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jntroduction

Introduction

L'ionisation des atomes ou des molécules par impact électronique est un processus très

important en physique atomique. Elle permet I'observation et I'analyse par des moyens

macroscopiques (détecteurs ou émetteurs d'électrons) des phénomènes microscopiques comme

les mécanismes réactionnels conduisant à I'ionisation, ceci peut avoir un grand intérêt

théorique et expérimental dans l'analyse structurale de la matière. Son application se trouve

dans diftrents 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 effrcaces totales. Hughes A L et McMillan J H (1932) de leur côté ont mesuré les

distributions en énergies et en angles des électrons diffi.rsés. Parallèlement, un développement

théorique considérable a été enregistré à partir des travaux de Bohr nf (1913 et 1915) dans le

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

Dans une période plus récente ce domaine a connu une évolution rapide due à la réussite des

expériences de Erhardt et al (1969) et Amaldi et al (1969), qui ont pu donner les premières

mesures des sections efiicaces triplement diftrentielles de la simple ionisation (e,2e) de

I'atome d'hélium et d'un film mince de carbone, respectivement dans des géométries

asymétriques et symétriques. Dans leurs expériences ils ont réussi à utiliser les techniques

L7
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d'observation par coincidence des deux électrons émergeants. Cette réussite a ouvert la voie à

de nombreuses expériences du même type sur d'autres cibles atomiques qui ont pu servir de

test à de multiples modèles théoriques. Les premiers calculs quantiques des sections efficaces

ont été effectués par Bethe Ë (1930) et par Massey et Mohr (1933) dans le cadre de la
première approximation de Born.

La particularité d'un processus de simple ionisation (e,2e) est la présence de deux électrons

après la collision, I'un est le diffirsé et I'autre est l'éjecté qui sont détectés en coTncidence, en
prenant en compte leur temps du trajet vers leurs détecteurs. Les expériences (e,2e) se font

généralement suivant deux géométries, la première dite asymétrique dans laquelle les deux

électrons sortent avec des énergies diftrentes, elle peut être coplanaire ou non. Elle a été

étudiée par Ehrardt et collaborateurs (réf al). La seconde dite géométrie symétrique où les

électrons diffusé et éjecté ont la même énergie, le moment de transfert est grand et les angles

de diffusion et d'éjection sont égaux. Elle a été initialement proposée par Analdi et

collaborateurs (réf 4).

Une approche relativiste au problème de I'ionisation en général, et I'ionisation simple (e,2e) en
particulier est nécessaire quand les électrons de la cible (atomes lourds) et l'électron projectile

atteignent des vitesses relativistes. Les difficultés majeurs qui sont crées dans ce genre d'étude

sont dues à la non conservation du spin total du système 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 retativistes 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 diffirsion des électrons relativistes par des électrons libres

en fonction de l'énergie incidente et de l'énergie détectée. Ces travaux ont permis à, Fano U
(1956), Ford G W etMullin C.I(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 sotutions relativistes de

l 8
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l'équation de Dirac. La même 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 très

énergétiques.

Ces travaux théoriques ont été suivi par des résultats expérimentaux. Plusieurs auteurs (Resler

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 efiicace doublement diftrentielle. Missoni G et

al (1970) et Quarles C A et Faulk J D en (1973), ont présenté des mesures expérimentales de

la section effrcace doublement différentielle sur I'atome de cuivre. Plus tard les mêmes mesures

sur les atomes d'argent et d'or ont été données par (Komma M (1978), Komma M et Nakel llr

(1979 et 1982) et Komma M et RuoffH (1981)).

Dans la même période, des résultats de plusieurs travaux théoriques ont été comparés à ces

mesures. En (1967) la section efficace totale de I'ionisation de la couche K de I'atome de

cuivre a été calculée par Kobensnedt Notons également les travaux de (Glassgold A E et

Ialongo G (1968), Cooper J et Kolbensnedt (1972), Cory Y et Sohrab R (1975) et Davidovic

D M etMoiseiwitsch B L (1975)) sur la diffirsion 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 pot$ décrire un des électrons sortants après une

collision ionisante à très haute énergie. Ces mêmes fonctions d'onde ont été utilisées plus tard

par lonescu etEichler /(1993). En (1978) Davidovic D M et al ont étudié l'ionisation de la

couche K par des protons relativistes. Moiseiwitsch B I (1980) de son côté 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 efticace doublement diftrentielle 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 (Schùle E et Nakel W (1982), RuoffH et Nakel W (1987), RuoffH et al (1989), Bonfert J

et al (1991), Mergel E et al (1991), llalters H R J et al (1992) et Schrôter C D et al (1993 et

l 9
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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 modèles

théoriques pour calculer la section efficace triplement différentielle en étudiant toutes les

modifications sur la première approximation de Born et en se basant sur plusieurs

approximations relativistes et semi-relativistes..Fass I etal (1982), Bell F (1989) etCavalli A

et Avaldi L (1994) ont utilisé le modèle PWIA Qtlane wave impulse approximation)

l'approximation impulsionnelle pour la détermination de la section efïicace triplement

différentielle d'ionisation relativiste, en décrivant tous les électrons non liés par des ondes

planes relativistes, et en négligeant la contribution de l'interaction électron-noyau . Jalrubassa-

Amundsen D H (1989 et 1992) et Popov Y V et Kuzmina N M (1993) ont étudié I'influence du

choix de differentes 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. ll/alters 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 llrhelan C T (1994-b) ont présenté des

résultats sur différentes cibles et dans des conditions physiques variées avec le modèle rPWBA

(relativistic plane wave Born approximation), modèle qui décrit tous les électrons non liés par

des ondes planes relativistes et quiconsidère la cible comme un système monoélectronique.

Tous ces travaux ne font qu'estimer la section efficace triplement differentielle en donnant un

bon accord dans des situations particulières. Nous constatons également leurs diffrcultés à

donner le bon comportement de la section efficace dans les régions de faibles angles d'éjection.

L'excellent accord entre la théorie et I'expérience obtenu par le modèle des ondes distordues

dans le cadre de la première approximation de BornD'NBA sur les atomes de néon et d'argon

pour des énergies incidentes non relativistes présenté par Zhang X et al ( I 990 et 1992) et par

l(helan C T et al (1992), ainsi que l;utilisation de ce modèle pour des énergies relativistes par

Pindzola M S etcollaborateurs (1988, 1989, 1990-a, 1990-b et 1992) a poussé un groupe de

théoriciens à développer ce modèle rDWBA (relativistic distorted-wqve Born approximalion)

d'une façon très rigoureuse dans le cadre de la simple ionisation de la couche K des atomes

lourds. Ast H et al (1994), Keller ̂ l et al (1994) et Whelan C T et al (1995) ont réussi à donner

une série de résultats théoriques sur plusieurs cibles en étudiant tous les effets relativistes dans
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le cadre de leur modèle qui sont en très bon accord avec les expériences les plus récentes du

groupe Tûbingen. Plus récemment (Ast H et al (1996), Keller S et d (1996-a), lfihelan 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 l'état initial seul ou dans l'état final seul, en étudiant aussi I'influence des conditions

limites de coulomb Born dans l'état final et l'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 à la procédure TDWBA. Nous introduisons la corrélation dans l'état

initial à I'aide du deuxième électron de la couche K. Notre méthode nous donne également

I'avantage de pouvoir introduire I'interaction électron-électron relativiste sous forme du

potentiel de Breit entre l'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 à des situations asymétriques

coplanaires et à des situations symétriques coplanaires. Dans ces dernières on détecte

expérimentalement les deux électrons sortants avec la même 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 modèles théoriques.

Dans le premier chapitre nous présentons un bref rappel de la théorie relativiste de l'électron

qui découle de l'équation d'onde monoélectronique de Dirac. Nous présentons aussi le

formalisme des propagateurs relativistes basé sur le propagateur de Green, afin de défrnir les

expressions relativistes de la matrice de diftrsion 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 à très haute énergie .
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Dans le but de donner une description relativiste au système cible-projectile avant la collision,

et aux électrons émergeants après la collision, le deuxième chapitre sera consacré à la

détermination des solutions de l'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 diffirsion élastique par un potentiel coulombien,

et nous donnons la description de l'état fondamental d'une cible atomique contenant deux

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

Dans le troisième chapitre, nous analysons en détail le problème d'ionisation simple (e,2e) d'un

électron de la couche K d'un atome lourd. Pour cela, nous commençons par la présentation de

notre traitement relativiste conduisant à l'expression de la section efficace triplement

differentielle 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 première fois I'importance de la corrélation dans l'état initial introduite

par le deuxième électron de la couche K. Nous présentons en détail sa description à I'aide des

solutions de l'équation de Dirac présentées au deuxième chapitre. Nous décrivons tous les

électrons non liés par des ondes planes relativistes. A cause de la non conservation du spin

total du système au cours du processus de collision, nous étudions toutes les possibilités

d'obtention de l'état final pour décrire les deux électrons sortants et l'électron atomique restant

de la couche K. Finalement nous comparons les résultats obtenus par nos travaux d'une part

avec le modèle d'ondes planes rPWBA qui donne à la couche K de la cible une structure

hydrogenoïde, et d'autre part avec les mesures expérimentales. Nos résultats seront également

confrontés aux résultats d'autres modèles théoriques, tel que le modèle TDWBA.

Dans le quatrième et le dernier chapitre nous étudions les effets des interactions relativistes du

potentiel de Breit sur la section efficace triplement differentielle. Nous signalons que le

potentiel de Breit contient deux termes correspondant aux interactions magnétique électron-

électron et ceux de retard. Nous commençons ce chapitre par présenter I'expression du

potentiel de Breil qui découle de la théorie des perturbations relativiste. Nous gardons la même

description présentée au troisième chapitre du système cible-projectile avant la collision, et du
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système des trois électrons après la collision en présentant tous les changements sur le calcul

de la section effrcace triplement diftrentielle introduits par le potentiel de Breit Nous

comparons ensuite les résultats de cette étude avec nos premiers résultats du troisième chapitre

et les autres résultats de la littérature.

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

nous jugeons utiles aux lecteurs.
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Chapitre I

Equation de Dirac et éléments de la théorie des

collisions

1-l Introduction

Satisfaire les propriétés d'invariance exigées par le principe de la relativité, ainsi que décrire

l'évolution d'un électron dans un champ électromagnétique, nécessite I'introduction de

l'équation d'onde monoélectronique de Dirac. La théorie relativiste de l'électron qui découle

de l'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 à très 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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l-2 L'équation de Dirac

a- Equation de Dirac pour un électron libre

Dirac a établi (L926) une équation linéaire de premier ordre tant par rapport au temps que par

rapport aux variables d'espaces, en partant de l'équation d'évolution de Schrôdinger cornme

équation de base de la mécanique quantique relativiste et en introduisant l'énergie totale

relativiste. Cette équation possède I'avantage de prévoir l'existence d'un continuum d'énergie

négative, donc des antiparticules et de mettre en évidence de façon claire le spin de l'électron.

En I'absence d'un champ électromagnétique l'équation d'onde monoélectronique de Dirac

s'écrit sous la forme suivante : (voir les réferences 3, E3 et 102)

,  o*v (r , l= Ho v F,t) ( l . l )

Avec:

Hr=cap+pmoc2 (r .2)

où mo désigne la masse au repos de la particule.

11, représente I'hamiltonien deDirac. Notons que Ho est un opérateur hermitique, qui doit

être invariant par translation donc indépendant de i . La substitution de l'équation (1.2) dans

l'équation (1.1), permet une autre écriture de l'équation de Dirac, sous la forme :

(i h + + i h c Ai - g ̂ o r') v Fl) = o'  
â t

(1 .3 )

qui comporte quatre opérateurs hermitiques, d,,d,d, et B agissant seulement sur les

variables de spin indépendamment des coordonnées spatio-temporelles, car les seules quantités

apparaissant dans I'hamiltonien Ho dépendant des coordonnées spatio-temporelles F et t

conespondent à l'énergie totaleE et le moment p.
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Pour déterminer les opérateurs e,,dy,d, et B, nous utilisons la relation suivante :

E2 =  c2  p2  +m'oco ( l  4)

pour que l'égalité H'o = E2 soit réalisée, nous trouvons que les opérateursd' dy,a, et p

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

suivantes :

d, t  +  d, t  ao =2 6r ,

d r0+0d ,=0  k , l =x , / , 2

9'= l

(1.s)

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

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

f"r
t

l = x , y , z (1 .6 )

où 0 est la matrice nulle d'ordre 2 ;I est la matrice unité d'ordre 2 et o! sont les matrices de

Pauli qui caractérisent le spin données par :

o=('o I
(o of )o '=[of  

o )

=[: J=[i ;)o! ol ", =(; :J (1  7 )

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

o t = - l o * 6 t (1 .8 )

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

cartésiennes (x, y, z).
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A l'aide de ces représentations des matrices â et

sous la forme d'un système linéaire en donnant

spinorielle de quatre composantes donnée par :

lo'{r ''>1
v,(f ,t)=l'r',1',',ll

la.,e,ù)

Dans ce cas l'équation de Dirac (1.3) devient :

B nous pouvons réécrire l'équation (1.3)

à la fonction d'onde solution une forme

La solution de l'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 à un champ électromagnétique représenté par un potentiel

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

suivantes dans l'équation de Dirac pour l'électron libre :

( l .e)

( l .  l0 )

(r.r2)

E+E+eV

-  € -
p-+E-p+-A

c

( l . l l )

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

,  o 
*yt e,t)= 

lr t  O * 
:À) * F i lo c '  -  r  rufv ( / ,r)

- ! - e t

Vl (7,t)= ry (f) e h
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Ce qui nous peffnet la séparation de l'équation de Dirac sous la forme suivante :

( l  13)

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

les électrons du continuum positif se trouvant dans le champ des cibles diffirsantes.

c- I nterprétatio n p hysique

La densité de probabilité de présence et la densité de courant sont définies par les solutions de

l'équation de Dirac qui obéissent à une équation dite de continuité. En écrivant les deux

équations suivantes :

lrrr| 
*iÀ) +gmo c' - ev rfv{ù= E v (i)

4@'v)+i(v 'câv)=oôt '

qui a la forme de l'équation de conservation de charge :

âo*di i i=o
ât

p : désignant la densité de charge

j : désignant la densité de courant

( l . l s )

où V/'(7,t) est solution de l'équation hermitique conjuguée de l'équation (1.1a). En

mult ip l iant l 'équat ion(1.14)àgauche par V'  (F, t )  et l 'équat ion(1.15)àdroi te par ty(V,t) ,et

en faisant la diflerence des deux équations, nous obtenons l'équation de conservation suivante :

(1 .  l4 )

( l  16)

(1 .  l7 )

avec

et
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Nous définissons donc une densité de charge relativiste par :

P  ( f  , t )=V '  V

et une densité de courant relativiste par :

j -v 'cdv

Nous représentons ,7- par les composantes suivantes :

(V '  o ,  V ,  V '  ez  V ,  V '  ds  V)

d- Forme covariante de l'équation de Dirac

(1 .18)

Pour écrire la forme covariante de l'équation de Dirac, nous partons de la définition d'un point

de I'espace temps définie par :

( l  le)

(1.20)

(1 .21)r - ,  =  ( ro  , r k  )=  ( ro  , r ,  , r2  , r3 )

te lque :

l ro  =c t
I

l r '=x
1"
l ' -  =y

l r t  =z

et le tenseur métrique g* par'.

' [i iIï

P=0,7 ,2 ,3

(r.22)

(r.23)

Le vecteur r-r est appelé vecteur contravariant.

Le vecteur r], est appelé vecteur covariant.

Le vecteur covariant V, se déduit du vecteur contravariant V P par I'application du tenseur

métrique selon la relation suivante :
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f ,  = lgu,  f  ' '

Ce qui nous donne '. 7o = fo et' 7r - -7k

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

(r.24)

(1.2s)

/  n  ^  ^ \

i= l !  o  o l
\ax '  ôy '  âz)

et  Â=V.V (r.26)

(1.28)

(r.2e)

(r.30)

Ainsi que les quatre opérateurs de dérivation partielle 4 n ^ant un vecteur covariant que' 
a|t'

nous représentons par le symbole â u selon la relation suivante :

^ _ a _( ô a ô a)_( a 
")ot '  =  

6*v  
=  

[a r '  N  
,  
A . r  

,  
ô r t  )=  [ .a1"4 'u ,1

Nous avons également :

ôp =gpuô,=[- r ,  . , -v lô -v  
(â (c r ; '  )

Ainsi que le d'Alembertien défini par .

.=+L-^- d,d,
c ' â t '  

P

Nous utilisons aussi l'opérateur quadrivectoriel D, défini par :

=(#+ie,Q;u-,,4

(r.27)

Dr=ôu+ ie Àu

tel que : Ap = (ç; A) désigne le potentiel électromagnétique qui est composé d'un terme

vectoriel Àç,q et un potentiel scalaire gQ ,t) formant le quadrivecteur AF .

Nous pouvons à partir de ces définitions passer à la forme covariante de l'équation de Dirac en

multipliant l'équation (1. t l) par la matrice B, nous obtenons ainsi l'équation suivante :
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t n - l

l i9  at -Peq 
+iPdY +epAA-.0 

lv  
= 0

LOT J

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

l -  (a -  -)  I
I  i (O,Oa)[ ^L, *  i  e e,ç -  i  e À] -  * ,1 v = o
L 

' \o t  
/  l

Nous définissons maintenant l'écriture matricielle suivante :

l ro =f

\v =Ba

Ainsi que le quadrive cteur yF défini par :

(1 .3  1 )

(r.32)

(1 .33)

y '  =  ( ro ,T ' ,T ' , y t )  =  (yo ,V)

[Y* Du -  ̂ r lv = o

ou

[r ' ( ia- 
- 'A,)-*, lv=o

(1 .34)

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

forme covariante définie par :

(1.35-a)

( l .3s.b)
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l-3 Elément de la théorie relativiste des collisions

Nous commençons dans cette partie par un rappel de la théorie des propagateurs non

relativiste qui nous permet de passer à la théorie des propagateurs relativiste voir ( les

réferences 17, 92 et 106). Nous développons ensuite la méthode pour la détermination de la

matrice de diffirsion S et la matrice de transition T qui permettent de passer à l'expression de la

section efficace de diffusion relativiste et à la section efEcace différentielle d'ionisation qui sont

liées directement aux observations expérimentales.

l-3-I Propagateur non relativkte etfonction de Green

Considérons un système isolé décrit par un vecteur d'état (f ,rl f), l'évolution au cours du

temps de ce système est décrite par l'équation de Schrôdinger :

, o* r (i,t)= F/o * V(F,41 r e,ù = H(7,t) r (f ,t) ( r .36)

(1 .37)

où 7 (F,l) représente la fonction d'onde du système.

r- les positions des particules qui le composent.

Il est clair que la connaissance des valeurs de 7 (V,l), pour tout r- et pour un temps t donné,

suftit pour déterminer I V,t) pour toutes les valeurs de F et de t.

Pour cela I f ,t) doit satisfaire l'équation intégrale homogène de la forme :

r  ( î ' , t '1  = i  I  c  (v ' , t ' ,v , t )  7 Q,t )  d r -

où I'intégrale porte sur tout I'espace. La fonction G(V',t',7,t) est connue sous le nom de

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

avant de Z V ,t) dans un temps t' > t et la propagation en arrière dans un temps t' < t .
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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 :

t ' > t

t ' < t

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

r>0

r<0

{G. 
{F'  , t '  , f  , t )  = G(F'  , t '  ,v , t )

L =0 ( l .38)

[e ç1= r
[d( r )  =  e

(r 3e)

(1 .41)

A I'aide des équations (1.38) et (1.39), nous écrivons l'équation (1.37) sous la forme :

0( t ' - t )7 ( f  ' , t ' )= i lG. (V ' , t ' , î , t )  
l cV, t )  d  7 (1.40)

Pour la propagation en arrière dans le temps, nous définissons d'une façon similaire la fonction

de Green avancée G- (i' ,t' ,7 ,t) par l'équation suivante :

eQ -  t ' ) I ( î ' , t ' )= - i  
!O- e '  r ' ,F, t )  7 f  , t )  d î

End iv isan t l ' i n te rva l lede temps  ( t ' - t )  ennpar t ies  t1 , t2 , . . . . . , t , , . . . . , tn  e tenpermet tan t

au potentiel d'agir en un temps court, ̂ /, entre t,+r et /,, nous pouvons exprimer le terme à

gauche de l'équation (1.40) en terme de G; (|',t',v,t) fonction de Green libre dont

I'expression est connue exactement. Ainsi on peut écrire pour n -) æ :
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0 (t '  - t) r ( i ' , t) = i  !  GI (7',t ' , f  , t) r (F,t) d î

*i lat, ! !c;g,, t , ,r , , t ,)v (1,t ,)  G;(F,,t , , î , t)  r  C,t) d 4d Fh r

* 
nL[ar,lat,!a 

vtd fid r-Q(r',t',t,t,)ve,t,)G[çi,,t,,F,,t,)v(vj,t j) 6(f,,t,,f ,t) rV,t)+.....

(r.42)
la relation (L42) peut être écrite sous la forme :

0( t ' - t )7 ( i ' , t ' )= i Ic ;  (v ' , t ' , f  , t )  7 ( , t )  d  F

l r*;! a t, !  G; 1F',t ' , i t , t  )v (rt, t  ) d î i

-
l r - .  I

l i !c;11,t,,F,t)7(7,t7 
ar+f, lat, l lc;11,t,, î i , t i)v17,,t,) GI(F,,t, ,7,t) zF,t) d 7rd,... . .1

(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 I qui contient seulement le

propagateur libre Gj sous la forme suivante :

0( t ' - t \7 ( i ' , t ' )= r lC;  ( f  ' , t ' ,F , t )  
zF, t )  d  i

- i  0, , Ic;( î" t"r ' i , t , )  v(f , , t , )  r(F,, t , )  d f , (1,44)

tel que I'intégration se fait entre les instants t et t'. Cette équation détermine la fonction

d'onde d'une particule lors d'une propagation libre ou d'une propagation avec un potentiel

diffirseur 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  , t )=G i (V ' , t ' ,F , t )+  
i ÏOr ( î ' , t ' ,F t , t , )V ( î , , t , )G ï (7 , , t , , f  , t )d t ,d f ,

(r.45)
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I-3-2 Equation dilférentielle de lafonction de Green

La fonction de Green satisfait une équation diftrentielle analogue à l'équation de Schrôdinger

(1.36). Pour déterminer cette équation nous prenons l'équation (1.a0) et nous appliquons sur

les deux membres de celle-ci I'opérateur suivant :

t r n . \

| i3-!u'| tr+o)
\d t ' h  )

où l'hamiltonien H', est seulement I'hamiltonien H exprimé en variable r' et t'. Nous

obtenons donc la relation suivante :

(, * 
- 
;r) [ e(,, - t) y(î,,t,)l=(, *t 

- 
+r) [, J o. (r,,t,,i,t)xr,ù d v]

En utilisant la relation dérivée de la fonction échelon suivante :

*tn 
=6(r)

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

7(r,,t,) i  * l tU,- r) + 0(t, - ù, * r(7,,t,) - 
|a,e<,, 

- ) 7ç,,t)forL  n  I
( l .4e)

En utilisant les relations (1.39) et (1.48), la relation (1.49) se réduit à la quantité suivante :

i  6 ( t '  -  t )  7 ( i ' , t ' )

Et par conséquent l'équation (1.47)devient :

i ô ( r '  -  t ) x ( r ' , t ' )= i  
[  

( , *  -  
; r )G*  

( t ' , t ' , r , t ) y f , t )d7  (1 .s0 )

(r.47)

(1.48)
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Ce qui montre que la partie droite de cette égalité doit être proportionnelle à ô3 (7 - 7') .

On aura donc finalement :

(.a '  \
l , ; - i r ' )G*(7' , t ' ,v , t )=63(r-7 ' )6( t ' - t )  

( l .s l )

qui représente l'équation diftrentielle à laquelle doit satisfaire le propagateur de Green.

1-3-3 Théorie des propagateurs relativiste

a- Construction de lafonction de Green relativiste

Le propagateur de Green relativiste Gr17',11 est défini d'une manière analogue au

propagateur non relativiste vérifiant l'équation (1.a5). Nous choisissons la forme covariante de

I'hamiltonien de Dirac donnée par :

Ho=Tu  ( i ô r -eAu ) -mo (1.s2)

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

nous écrivons l'équation diftrentielle du propagateur de Green relativiste sous la forme :

| ( â \ I
l  r- l ,  * - e AuQ)l- ^,1G, e',/) =ôo (7' - v)
L tot ;  )  I

où

6o (7' - v) = 6 (7' - v) 6 (t '  - t)

(1.s3)

(1.s4)

Notons que le propagateur relativiste GF(V',f) est une matrice 4x4, conespondant à la

dimension de la matrice 7. Nous pouvons écrire l'équation (1.53) sous une autre forme plus

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

A  =  T 'Ao
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En utilisant les quadrivecteurs f' et l, définis respectivement par les équations (1.34) et

(1.30), te potentiel électromagnétique Z définipar la relation (1.55) devient :

tel que:

7=ro Ao - l  À

To=F y '= fa ,  i=1,2 ,3

(1.s6)

(l s7)

En écrivant également le gradient V sous la forme :

(1.s8)

En utilisant ces relations nous pouvons écrire l'équation différentielle du propagateur relativiste

sous la forme suivante :

a 0

i  = yu +=T" 
q +Vi'  

â ru  câ t

Qç' - e V' -  m) G, (7' , f)= ôo(r- '  -  r-)

b- Propagateur relativiste pour une particule libre

( i v '  -  ^ )  GÏ  ( f  ' ,7 )=  ôo( r - '  -  / )

La transformée de Fourierdu propagateur relativiste libre est donnée par :

Gl g' ,ry = Gl e' - î) = | * e-i Fç'-/) G] <p>
J (2n')"

En insérant cette expression dans l'équation (1.60), nous avons :

(rv,- -) I # e-ite'-.) Gi@>= I # 
(F -m)e

Nous écrivons d'autre part 6a (7' -7) sous sa forme intégrale donnée par :

D'après l'équation (1.59), nous écrivons l'équation du propagateur pour une particule libre

sous la forme suivante :

(1 se)

(1.60)

(1 .61)

- i te '- t)  Gi,e)

(r.62)



dc @fuec ct ôl6mcntt de lc tbéoric deo collirionr

ôo(r '-r)=l+e-tîQ'-.)' J (2æ)'

En comparant les équations (I.62) et (l-.63), nous trouvons que :

G] <p>= =J- = Fr* *o,
P-mo  p -  -m ;

(1.63)

(1.64)

(1.6s)

En intégrant la transformée de Fourier de ôi Q'-F) donnée par les équations (1.61) et

(1.64) sur le plan complexe po (voir annexe A), nous trouvons deux expressions de

GÏ(f' -y'), une pour la propagation en avant, c'est-à-dire n'incluant que les fréquences

positives donnée par :

pour p' * tt$

Il est clair qu'il y a une singularité au point p2 = m'o , c'est-à-dire à la valeur :

Pr=tF*r i i=*E

Gi e' - t)=-, 
I  #'etî(7' '7) 

e-iE(' ' - t)
2E

^ i î ( 7 ' - t )  ^+ iE ( t ' - t )  
- 'E 'T  

o  
-  

PT  +  mo
c c ' 2 8

Eyo-F l+mo
t ' >  t

(1 .66)
Et I'autre donnant lieu au propagateur contenant seulement les fréquences négatives donnée

par :

=^  . - .  -  f  d t pG;(î',-f)=-, I6 t ' < t

(1 67)

c- Equation intégrale desfonctions d'onde relativistes

Soit 7.(r-') la fonction d'onde qui décrit la solution d'énergie positive de l'électron, où sa

propagation se fait en avant dans le temps, et [ (f '\ la fonction d'onde qui décrit la solution

d'énergie négative de l'électron où sa propagation se fait en arrière dans le temps. Par analogie

avec l'équation (1.44), nous définissons les quantités {(i') et f-e') par les deux

équations suivantes :
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d- Fonction de Green complète à partir de lafonction de Green libre

Comme dans le cas non relativiste (voir l'équation (1.45)) nous pouvons construire le

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

l'équation différentielle que vérifie le propagateur de Feynman donnée par :

( tV ' -  eV . ' -m)Gr ( f ' , r )=ô4( / ' - r )  (1 .70)

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

l'équation (1.70), vers la droite de la même équation :

O(t '  - t )x .  ( i ' )  =, lGi  V' - f )  T oX* g)dF

et

0(t ' - t )  z-  Q)=- i IGie,-r)ro 7- e)df

Gl e' - i) est défini comme étant le propagateur libre de Feynman (1949).

A partir du propagateur libre Gie' -/) nous pouvons construire de manière

fonction de Green complète, ainsi que l'élément de matrice de diffilsion S

I'amplitude de diftrents processus de diffusions des électrons relativistes.

( rV'  -  m) G, (7 ' , î )= ôo(r '  -  f )  + e À'çr '1 Grq1' , f1

En utilisant les deux propriétés suivantes de la fonction ô de Dirac .

6o (î' - 7) = 
! Ooro 6o (V' - 7) 6o (îo - V)

e Z,1F,1Grqf , , iy  = 
!  do î064 (F,  -  f )G, ( î0, î )e À,eo)

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

désignant

(1 .71)

(1 .68)

(1.6e)

(r.72)

(1 .73)
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( rV ' -  m)Gr( f  ' ,v)= 
Ido 706o(v '  -  A) [ôo(Fo -  i )+eÀ'F)G, ç , , r11

(r.74)
Il est évident que nous avons exprimé le terme de droite comme une superposition de sources

de fonctions â de Dirac, ainsiune intégration sur ces sources et à I'aide de l'équation (1.60),

nous obtenons une superposition du propagateur libre de Feynman selon la relation suivante :

Gr(v' ,D=!d" roG|ç, ( l ,7s)

qui peut être écrite sous une autre forme en utilisant encore les propriétés de la fonction ô :

Gr lv',v1= GÏ e' - i) + e[aoro Gi e' -v)z'(fo11, ç0,r1

qui représente le propagateur complet de Feynman en terme du propagateur libre.

I-34 Elément de matrice de diffusion

a- Descrîption d'un processus de diffusion

( t .76)

Comme application du formalisme des propagateurs relativiste nous allons développer en

premier lieu la procédure de détermination de la section effrcace diftrentielle qui caractérise

les problèmes de diffirsion. Considérons un système physique isolé (absence de forces

extérieures), formé d'un électron incident et d'un atome cible. Les processus de diffirsion et

d'ionisation se traduisent par le passage d'un système préparé dans un état initial, à un autre

état appelé état final, tel que

L'état initial, comporte les deux corps séparés, l'électron incident et I'atome cible, leur

interaction étant nulle. Après I'interaction, dans le cas de I'ionisation l'état final comporte

l'électron diffi.rsé, I'atome ionisé et l'électron éjecté.

Ce processus de diffi.rsion inélastique est simplifié par le schéma suivant :

4 l

,io)[ ô' eo - ù + e V' lfoy G, ço,r1l
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f+-æ 0 /++æ

-li, I
t :  I

Ir I
/=0

Etats de më langes

J
région de I'interaction

Etats fnaux

J
région d'après I'interaction

e, (v', t ') + e I o^ ro G] tr - 7) Àe)v, (rl, r)

Etats initiaux

J
région d'avant I'interacton

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

Le schéma sépare le processus en trois régions. Une première région sans I'interaction à

/ -> -æ, une deuxième région où I'interaction se produit entre les instants -l lol et I tol, et

finalement une troisième région également sans interaction à / -+ +æ.

b- Préparation de l'état initial

Dans l'état initial, lorsque / J -æ, les deux corps sont indépendant et le système est régi par

un état propre e,(7,t), tel gte gi(r',t) est le paquet d'onde représentant le système dans la

région où il n'y a pas d'interaction, alors p, (F, t) est solution de l'équation de Dirac pour une

particule libre. Au fur et à mesure que le temps t augmente et que nous nous approchons de la

région d'interaction, la fonction d'onde représentant le système change et se propage dans

I'espace temps. Par la suite cette fonction d'onde est transformée dans I'espace-temps en

V, (y'', t') par la relation (1.76), ce qui nous donne :

V, (7',1') = ,l iA
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c- Description de l'étatfînal

Dans la troisième région, c'est-à-dire la région après I'interaction, les deux systèmes décrits

précédemment seront détectés dans des états g , (/,1) après avoir interagi. Le système émerge

de la région d'interaction et les particules qui le constituent sont supposées être assez séparées

dans I'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 à Ç de telle sorte que l'ensemble des états g , (7,t) vérifient l'équation de Dirac

suivante :

Ko er (7, t )=Er gy ( f  , t )

L'hamiltonien Hp du système complet dans le cas limite entre la deuxième et la troisième

région est donné par :

Hr=Ko-eV '

(1.78)

(1.7e)

(1 .80)

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

fonctions g1(î,1), (voies de sortie du processus de diffirsion). L'hamiltonien Ko est donné

par l'équation suivante :

Ko=i i ' -m

d- Matrice de diffusion et matrice de transition

d- a- Matrtce de dilfusion S

Le but de définir une matrice de difRrsion, est d'une part d'évaluer la probabilité de trouver les

états finals g1(F,/), et d'autre part de rechercher toutes les informations relatives aux

particules constituant le système qui sont obtenues à partir de I'amplitude de probabilité pour
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que les particules aboutissent aux difiérents états finals. L'amplitude de probabilité de passage

d'un état initial li) a un état final ll) .rt donnée par l'élément de matrice S, appelé aussi

matrice de diffirsion, à noter que I'opérateur S a été introduit par Heisenberg (1946).

L'élément de matrice S est donné par : -

Sr,  =, tn j  g 'y  (7 ' , f  ' )  v ,  (7 ' , t ' )d7 '  (1.81)

En remplaçant V,(7',t') par son expression donnée par l'équation (1.77) l'élément de

matrice 51, devient:

s/, =,!yy-l a r' g'r (F',r' )lç, (î',t ' ) + t I a' r Go, 6' - F ) Àf ),tt, F,t )l

(1 .82)

En développant cette équation, nous avons :

Sr, = 
,[T. ! or '  g're',t ')gt (7',t ')

+ !aorar 'g 'y(F ' , t ' )G' r f f ' -F)eÀ1r)y, f f , t1  (1.83)

Etant donné \ue e t (7' ,t') et g, (V' ,f') sont des solutions libres de Dirac, ,Sr, devient :

s.r ,  = at  ( i  r  -  E,)  * , t im e Iar '  4aF g r( î ' , t '  )G' ,  C'  -  f  )VC )  v,  f  , t )
(1.84)

Notons que lorsque t -> -æ , V, (V ,t/ désigne l'état initial e, (7 ,/) de mom ent 8,.

Nous avons donc :

jg[alGIe'-r)ç,(v, t1=- iv/ tO,t)  (1.8s)

Finalement la combinaison des équations (1.84) et (1.85) nous donne :

s.r, = d' (Er - E, ) * i e!a'r e; eJ) ze ) e, ff ,t)
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En remplaçant A par son expression donnée par l'équation (1.55) nous obtenons I'expression

finale de la matrice de diffi.rsion Sy, donnée par :

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

diffirsion est exigée. Par conséquent, comme nous avons défini précédemment la matrice de

diffilsion S, il est nécessaire de définir une matrice de transition d'un état initial li) a un état

frnal l/), de telle sorte que cette matrice est appelée matrice de transition T. Les matrices S et

T sont liées par la relation suivante :

sr ,  =(91 Slp, )  =  ô(1 , i ) -2n i6(Er  -  E , )6(Fr  -  F , )T , ( r .88)

Notons aussi :

T, = (er

s.r, = a' Gr - E,) *ie laor ar. e,t) T' Aoe, F,t)

d-B- Matrice de transition T

La conservation des énergies et des quantités de mouvement totales entre les états

Pt, =1,9.Pr, (t ') =l(r rlsl e, ) l '

(1 .87)

( l .eo)

rlç,) (1.8e)

l i) et l /)

sont assurées par la fonction 6 de Dirac.

Les propriétés de la matrice de transition T découlent directement des propriétés

caractéristiques de I'hamiltonien H qui contrôle la collision.

On définit aussi la probabilité de transition du système de l'état initial li) e t'etat final l/) à un

instant /' que I'on notera par Pr, :

Pour des transitions inélastiques de la cible (lf)*li);, tes équations (1.87), (1.88) et (1.90) se

réduisent aux équations suivantes :
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S.r ,= ie Ia ' f  çrG, t ) ru Aof  )9, f  , t ) ( l .e l )

(r.e2)

(1.e3)

et :

(e, ls l  e,)=-2ni6(E, -  E,)6(Fr -  F)(pr lr lç, \

Ainsi que la probabilité de transition :

Pr, =(2r) '  6(Er - E,)6(Fr - F,)Tf i  T;,

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 diffirsion que nous définissons par la suite

s'effectue à partir de I'opérateur de transition T. Ce calcul présente un certain nombre de

difticultés 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-systèmes indépendants avant et après la collision. En

effet cette séparation est justifiée à haute énergie où la vitesse de l'électron incident est

supérieure comparée à celle des électrons de la cible qui subissent le choc. La collision est donc

considérée comme un problème stationnaire où chaque sous-système passe de I'un de ces états

propres à d'autres, et où la fonction d'onde du système projectile-cible se réduit au simple

produit des deux fonctions d'onde du projectile et de la cible que se soit avant ou après la

collision.

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

T  =V +V Go V  +V Go V  Go V+. . . . . . . . . . (1.e4)
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ou bien:

r =v.h <v c'>')v (1 .e5)

V étant le potentiel d'interaction entre les deux sous-système qui pourra être considérée

comme une perturbation à haute énergie. Go étant I'opérateur ou le propagateur de Green

pour l'électron libre.

La première approximation de Born consiste à retenir que le premier terme de ce

développement, en négligeant les contributions des termes qui contiennent des puissances

supérieures à celle de V.

Dans la théorie de Dirac relativiste, le potentiel V s'identifie au potentiel électromagnétique

V, de même que la fonction de Green libre G0 s'identifie à la fonction de Green libre

relativiste Gf .

l-4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté brièvement les principes de base d'un traitement

relativiste du problème des collisions électron-atome. Pour cela nous avons tout d'abord

présenté d'une part quelques propriétés de l'équation de Dirac, puis brièvement abordé la

théorie des propagateurs relativiste et leurs utilités dans la détermination des probabilités de

transitions dans les processus de collisions ionisantes à très haute énergie, le calcul de ces

dernières est simplifié en considérant la première approximation de Born.

^ 1a t
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Chapitre 2

Description relativiste du système cible-projectile et

des électrons du continuum

2-1 Introduction

D'après I'expression de la matrice de transition donnée dans le chapitre précédent par

l'équation (1.89), il est clair que la description des états liés et des états du continuum d'un

système cible-projectile par des fonctions d'onde solutions de l'équation de Dirac est

nécessaire pour résoudre un problème de collision ionisante à très haute énergie.

C'est dans ce but que nous donnons dans ce chapitre les solutions des états stationnaires de

l'équation de Dirac concernant d'une part l'électron libre sous forme d'ondes planes

relativistes, et d'autre part la forme explicite des fonctions d'onde relativistes pour l'électron

dans un champ coulombien, qu'il soit dans un état lié (0 < E<n oc' ) ou du continuum

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

et les électrons diffirsé et éjecté. Pour compléter notre étude nous présentons la description

relativiste de l'état fondamental d'un système à deux électrons relativistes en se basant sur le

principe variationnel de Ritz.
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2-2 E,lectron 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 \r(f ,t) à

quatre composantes. Dans cette représentation, chaque composante correspond à une

orientation donnée du spin et à un signe donné de l'énergie.

Nous commençons par écrire le spineur de Dirac donné par l'équation (1.9) sous la forme

(2.r)

où f (f ,t) et g(7,r) définissent la grande et la petite composante du spineur. Elles sont

données par :

(2.2)

Dans le cas d'un électron d'énergie positive les fonotions ?((/-,t) et q(7,t) peuvent être

interprétées comme des vecteurs de l'espace des états de la théorie non relativiste à deux

composantes. Pour examiner les solutions de l'équation de Dirac soit en I'absence de champ
soit dans un potentiel coulombierL nous sommes amenés à définir la direction de la composante

de spin i dans laquelle on polarise. Nous conrmençons donc par quelques rappels sur le

moment cinétique de spin J dans l'espace des états à deux dimensions.

D'après l'écriture des matrices de Pauli ô donnée par les relations (1.7) et (1.8), nous avons:

(2.3)
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Notons que les deux opérateurs ,S, at a, sont diagonaux et que ̂ St et ,S, commutent avec

l'hamiltonien non relativiste, ils doivent donc satisfaire les équations suivantes :

S'  r -  =s(s  + l )  l -

S r I ^ = f f i I ^

+l/2
sr

r= )_ra^r^
nr-l/2

d Y ë C  m = X !
2

(2.4)

(2 s)

Nous avons donc deux fonctions d'onde 7 *r,, représentants la base de I'espace des états. Elles

sont exprimées à partir des matrices de ,S, et de ̂ 12 par les expressions suivantes :

q(7, t ) (2 6)

où la fonction d'onde n ( / , t ) est la solution décrivant l'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 :

IF  , t )  =  d I+u2( î  , t )  +  b 7_r , r (7  , t )

r*,,,(f ,t)= 
[l] 

rt(f ,t) et l-r,r(f , tr=[ l

où a et b désignent respectivement les probabilités de présence pour que l'électron soit polarisé

dansl'état 1+rrz ou dansl'état 1_uz.

Considérons maintenant un électron dont le spin est polarisé dans une certaine direction

quelconque f définie par les angles polaires (O, O), notons qve I doit être état propre de

l'opérateur ̂Sr, tel que ,S, est la composante de spin ,S dans la direction f . Pour cela nous

cherchons à représenter les matrices de Pauli ô de façon que ô soit de direction rt, où rt a

pour coordonnées (n,,n,n,) dans un réferentiel donné. Nous voulons maintenant trouver

I'expression de 7(/,t) dans ce réferentiel, nous écrivons alors :

(2 7)

5 l
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et nous imposons la condition suivante :

(ô f r ) I=7 I

car (ô fr ) est diagonale.

De plus, à I'aide de la relation vectorielle suivante :

(2 e)

@4 GE)=ÀE+iô(ÀnE) (2.10)

Nous avons :

(ô n12 =1 (2 .11)

: -ftetmp

) .=X l

Puis en substituant l'équation (2.8) dans l'équation (2.9), nous obtenons :

(2.r2)

+l l2

GD Zo.x^=L Zo^x^ (2.r3)
nl=-l12 m=-l12

Une écriture linéaire de cette équation nous ramène au système suivant :

avec: f r t = f l t t i  n ,

En posant le déterminant de ce système égal à zéro, nous obtenons :

- n r -1

Ifut 
- l) a*,,, * n- a-,,, = o

ln* o,,, + (nt - X") a-,,, = 0
(2.r4)

(2.rs)

A I'aide de la représentation des vecteurs fr et des angles polaires (@, O)ainsi que la

condition de normalisation suivante :

d ttzn

lorr l '  + la-r , r l2 =r

(2.16)
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nous trouvons que :

Pour2= l
cos (@ /2)

sin(@/2)

Pour 2=-l fa' ' '=-n'::- '  
sin(@/2)

lo-r,, = e'*' '  cos (@ / 2)

Finalement, dans une direction rt quelconque nous obtenons

fonction de spin exprimées par :

Io''' 
= e-totz

ld-trz = e'otz

,, =l':,:;;:',t"8] q v, t)

I(E-E)r=cô,Fs
L(E+E)p=côoFr

(2. l8-a)

(2.18-b)

deux représentations de la

et

. (Z.re-a)

,, =l- ;,i,',:ïf, li)] a rr, o (2.1e-b)

Lorsque les angles @ et Q tendent vers zéro, nous retrouvons les premières représentations

I+vz et l-vz. Cette dernière décomposition exprimée à l'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 à déterminer les solutions de l'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 système suivant :
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A partir de la deuxième équation de ce système, nous pouvons écrire :

Il est clair que les solutions de ce système sont des états propres avec la valeur propre D E,

donc le spineur p devient :

c6"F
9=-  Xr -+Lo

ch  , : - - .
9= E+4\ko)  r

tel que i Eo = trto c2 et

lno,t1=o

lno,rl=o

(2.2r)

(2.22)

(2.23-a)

(2.23-b)

E '  =  E 'o  +  (h  k )z

Nous remarquons que d'après l'équation (2.22), une solution complète du système est obtenue

à partir du spineur. de Pauli 7, grande composante du spineur total. Cette dernière nous

conduit à trouver la représentation des ondes planes relativistes qui dépendent de la valeur et

de la direction de E . Par conséquent, pour une valeur et une direction fixe de &- , le spineur 7

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 I'opérateur (f ô, ). Donc pour

avoir les solutions exactes de l'équation de Dirac pour une particule libre, nous avons besoin

non seulement de connaître la valeur et la direction du moment I mais aussi son état de

polarisation, c'est-à-dire la direction de la composante de spin ̂ 9 dans laquelle on polarise.

Par la suite nous présenterons les expressions des ondes planes relatMstes qui sont solutions

pour le cas particulier où l'æce de polarisation est dirigé suivant llaxe (Oz), c'est-à-dire aussi

lorsque les angles polaires @ et Q tendent vers zéro.

Nous considérons l'équation (1.2) où I'hamiltonien se définit seulement à partir des matrices de

Dirac d et p. La solution de cette équation est équivalente à la recherche des solutions

propres de I'hamiltomen Ho.

Du fait que :
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Supposons alors que V estune fonction propre commune à Jt, J, etP, et nous désignons

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

f y1  l y1,l;)= r(r. oL;J et t,l:,)= rli) (2.24)

Avec fi et 7 des fonctions de la composante radiale r- et de la composante de spin s suivant

I'a:<e (Oz), elles sont tout à fait analogues aux fonctions d'onde de la théorie de Pauli.

Signalons que, d'après l'expression de fI, donnée par l'équation (1.2) la composante * O"
2p

spin ̂ i suivant la direction de I'impulsion commute avec I/r, nous sommes donc amenés à

chercher les solutions propres communes à Ho 
" 

?. Nous proposons de former des
"2p

solutions propres à Ho conespondant à une valeur bien déterminée de I'impulsion p, ce sont

des ondes planes c'est-à-dire des fonctions d'onde de la forme :

j=1 ,2 ,3 ,4 (2.2s)

En substituant l'équation (2.25) dans l'équation de Dirac donnée par (1. l), nous obtenons une

équation sous la forme :

EV, (F )=H,V i (7 )  (2 .26)

Cette équation nous conduit à un système d'équation à quatre composantes ên rl7 qui admet

des solutions en fonction du signe de l'énergie.

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

V, (r ,  t )=uiexpi(f  f  -+)

c'p '  +m'co
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En conclusion, pour chaque énergie nous avons deux solutions indépendantes normalisées à

I'unité. Dans le cas particulier simple où p est dirigé suivant I'a:re des z nous donnons ici, les

deux solutions possibles pour la valeur de l'énergie E où e = *l .

Pour,E = E* =+Jffi etun spin: P=)o,'  2p2

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

Dirac dans les deux états de polarisation 7 *r,, et I _uz sont données par :

pour : +l/2 v *trz (8,8,î)= (2n)-trz
E*+Eo

c(k ,  +  i  k r )

E*+Eo

^ i k  IÉ (2.28-a)

pour : -ll2 v _r,, (E,E,f) = (2rc)-zrz

0

I
c (k , - i k r )

, tE r (2.28-b)
E*+Eo

ck ,

E*+Eo

2-3Etat lié et état du continuum

a- Séparation de l'équation de Dirac

Nous nous proposons de chercher les solutions propres d'une particule dans un champ

coulombien voir (réf 16), pour cela reprenons l'équation de Dirac en présence d'un champ

électromagnétique définit au premier chapitre par l'équation (1.35-b), c'est-à-dire :

I

0
ck ,

I r -  t i  ôu-rA)- to ]V, .  
=o
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Signalons que le potentiel vecteur ,4 du quadrivecteur Au est nul et que son potentiel scalaire

V est donné par :

Ainsi la fonction d'onde V o décivant l'état dynamique de l'électron dans un tel potentiel est

solution de l'équation d'onde stationnaire suivante :

HoV, =EVp (2.3r)

En utilisant la forme du spineur V o dotnée par l'équation (1.9) nous obtenons un système de

quatre équations différentielles du premier ordre pour les composantes V p avec p= 1,2,3,4 .

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

angulaire. Rappelons que le moment angulaire total est défini par :

J =L+S (2.32)

tel que, .i désigne I'opérateur de spin et Î, l'opérateur moment orbital. Notons que pour une

fonction propre r4 des opérateurs i ,St ,Jt et Ï, nousavons :

v  - t t '
r

J rY=MhV

St  v=s(s+1) f t r y

J ' t r= j ( ,1+ l )Ary

I=hR=f nF

Nous avons donc M = K + s , et d'après la relation (2.32) nous déduisons que :

=in!,v '

(2.30)

(2.33-a)

(2.33-b)

(2.33-c)

(2.33-d)

2R S = M2 - K2 - S2
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Du fait que I'opérateur Ho commute avec J2 et avec ̂ R^i, par conséquent l'état stationnaire

solution de l'équation (2.31) qui estun état propre de M2, K',,S2 et M, et aussi un état

propre de I'opérateur .Ri. A chacun de ces opérateurs nous lui faisons correspondre sa valeur

propre tel que :

K2 -+ l ( l+ I )

M'+ j ( j+ I )

52 +s(s + I)

(2.3s-a)

(2.3s-b)

(2.3s-c)

(2.37)

l'électron et la

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

notera par q tel que :

q = j  ( j  + l)  -  I  ( l  + r)-  s(s+ l) (2.36)

Le moment angulaire total j peut prendre les deux valeurs suivantes : /= t+! ou j=t-:,

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

d'onde solution dans I'espace des états à deux dimensions a la forme suivante :

u .,, (v ) =l;r; ;;,,? ?,1 R.,, ( r )

où 0 etp désignent les angles polaires dans les coordonnées sphériques de

fonction R,., (r ) fixe la dépendance radiale.

a et b sont deux constantes de normalisation, rn, et m'r sont deux nombres quantiques

prenant les valeurs -1,-  I  + 1, . . . . . . . . . . . . . . . ,+ l .

Du fait que I'hamiltonien total commute avec Y,=K,+S,, composante du moment

angulaire total dans la direction (Oz), 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 (J ,,, est une fonction
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propre de 2 K S avec la valeur propre q, nous trouvons les solutions suivantes qui sont

caractérisées par le nouveau nombre quantique q.

Dans le cas où I = I et j = t+4 nous avons :' 2

Vv=

sQ)

-sQ)

-i  rQ)

- i  1Q)

Y7 ,^a12(o,Q)

Y1*1 , ra12(0,Q)

Y41 ,  ra12(o,Q)

(2.38-a)

Ainsi que dans le cas où q = -Q + 1) et j = I -+, nous trouvons d'une façon similaire que :

sQ)

-s (r)

-i f (r)

- i  rQ)

Y1 ,r_y2(0,9)

Vo= (2.38-b)
Yç1,  ̂ -y2(0 ,9)

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

et Y L,M @,ç) sont les harmoniques sphériques fixant la dépendance angulaire.

Pour déterminer les fonctions radiales t Q) et g(r) nous remplaçons le spineur V , 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 où le nombre quantique q est

donné par i q = -(j* l) = -(/ + l) .'z

Les fonctions / (r) et g(r) vérifient le système d'équations différentielles suivant :

l + m + l l 2

I - n + l l 2

l + n - l l 2

l l - n - l l 2
, i -  Yç1- r*112(0,9)
I  2 ' - l
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(2.3e)

En résolvant ce système d'équation nous déterminons d'une façon exacte les solutions de

l'équation de Dirac.

b- Solution dans Ie cas où : o < E < no c'

En utilisant un traitement asymptotique semblable à celui de I'atome d'hydrogène dans la

théorie de Schrôdinger, plus la condition de normalisation des fonctions d'onde / (r) et

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

l*".++ E).r #+(r+ q)E)=o
)nc  r

É" 
.+- E) s. (#+ (r - q)L)=o

f (r)= C At (r) B (r)

g(r)=C A'(r)B(r)

tel que la constante C est donnée par :

c-- f (2y+n '+ l \

rQy+\J7rr Ja/q;7g-d

et les fonctions .,{, (r), A, (r) et B (r) sont données par :

(2.a0-a)

(2.40-b)

(2.4r)

Q.az-a)

(2.42-b)

A, (r) =(n''',-# J r--, (H"

A,(,)=(H''"-ç û+,(H"
et finalement :

,  l -  ) . z r  r  \  r  /  ,  ^  2z r , fB(r)  = l  -n '  F ( -n,+t ,2 y  +t , f r )+( l f  -  {  F ( -n '  ,2  y  + l . - )  |
L  Noo '  N " r ' )

Q.az-c)
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Nous définissons ici tous les paramètres qui interviennent dans les expressions des fonctions

radiales f (r) et S(r).

q est le nombre quantique défini à partir de la relation (2.36).

Le paramètre y est défini par :

Q.a3-a)

tel que a désigne la constante de structure fine de Sommer/eld donnée par :

e ' I
Q ,  = -

h c 137,037

e est donné par :

(2.43-b)

E
e = =- (2.44)

Eo

tel que E désigne l'énergie relativiste et Eo = tno c2 l'énergie au repos.

Aussila quantité n' est exprimée en fonction de e et de y par les relations suivantes :

,'=ffi-,
ou bien en remplaçant y par sa valeur nous avons :

n'=9-
rft'-

Notons aussi que :

et t  = lAl= j* :

N=@

Connaissant n' et / nous redéfinissons 6 par :

n=n '+k

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

Q.as-a)

(2.4s-b)

Q.a6-a)

(2.46-b)

y=Jq ' -s . 'z '

6 l



'"t.t':!:. .l:. f.r. r.q:tè' : . ct det 6lectronr du Gootiorrsrt

Q.a7-a)

ou bien :

(2.47-b)

Nous signalons finalement que, 40 désigne le rayon de Bohr, f (x) désigne la fonction gamma

et F (x ,y ,z) désigne la fonction hypergéométrique confluente.

Nous donnons éBalement la forme explicite des fonctions radiales f (r) et g(r) pour un

électron lié à la couche K ou à la couche L d'un atome donné, solutions qui nous serons utiles

par la suite.

Pour un électron lié à la couche K, c'est-à-dire un électron dans l'état ls, ces nombres

quantiques sont définis par :

E
6 = - =

Eo

E
e= -=

Eo

s(r)=(A'''

n= I , l =0  e t  i = !' 7

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

P"'- ' Q.a8-a)

(2.48-b)

_pr

et

l l - '
f  ( r )  =  -  l '  " t  o ( ' \

l l l+ r ,  
o t ' '

Pour un électron dans l'état 2s possédant les nombres quantiques suivants :

n=2, I=0, j=+
z

Ces fonctions d'onde radiales sont données par :
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tel que

et

et finalement :

-#,rl

.f(r)= Fr r<,t

R(p)=lN, pi-'

e, =(1 +1!1zYn
/ r

e, = (l+(-3127ln
L t l  z

R(pr) Q.ae-a)

(2.4e-b)

Q.ae-c)

(2.so-a)

(2.s0-b)

(2.s0-c)

(2.50-d)

Les paramètres t/ l  ,Tz ,Nr,N, ,t1,t2 et pt sont donnés par les relations suivantes:

Ir,=
lr, =

{", 
=

4 - a 2  z 2

i l r= l

o,=ftr ç=r,2)

En remplaçant les nombres quantiques par leurs expressions et en insérant les solutions radiales

données par les équations Q.aï-a) et (2.a8-b) dans les relations (2.38-a) et (2.38-b), nous

donnons les expressions des fonctions d'onde totales représentant un électron lié à la couche K

d'un atome donné par le champ coulombien de cet atome. Nous notons ces fonctions d'onde

par ls*, , ,  ( r , f )  pourunspinup,et  ls_r,r(z,r-)  pourunspindown, leursexpressionssont

données par les deux relations suivantes :

4 Nr(Nr+I)
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et

ls*r,r(z,f) =

ls-r,, (z,i) =

Yoo @,p)
0

#.tffiY(o'ç)

"ErmYt@'ç)

0
-Yl @,p)

,r[,mY,'(0,,p)

ËrtrYi@'p)

g (t,r)

g (t,r)

(2.s 1-a)

(2.sz-a)

(2.51-b)

tel que :

,2
t r  =  T,  =  ( l -  1) " '

c -

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

8(2,  r  )  =  f f  (z)  e-z '  7r ' - r (2.sz-b)

N (z) = (2 z)rrttz (2.52-c)

YÏ @, p ) 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 ls de la couche K d'un atome dans un champ coulombien, solutions que nous

utiliserons par la suite.

2  f  QT,  + l )

64



y{#T!-'î f.: :E:l:y: fll*p::irfk *. {:: :kt'sl: fr tolt'lsrt

c- Solution dans le cas oùr : E ) noc'

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

E > mocz et ces fonctions d'onde correspondantes sont également fonctions propres du

moment angulaire total J2 et J, conespondant aux nombres quantiques j et m. Donc pour des

valeurs fixes de Er^ocz et dej et m nous avons toujours deux solutions indépendantes, la

dépendance angulaire et de spin de la première solution est fixée par j = t +!, eÏe est donnée

par l'équation (2.38-a) et I'autre solution est fixée par j = t - ! , eÏe est donnée par l'équation

(2.38-b). Les fonctions radiales g(r) et f (r) satisfont au système d'équations diftrentielles

(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 première fois par Danvin en (1928).

Dans le cas où j = t -:, nous trouvons que :

g= g-çt = i l-,-, (2kr)r' e-tf i A1r)

tel que la fonction A(r) est donnée par :

A (r)  = (y,  -  in)  F(y r  + i  r1,2y,  *  t ,Z i  E V) -  ( t  -  i  r t )  F (y,  + I  + i  \ ,2f  r

(2.s3)

+ l ,2 i  k  V)

(2.s4)

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

(2.ss)

Et les paramètres T t , rl et q' sont donnés par les expressions suivantes :

7,=rlÆ (2.56-a)
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Le coefficient o_Ft étant une constante de déphasage qui se détermine par la condition à la

limite, lorsque r -> 0 g'-,-, est finie, elle est donnée par l'équation suivante :

(  zae
l î î=-
. l  {e" - l
I  za

I'' 
_ 
JÊ _,

Ici a désigne le rapport entre l'énergie totale et l'énergie au repos, tel que :

E
a - -

fro c'

La forme asymptotique de la fonction radiale g est donnée par :

g = g-r-t* r-r sin (kr-T*o -,-,)

exp(-2io-,- , )= 
I  -  i  T. '  i ( , .  

I : "exp(xi  
( t  -  r , ) )- ' - "  

T r - iq  f  ( y ,+ I+ iq )

Dans le cas où i =t +|,la fonction radiale g, a la même expression que g-1-1,

comportement asymptotique est donné par :

- I

g=gt r r - rs in (k r - î *o , )l , \ 2

La phase o, est donnée par :

t  t  t  a iq '  f  ( f  , * ,  - iq , l
exp(-2io,)--

Tn t i r l  f (T , * ,+ i i l

(2.s6-b)

(2.s6-c)

(2.s7)

(2.s8)

et son

(2.se)

(2.60)

En utilisant d'une part les expressions de gr et de g-,-, données respectivement par les

équations (2.5g) et (2.57) et d'autre part l'équation exprimant les grandes composantes en

fonction des petites composantes du spineur donnée par l'équation (2.21), nous poulrons

déterminer complètement le comportement asymptotique des quatre composantes de la

fonction d'onde totale V , guireprésente la solution dans le continuum voir (ref 16).
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2-4 Diffusion élastique des électrons relativistes

a- Forme asymptotique de l'onde dffisée

Yennie D R et al (195a) et Louis K et Acheson J R (1951) ont traité en détail le problème de

diffirsion élastique des électrons relativistes, nous allons en exposer brièvement les résultats.

Cette étude nous peffnet de décrire l'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 à des ondes planes relativistes pour tester notre modèle.

Le problème de la diffirsion élastique se ramène à celui de la diffusion d'un électron par un

potentiel central g(r) sans transmutations des particules ou sans changement de leur état

interne. Considérons un électron libre se déplaçant sur I'axe d'incidence (Oz), nous le

décrivons par une onde plane relativiste de la forme :

V p = u o e ' r ' P= 1 ,2 ,3 ,4

La fonction d'onde exacte solution de l'équation de Dirac en présence du

g ft ) , doit avoir aux grandes distances la forme asymptotique suivante :

(2.6r)

champ central

.  o i | t

vuou t re , r ,  +?u* (O,q )

Rappelons que pour une énergie E, mocz et k

antiparallèle est définie par :

(2.62)

donné, la base des états de spin parallèle et

et v+ (2.63)

où (@ , <D) désignent les angles polaires caractérisant la direction du polarisation.

Notons alors qu'en présence du potentiel central g0),les deux premières composantes du

spineur total des états diftrsés ont la forme asymptotique suivante :
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t " [;] 
rt b z * r-'\ .f, (o,rrlo 

r"l rr r,,),"'

r " [f "ikz *r-, .f, (o ,rrlutr" t ,2) 
e- o)r,r,

(2.6a-a)

(2.64-b)

(2.66)

(2.67-a)

(2.67-b)

(2.67-c)

Dans ce cas signalons que la section efficace de diffirsion dans I'angle solide d Q est donnée

par :

I r @ ,ùl' an = [ | .f, (o ,ùl' +1.r, (o,v\l ' la a (2.6s)

Par conséquent la diffrrsion d'un électron incident est décrite complètement par les deux

fonctions .f , (0 ,g) et .f , (0 ,p). Nous avons vu que dans le cas de Dirac, nous avons besoin

de spécifier non seulement la valeur et la direction du moment de l'électron incident mais aussi

son état de polarisation, nous nous plaçons donc dans le cas où l'électron incident est dans la

direction (Oz) avec un moment hE etun spin up.

b- Décomposition en onde partielle relativiste

L'onde plane incidente solution de l'équation de Dirac libre peut être décomposée en onde

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

ô= I
m=tl12

I  o1^ô,^
l

J '  ô i ^=  j  ( j  +  I )h2  Q ,^

J ,  ô t ^  =mhô i ,

- t
J =V np+:ô  h

avec toujours :

tel que :
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Notre étude se limitera aux états ôi,,,r.

La partie angulaire de spin de ces états a la forme suivante (voir Louis K et Acheson J R

( les l ) ) :

avec P1-trz et Pi+uz des polynômes de Legendre.

L'onde partielle Q i,uz solution a la forme suivante :

Ôi,t ,z = r- ' lG, f t)  l ' i  +ir ,  @ rt l l (2.70)

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

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

J-[ ' l  e'r '  =!oJ'fr 'r '" ' lo) 2'"lo)-

I
dG, _ryc +@-v) F.=o
d,  

-Tv t  -  
hc  r

dF,  0* ,
- r+  o  F .  - (E  

-V)  
G.  =o

dr  r  '  hc  r

2,, =l <t.i) Pt-,,,(cos@ | z)] et r,, =l <t.i) {.,,,(cos@/2)l
L -pr'-,,r(cos@ l2)eta I I Plu,r(cos@ l2)eto 

,1.*,

, " [l] 
,tkrcos(') +r-' k t <e)l,r<J rr,,.1t 

'r'"-"'

(2.68)

(2.7L',)

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

suivante :

(2.72)
= ûi ,a +Ôw

En utilisant maintenant le développement de I'onde plane incidente en expression de somme

d'ondes partielles nous avons : (voir lVatson G N, Theory of Bessel Functions p 128, 1946).
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ô,* * 
â,r*r* 

iH, f J, x,, + r J ,u llf

où "/, et Ji+t sontdesfonctions deBessel

La décomposition de I'onde totale est semblable à celle de I'onde incidente :

ô,o,a N I t-t 1t-tt2 ,i\t lG, *r, + i F, xll
l-v2

(2.t3)

(2.74)

(2.75-a)

(2.7s-b)

La phase ?; est déterminée en comparant les formes asymptotiques données par les relations

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

(ï)'" r, (r)= sin (& , - )<t 
- 
+)")

et

G, = sin (k r  -  I rr t  - ] )n * n, l

Nous retrouvons ainsi l'équation (2.60) qui détermine la phase 4r.

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

(2.74) et en faisant la diftrence suivante :

(2.76)û r^ -ô , *=ôanr

nous trouvons que I'amplitude de diffilsion f (0) est donnée par l'équation suivante :

r, @) = 
* à,rr'4' 

-r)<t.i)(\-vz + Pi*uz) Q.77)

Notons que la même étude est valable pour un état de spin down.

A l'aide de I'expression de I'amplitude de diffirsion nous remontons au calcul de la section

efficace de diffi.rsion à partir de la relation (2.65).
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2-5 Système ù deux électrons relativistes

Contrairement aux solutions de l'équation de Dirac monoélectronique données plus haut, les

solutions pour un système à deux électrons relativistes ne peuvent être formulées qu'avec des

méthodes approchées. La construction des fonctions propres g(Vr,lr) 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 à résoudre de manière approchée

l'équation de Dirac à deux électrons en choisissant la fonction d'onde de ces derniers en

fonction d'un paramètre variationnel.

a- Application au problème de deux électrons de la couclte 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 l'équation de Dirac suivante :

H oQ,2) g (7r,7r) = E g (4,ir)

L'hamiltonien de Dirac HD(|,2) est donné par : ( SwirlesB (1935)

(2.78)

I
HD( I , 2 )=H t+Hr t r

f t z

où H, = -i cd., Û, +9, mocz - 
L
rt

avec  i  =1 ,2

et g(lr,y'r) est la fonction d'onde solution de l'équation de Dirac à deux électrons écrite

conrme somme de deux équations de Dirac monoélectronique d'une façon séparée. D'après les

solutions données par les équations (2.51-a) et (2.51-b) et à I'aide du principe d'exclusion de

Pauli nous avons:

(2.7e)

(2.80)
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ç (4,7r) = 
fils*,,r(rl) 

ls-r,r(fr) -lsu,r(Vr)r"-,o(4) I (2.81)

avec ls*,rr(4) et Is-r,r(Fr) désignant les solutions de l'équation de Dirac monoélectronique

des états liés données par les équations (2.51-a) et (2.51-b) respectivement pour un spin up et

un spin down.

L'idée de base consiste à appliquer la méthode variationnelle en introduisant un paramètre

variationnel z.. Nous écrivons I'hamiltonien de Dirac de chacun des deux électrons de la

couche K sous la forme :

Hr ( i )=d ,F ,+pmoc2

avec i  = 1,2

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

états liés est donnée par l'équation suivante :

H o  ( I , 2 )e  ( 2 "  , 7 t  , 72  )  =  E  (  1 ,2 )q  (2 ,  ,  î ,  , f r ) (2.83)

où g (2. , fi ,72 ) est la fonction d'onde variationnelle qui représente l'état physique des deux

électrons; d'après le principe de Pauli cette fonction s'écrit :

q (2, , f1 ,72 ) = ls*'z (2, ,7, ) ls_,, (r, ,fr)

et I'hamiltonien de Dirac Ho (1,2 ) est donné par :

I
Ho(1 ,2 )=  HoQ)+HoQ)+-

f tz

En respectant la condition de normalisation suivante :

(2.84)

(2.85)

( rs ,  (  2 , ,7 , ) l : r '^  e, , r l  )  )= I  (2 .86)

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

électrons est donnée par l'équation suivante :

ri

z -_ _ = a i p i
ri

+9m0" '  - "  -
ri

(2.82)

E  (1 ,2 )  =  (ç  (2 ,  ,V ,  ,V r )  |  Ho  0 ,2 )  |  ç  Q,  , f ,  , f r ) ) (2.87)



En substituant d'une part l'équation (2.82) dans l'équation (2.85), et d'autre part en

remplaçant la fonction e(z,,ir,7r) pat la relation (2.84) dans l'équation (2.87), l'énergie

E (r,) des deux électrons relativistes est donnée par l'équation suivante :

E(r,) =24r.,,,(2,) -( 4u, Q,,7r) | T I l"-,,, (r,,4))-( b-r, (r,,fr) | T I k-,o Q,,Fr))

*( h* e,,F,)rs-,,r(2,,î) | +l 
4,, (2,,f,)rs-,,r(z,,fr))

(2.88)

Donc après avoir minimisé l'énergie nous trouvons le paramètre variationnel 2.. Nous

remplaçons dans l'équation (2.82), et la fonction d'onde décrivant l'état fondamental des deux

électrons de la couche K est donnée par :

e (2,,4 ,ir) = 
fil\,r{r,,fr)ls-r,r(z",vr) 

- tq,r(z,,fr)ls-,,r(2., rl) l

Nous signalons ici que notre méthode permet d'éviter la chute dans la région

négatives.

c- Calcul des éléments de matrice de E(2")

L'application du principe variationnel nécèssite dans un premier temps la vérification de la

normalisation de la fonction d'onde choisie, c'est-à-dire la vérification de la relation suivante :

(çQ,,vt , r -2) leQ,,Fr,7r))  = I  (2.90)

Cette relation étant bien vérifiée, le calcul de l'énergie E (2,) nous ramène au calcul des deux

éléments de matrice de base suivants :

(2.8e)

des énergies

M, = (ls r,, (2,, 4 ) ls-,,, (z 
", 

frrlTlIs r,, (z 
", 

rl ) ls-,,, (r,, Fr))

et
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M z = (lq, r(r,, 7r) ts -r, r(2,, ir) | I I rq,, (r", fr) ts -r, r(2,, ir))r)z

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

Mr-n- ' -  - \  rQr i ).zz.\z-tr) f f i

avec yi n'est que TrQ) donnée à I'aide de la relation(2.52-a)

Mr="r#

(2.e2)

(2.e3)

r(yi+r)
(2r i  +r)(r(2 yi  +D)' ,F ,  ( l ,qy i  + I ,2y i  +2,112)

où ,F, (a ,b,c,d) désigne la fonction hypergéométrique à quatre paramètres.

Nous trouvons finalement l'énergie E (2,) en fonction du paramètre variationnel z, '.

(2.e4)

,F,  (L ,4y i  + l ,2y i  +2,1 I  2)E(2, )=2Err1z ,1-z ' (z  -z ' )  *  - . . , ' "  ,  
f  (a { i  +1)  -

ri 2ari-1 eri +\ [ (zyi + l) )'

(2.es)

avec .E," (2, ) désignant l'énergie de liaison d'un électron à la couche K, en considérant cette

dernière comme un hydrogénoide, Er, (t, ) est donnée par les relations Q.a7-a) et (2.47-b).

En minimisant cette expression, nous donnons ici les résultats trouvés pour les atomes de

cuiwe, d'argent et d'or en les comparant avec les énergies trouvées en considérant la couche K

comme un hydrogénoïde, nous donnons aussi les valeurs de z, conespondants aux mêmes

atomes, qui nous seront utiles pour la construction des fonctions d'onde totales pour la

description du système cible-projectile lors d'une collision ionisante à très haute énergie.(voir

Joulakian B et El Messaoudi A (1997).
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28,69

45,1,

76,5

Cu

Ag

Au

29

47

79

-323,3

-937,6

-2965,8

-425,32

-1 139, I

-3434,8

-406,88

-1000,1

-3313,2

-832,3

-2139,0

-6748,0

tableau 2.1 : Comparaison entre les valeurs de l'énergie héliumoide et hydrogénoïde 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 l'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 > moc2, ainsi que les solutions des états liés dans le

domaine d'énergie 0<E < ffioc', et enfin nous avons déterminé la fonction d'onde décrivant

l'état fondamental de deux électrons relativistes liés à 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 système cible-projectile avant la collision et des électrons dans

le continuum après la collision poûr l'étude d'un problème de simple ionisation des atomes

lourds à très haute énergie.
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Chapitre 3

Ionisation simple (e,2e) 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. Après avoir donné une description du dispositif expérimental nous

allons présenter notre traitement relativiste pour l'obtention de la SEDT. L'étude des solutions

de l'équation de Dirac dans le continuum et dans un champ coulombien développées au

deuxième chapitre ainsique l'état fondamental d'un système à deux électrons relativistes seront

utilisés pour décrire le systèm. r161s-prolectile avant et après la collision à l'aide d'un modèle

d'ondes planes à trois électrons relatMstes qui introduit la corrélation dans l'état initial en

considérant le deuxième électron de la couche K. Finalement nous comparons l'étude proposée

aux résultats expérimentaux et au modèle d'ondes planes relativistes (TPWBA) ainsi qu'aux

autres modèles théoriques proposés.
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3-2 Cinématique de la simple ionisation (e,2e)

a- Description d'une réaction (e,2e)

Nous étudions la section efficace relativiste triplement diftrentielle lors d'une simple ionisation

de la couche K d'atomes lourds par des électrons très énergétiques (300, 500 keV). Les

expériences sont effectuées par bombardement de couches fines de I'ordre de 50 p g I cm2

assimilées à 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),RuoffetNakel (1987) etBonfert et al (1991)

Dans une expérience (e,2e) on réalise la réaction suivante :

e1Ë, ,8,) + A( ts '  )  -+ ,4. (  lsr )  + e(8, ,8,) + e1E, ,Ery (3 l)

où .'4 ( ls2 ) désigne La cible; dont ls2 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 /r-- et d'énergie E, qui heurte une cible lourde supposée immobile dans le repère du

laboratoire. Après 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 diffirsé est désigné

par un vecteur d'onde /r-, et d'énergse E, et l'éjecté par le vecteur d'onde E, et d'énergse E,

et frnalement I'atome ionisé possédant un seul électron lié à la couche K est désigné par

l*(ls'). Lors de la collision toutes les lois de conservation des énergies totales et des

quantités de mouvements totales sont respectées.

Nous pouvons classer l'étude de cette réaction de collision ionisante en deux cinématiques, la
géométrie 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 8,, E, et E, ne se trouvent pas dans le même plan, sauf

dans le cas où I'angle azimutal relatif aux deux électrons émergeants, défrni par û = Ô, - Ô2,

prend les valeurs 0 ou z. Cette géométrie de la réaction est appelée géométrie coplanaire, qui

conespond généralement aux montages expérimentaux actuels.

Dans le cas d'une géométrie coplanaire symétrique les deux électrons sortent avec les mêmes

énergies (8, = Er) et sont détectés en coincidence sous des angles égaux (0, = 0, = 0) de

part et d'autre de la direction d'incidence voir (figure 3.1). Ces conditions simplifient la

détection en cofncidence au niveau expérimental. Dans cette géométrie le moment de transfert

I F laenni par E = E - É-, est grand. On parle d'une collision binaire, où l'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 à décrire l'électron éjecté avec une

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

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

coplanaire symétrique,
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c- Géométrie asymétrique coplanaire

Dans cette géométrie, après la collision les deux électrons émergeants sont détectés en

coihcidence dans des directions différentes et avec des vitesses diftrentes (voir Figure 3.2),

I'un est rapide et il est diffusé dans une direction de petit angle de diffi.rsion, I'autre est lent.

Dans cette géométrie on parle de domaine à petit transferr d'impulsion lO-l=lE,-E I et de

régime dipolaire, On note I'existence de deux directions préférentielles d'éjection, I'une est

appelée binaire dans la direction du transfert E etlaseconde est appelée direction de recut qui

est due au noyau phénomène qui persiste lors d'une collision à une très grande énergie

incidente.

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

asymétrique

3-3 Calcul de la section efficace

Le processus d'ionisation que nous traitons dans cette thèse est un processus inélastique, de ce

fait il n'existe pas de relation univoque entre l'énergie et I'angle d'éjection de l'électron. En

effet, pour une valeur donnée de l'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
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de l'énergie d'éjection considérée. En fait, le processus de collision ou d'ionisation est

caractérisé par la section efficace.

a- Section ellicace de dilfusion qu section efricace 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 efticace, appelée section efficace de diffi.rsion ou section efficace totale.

Considérons un flux F de particules incidentes, monoénergitiques et homogènes qui rentrent

en collision avec une cible constituée de/ù, particules identiques, et soit N le nombre de

particules diffi.rsées par unité de temps.

La section efficace totale est donnée par la relation suivante :

l / l
o= - -

F N,
(3.2)

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

P,-,
oi-t =-f- (3 3)

Cette quantité est mesurée en m' et elle est relative à tous les états de la voie Oe sortie l/).

Après avoir défini la section efficace totale par la relation (3.3), qui est reliée à la probabilité de

transition, ou encore à l'élément de matrice de transition Ti-r qui caractérise en général la

transition entre deux états quantiques li) et l/). Il est clair que la probabilité de transition

4-1 dépend de son côté de l'état final et de l'état initial, elle est donc reliée à la matrice de

transition T par la relation suivante :

P,_{ = (2 r)o 6 (8, - E 1) 6 (F,-Dlt-,|'fi (3.4)

il, désigne la vitesse incidente dans le repère du laboratoire.

Notons que les seules transitions permises sont celles qui satisfont les relations de conservation

de l'énergie et de la quantité de mouvement totale décrites par la fonction 6 de Dirac. Nous

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



J:d:ll!:l :!sr!r (::?:) l'yt i!::r:l f: h,::l:1,:& !'1r tl:l: l:l:I

l'énergie de la particule incidente. Par conséquent, nous reprenons la relation qui exprime

l'énergie totale relativiste E, en fonction de la quantité de mouvement donnée par l'équation

suivante:

(3 s)

Sachant que la quantité de mouvement lF, I est donnée par :

Ainsi, on en déduit que :

l=E '=E '
vi P, c' k, c'

D'après l'équation (3.8), l'équation (3.4) devient :

D  _ ( 2 n \ a  r -  t z _  _
ri-t = É6(8, 

- Er) 6(F, - Fr)lTt-rl- F Et'  K ,c -

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

lP, l= ̂l i, l=-ftu,
l ,  - ' i

Ï ^  c '

te lque 1 v ,  = lu- ,  I

En substituant la relation (3.6) dans l'équation (3.5), nous avons :

oi-î  =(2o)o 
#6(8, 

-Er)6(F, -F)lr,-r l '

.  E .  .  -  t  t 2
oi-t  = (Z,t)o 

fZ ld \  6(Et -  Er)6(F, -  Fr) l \q I

. ioù /c, désigne l'impulsion de l'électron diffi,rsé ou éjecté.
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E,=P ' c2
vi

(3 6)

(3.7)

En tenant compte de la dégénérescence sur l'orientation de la particule diffirsée ou éjectée, la

section efticace est donnée par :

(3.e)

(3. lo)

(3 8)

E,=Jp?c '+mf,co

(3 .1 l )



b- Section eflicace simplement différentielle

A partir de l'expression de la section efrcace d'ionisation exprimée par la relation (3.1t) nous

pouvons définir la section efficace simplement difiérentielle en angle. Elle est associée à la

probabilité de détecter des particules d'impulsion f, diffirsées ou éjectées sous un angle solide

dÇ), pour une énergie incidente { donnée. Compte tenu de la relation entre I'angle solide et

I'impulsion, nous écrivons :

dk ,  -  k?  dk tdù l

Or d'après la relation (3.5) nous avons :

dE,=ffrn,

(3.r2)

k tdk .  =E 'd -E '  (3 . r3 )
c '

La relation (3,12) permet d'écrire la relation (3.13) sous la forme suivante :

(3 .14)

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

d'angle solide de la particule dif[usée ou éjectée s'écrit :

+=(zn)a Itk,EiE,6(8, -E;6(F, - i . ; ; l r ,-r l '  (3.15)
dQ,  k ,  c "  t

c- Section eJlicace doublement dffirentielle

La section efiicace doublement diftrentielle représente la distribution en énergie et en angle de

la particule éjectée ou diffi.rsée après la collision (dans notre cas les électrons).

Elle est donnée à partir de la relation (3.15) par :
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d 'o

dç\ dçt2 d El

= (2r)a 
E-**i 

kt 6 (Et

=%-t, E,E,k;, k,k,

- E,)11_rl ' (3. l6)
dç\ d E,

Cette quantité est une fonction de l'énergie incidente, de l'énergie et de I'angle de sortie de

I'une des deux particules. Expérimentalement, on fixe deux paramètres et on mesure la section

efficace doublement différentielle en fonction du troisième. A ce niveau on peut mesurer deux

sections efficaces doublement différentielles, c'est-à-dire, séparer celle qui détecte la particule

éjectée de celle qui détecte la particule diffi.rsée c'est le mode de non-coincidence qui est

valable dans une situation à haute énergie. Pour réaliser les mesures expérimentales, on place

deux détecteurs séparés de façon à obtenir les deux sections efficaces doublement

différentielles,
d 2 o d 2 o

e t_
d { r2dEz  dç2 tdE l

la particule diffi.rsée, par contre à basse énergie incidente un seul détecteur est suftisant, sans

distinguer la particule éjectée de celle difh.rsée.

d- Section efricace triplement dilférentielle

La section efiicace triplement diftrentielle correspond à la probabilité de détection de deux

électrons après un processus de simple ionisation. Elle est une fonction de tous les paramètres

cinématiques de la collision. Elle donne la description détaillée d'une telle collision que nous

appelons collision (e,2e). La section efficace triplement différentielle dans le cas d'une collision

par impact électronique d'énergie relativiste est donnée par

d 3 o

et on aura une distinction entre la particule éjectée et

t 2

\-r I (3.  l7)

La détection en coïncidence des deux électrons émergeants est la technique expérimentale

utilisée pour la mesure de la section efficace triplement différentielle, cette dernière qui

constitue actuellement le test direct entre les théories et les expériences décrivant les problèmes

d'ionisation simples.
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3-4 Calcul de Ia section efficace différentielle triple

Nous avons rnr que lors d'une collision ionisante la détection en coïncidence des deux électrons

émergeants permet de déterminer la section effrcace triplement différentielle que I'on notera

par SEDT, cette dernière est donnée par la relation (3.17), dont {-, représente I'amplitude

de transition entre l'état initial I i ) et l'état final | / ) .n tenant compte de tous les effets,

tels que I'effet d'échange et I'effet de polarisation du spin de l'électron. Il est clair qu'un calcul

plus ou moins rigoureux de la SEDT nécessite un calcul détaillé de I'amplitude de diffilsion

4-7. Pour calculer cette amplitude nous sommes amenés à définir d'une part la fonction

d'onde totale décrivant l'état initial c'est-à-dire le système cible-projectile avant la collision, et

d'autre part la fonction d'onde totale décrivant l'état final après la collision constitué de

l'atome ionisé et les deux électrons diftrsé et éjecté.

a- Construction de lafonction d'onde initiale

Dans le cas d'un problème de simple ionisation (e,2e) que nous traitons dans cette partie, la

réaction (3.1) s'assimile à I'ionisation sur des couches minces d'un atome lourd (Cu, Ag ou

Au) par un électron relativiste suffrsamment énergétique (300, 500 keV) pour éjecter un

électron de la couche interne K. Les travaux théoriques cités précédemment ont traité le

problème d'ionisation de la couche K d'un atome lourd comme un problème d'ionisation d'un

atome de type hydrogénoïde relativiste, c'est-à-dire en considérant la cible comme un système

monoélectronique.

La particularité de notre travail est que nous traitons pour la première fois le problème

d'ionisation d'un atome lourd par un électron relativiste comme le problème d'un système

héliumoïde en introduisant la contribution du deuxième électron de la couche K, c'est-à-dire,

en introduisant I'effet de la conélation dans la fonction d'onde décrivant l'état initial.

Nous considérons ainsi un système à trois particules, l'électron incident de vecteur d'onde [,

et d'énergie incidente { et les deux électrons atomiques de la couche K de I'atome considéré
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qui ont pour structure électronique d'après le principe d'exclusion de Pauli lq,, et ls_,,, (voir

la voie d'entrée de la réaction (3.l)).

Nous écrivons donc I'hamiltonien total du système cornme la somme des différents

hamiltoniens de Dirac. Le premier est celui de l'électron incident considéré comme un

hamiltonien de Dirac libre, et le second est celui des deux électrons atomiques considéré

comme un hamiltonien de Dirac à deux électrons dans un champ coulombien, aux quels nous

ajoutons les interactions entre l'électron incident et les diftrents 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 suffrsamment éloignées.

L'hamiltonien total du svstème s'écrit alors :

Hn =  H  (0 ,L ,2 )  +V  ( ro , r o r , r o r ) (3 .18)

H(0 ,1 ,2 )=Ho+Hr+Hr+L
l tz

//o est I'hamiltonien de Dirac libre décrivant l'électron incident indicé par 0 et il est donné par:

(3 le)

(3.20)Ho = cd.o Bo +Pmo cz

et H, étant I'hamiltonien des électrons atomiques (i = I,2) est donné par :

H, = cd., F, +9, mocz - 
L
ri

Le potentiel vu par l'électron incident est donné par :

V ( ro , ror , roz)  =  - '  ,a  *  f
ro fot roz

avec 70,î, ,7, désignent respectivement les positions de l'électron

électrons atomiques liés à la cible, les quantités ,,, =l\ - f,l rcl

représentent les distances interatomiques.

(3.2r)

(3.22)

incident et des deux

que  ( i * i=0 ,1 ,2 )
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La fonction d'onde V, (fo,Ft ,fz) décrivant le système complet des trois particules dans sa voie

d'entrée est solution de l'équation de Dirac suivante :

H  o  V , ( r i , r ] , f r )  =  E  V ,  ( lo , i , ,F r ) (3.23)

La solution de l'équation (3.23) est séparable, et nous conduit à une solution complète

V,(70,7t,72) qui s'écrit cornme produit des fonctions d'onde décrivant respectivement le

mouvement de l'électron projectile et les mouvements des électrons atomiques de la cible, ainsi

nous obtenons l'équation suivante :

V ,  ( fo  ,Ft  ,72)  = ç(8, ,y ' ' )  O (2"  , î ,  ,Vr) (3.24)

telque e(k,,fo) et O(z,,7r,fr) sontrespectivementlessolutionsapprochéespourl 'électron

projectile et les électrons atomiques.

Pour l'électron incident le flux incident est non polarisé, nous pouvons I'assimiler à un flux où

les électrons ont une chance égale d'avoir un spin up +l/2 ou un spin down -ll2, 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 deuxième chapitre. Donc d'après le principe

d'exclusion de Pauli, la fonction d'onde décrivant les deux électrons de la couche K est

donnée par :

cD (z 
" ,î, ,Vr) =;f I t",,, (2, ,7r) ls-,,, (z 

" ,Vr) - 1s,,, (2, ,fr) ls-,,, (r, ,f)l

(3.2s)

où z, est le paramètre variationnel donné par le tableau (2.1) pour les atomes Cu, Ag, et Au,

lsr,r(2,,r] ) et ls-,,, ( z, ,î,) désignent respectivement les sotutions de Danvin pour les états

de spin +rl2 et de spin -It2 et qui sont données au deuxième chapitre par les relations (2.51-

a) et (2.51-b) en remplaçant la charge z par la charge effective 2,.

Puisque nous avons considéré un flux d'électron incident non polarisé, et comme le système

des trois particules est constitué de l'électron incident et des deux électrons atomiques alors ce
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dernier a une chance égale d'avoir un spin total qui prend les deux valeurs suivantes

( .S= l l2 ,Ms=+ l /2 )  ou  ( ,S= l12 ,Ms=- I /2 )  e t  on  peu t  éc r i re  la  fonc t ion  d 'onde

initiale comme suite :

v,* (S = r/2,M, = *t/z)= 
#[l*-,, ,( i ,  ,vo)e(z",Ft,îz)l- le-,,, (8, ,îo)e(2,,r; ,r]) l l

(3.26)

La fonct ion o(2. ,1,F,)  est  donnée par la relat ion (3.2s) et  lo*(8, , î )e(z, , f r , i ) l

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

électrons de coeur dans l'état initial, ce déterminant est donné par :

lv.{E,,io'ye(z",i,,rr)l= #lr*çE,,fo1ap",fi,Fz)- er(8,,\)e(z",io,fr)+ 9*(E,,rr)e(2,,î0,f,)f

(3.27)

Il est évident, puisque nous avons le même paramètre variationnel z. dans les deux états lq,,

et ls-,,r, les deux déterminants de l'équation (3.26) sont identiques mais de signe opposés,

dans ce cas nous pouvons écrire :

(3.28)

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

voie d'entrée de la réaction (3 l)).

b- Construction de lafonction d'ondeJinale

L'ionisation simple (e,2e) d'un atome lourd par impact électronique donne lieu à un état final

du système constitué par l'atome ionisé et deux électrons émergeants, le diffirsé et l'éjecté

(voie de sonie de la réaction (3.1)) qui sont déteciés en colncidence. Dans le cas où i'un des

deux électrons est plus rapide que l'autre, l'effet d'échange lié à l'indiscernabilité des électrons

est très faible. Dans ce cas l'électron le plus rapide est l'électron diffirsé, d'énergie E, et de
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quantité de mouvement kr, il est émis dans une direction dO,. Le second électron est éjecté

dans une direction dO, avec une énergie E, et une quantité de mouvemefi 82. Cette

première situation de la voie de sortie de la réaction (3.1) est la situation asymétrique qui sera

analysée par la suite. Nous faisons également l'étude de la situation symétrique où les énergies

des deux électrons sortants sont égales et avec un effet d'échange important.

La fonction d'onde totale décrivant le système dans son état final est solution de l'équation de

Dirac suivante :

H o t  V r  ( fo , f , ,7r )  = Er  V 1 (70,7, , f r ) (3.2e)

où Hrt désigne I'hamiltonien de Dirac de l'état final décrivant les deux électrons dans le

continuum et l'électron de I'ion résiduel et E, son énergie totale. L'indice i = 0,1,2 repère

respectivement l'électron diffirsé, Qecté et l'électron atomique de I'ion résiduel.

Du fait qu'en théorie relativiste le spin total du système n'est pas conservé, nous sornmes

amenés à considérer tous les états de spin possibles qui seront désignés par le couple (,S,M" ).

Ceci est explicité dans l'annexe C1, suivant la méthode utilisée par Schulz M (1973).

Finalement pour décrire l'état final de la réaction (3.1) nous utilisons toutes les combinaisons

des produits de trois fonctions de Dirac décrivants respectivement l'électron diffirsé, éjecté et

l'électron atomique restant lié à la couche K de I'atome (Cu, Ag ou Au). Nous adoptons les

notations suivantes pour les fonctions d'onde décrivant l'état individuel de chaque électron :

ïr,,r(ir) , 7r,,r(E) et lsrr,, (2, ) désignent respectivement les fonctions d'onde

individuelles de l'électron diffirsé de vecteur d'onde Er, de l'éjecté de vecteur d'onde E, etde

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

désigné par I'indice -112. Les fonctions d'onde représentants l'électron atomique 7s*r,, (21)

dans les deux états de spin sont données par les solutions de Dirac exprimées à I'aide des

relations (2.51-a) et(2.51-b). Nous avons choiside décrire les deux électrons émergeants pour

tester notre modèle par des ondes planes relativistes données par les relations (2.28-a etb).

Nous obtenons pour un système à 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 :
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vT\,  6 =3/2,M, = xi  /z)=l  rrr , r(8,)  rr , , r lLryts*r,r(z) l  (3.30)

w'il,6 =3tz,M, =*r2)=+ll:*'(E) h"(E)1*,n,Q)l*1r."'(i') r^''18'1t""''1';l]
lrllro,r(8,)r*ur1lr1t *'oç,;l .]

(3.3 1)

Pour les états (,S = Il2,Ms = *Il2) deux combinaisons sont considérées Schulz M (1973):

v';\-(s=r2,M,=+rz)=+f 
-1,r"''(E')r*"'(E')r+"'(z)l-lr"'G)7*"(E"1ts"'(ùi|1

nolq ro,r(8,) r*rr1lr1ts..,,rlr)l l

(3.32)

et frnalement

v'r\'(s =r/2,Ms = :;Llr)=+llr*,,r(E) z,rr1lr7tsrr,(ùl-lr*ur{i,) r*r,(Er)rs"o(zrN]

(3.33)

où 
-, 

et /r-, désignent respectivement les vecteurs d'ondes de l'électron diffsé et éjecté et z,

la charge rnte par l'électron atomique ls.

c- Colcul de l'élément de matrice T,

D'après l'équation (3.17),le calcul de la section efticace différentielle triple nécessite le calcul

de I'amplitude de diffusion Tr,. Enappliquant les résultats du précédent paragraphe, c'est-à-

dire en tenant compte de tous les états de spin possibles qui sont désignés par le couple

(S ,Mr), nous écrivons le carré de l'élément de matrice de diffirsion à I'aide de I'expression

suivante :
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./onirotion (e,2e) ll'un fllætaon llc le couchc u(, d'un otonto lourd

l r  
t 7  I  2  '  

'

t'r,l => tl(4,)." I
q= l  v= l

où (4,)o*, désigne l'élément de matrice suivant :

l r,, l' = 
*=,1r,, l',..* É, I r,, l',

(Tr )  r * *  =  (v  j  r ' V( ro , ror , ror )1V,"* | (3.3 s)

où V(ro,ror,ror) est donné par l'équation(3.22), ty, décrit l'état initial du système avant la

collision et Vj décrit le système dans son état final après la collision. u désigne les deux

valeurs de spin total de l'état initial (^9 = I /2,Ms = lll2) et r7 toutes les valeurs de spin de

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

(3.34)

(3 36)

(3.37)

(3.38)

D'autre part, nous avons l'égalité suivante :

4 ^ 4 -

slr l '  =slr  l '
L . l ^ l i l 4 * *  

-  
L . l ' I i  l n _ _

4+= l  4 -= l

Finalement la relation (3.34) devient:

lr,,l'=z>
4  + = l

t 2
Tr, lo,-*

Pour établir l'élément de matrice donné par l'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 où il y a conservation du spin de chaque état individuel contribuent

au calcul de l'élément de matrice de transition, dans ce cas les seuls éléments de matrice non

nuls sont donnés par :
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l(l*r!n,,r;xu,G,,7,)rs-r,(z,r>llrllxu,(Ê,,r0)rs,,(2",î,)rs-,,(2,a 
ll). 

l
tl

(71)z**=+l (lxrr{Ê,,r0)x-rr(L,7r)tsur@,7)llvllx-<Ê,,f0)rsur(2",ïr)ts-rr(2"'all).1
n'l I

| 
(lr-',,tk',4)x,r(L,r,)rs-u,(z,A>llrllx,,{Ê,,i0)rs,,(2",i,)rs-,,(2"'4)l) 

|
LI

J:{:*io? :ilr!? (::t:) l'y: fl::t::l {: h :*:l: & t!'!t ttep: !:g:{

(l z,, r{E r,7o') r,,,, (E r,Fr) ts -r,, Q,rrlllv I

(3.3e)
et

1r'') o" = 
#l (l 2,,,{8,,7o) r-,,,(8,,4)rs,,,(z,r,1llv

(r'1,)z**= ( vr, I rz I v;)= # lr<8,,8,)-hG,,E)l

Ir,r(8,,r]) ls,o (2, ,Fr)ls-r,r(2,,t ;  ) l)  
-

I x r,, (E,,Fo) Lsr,, (2,, 4- ) ls-,,r (t,,F)l)

(3.40)

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

(3 4r)

(7'1,)o..  =(vlolvl  v;)=u|[  z. f  (8,,8,)-s(8,, i , )-nç8,,8,11 Q.42)

ou:

. f  (E, ,Er)=(2, , r (E, , io) r r r (Er ,v , ) ls- , , ,  ( r ,Fr) l r r l r , , r (8, ,F) ls , , r (2, ,4) ls_, , ,  ( r , ,F))

(3.43)

désigne I'amplitude de diffirsion directe où I'indice de l'électron incident est le même que celui

du diffi-rsé et,
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E(8, ,8)=(2, , r (8, , f ) t r , r (E,r l ) ls_, , ,  ( r ,vr) lv l r , , r (8, , r - ) ts , , r (2" , f , ) ls_, , r ( r , ,F))

(3.44)

désigne I'amplitude d'échange où I'indice de l'électron incident est le même que celui de

l'éjecté. Nous pouvons vérifier que I'amplitude de diffirsion directe et celle d'échange sont

reliées par la relation de Peterkop (1962) suivante

g(8, ,Er)  = . f  (8,8,) (3.4s)

et finalement :

h(8, ,8)  = (  2, , ,  (8, , f )  r , , ,  (Ër, l r ) ls_, , ,  (z,Fo)v I  z,,r(8, , l ) ls, ,r(2,,r-)  ls-, , ,  (r , ,7))

(3.46)

qui désigne I'amplitude dite de capture électronique où l'indice de l'électron incident est le

même que celui de la couche atomique après la collision.

Il convient de noter que lorsque nous opérons dans un domaine d'énergie où le projectile

possède une vitesse supérieure à celle des particules de la cible, tout phénomène d'échange

entre le projectile et les électrons 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 (E,Er) et de celle d'échange g(E,,Er| par contre le terme de capture

électronique h(Er,Er) est négligé, en effet la probabilité de la capture de l'électron incident

très énergétique par l'atome est faible.

En remplaçant les diftrents termes par leurs expressions dans I'expression de la section

efiicace triplement différentielle SEDT, cette dernière est donnée par :

SEDT=(2n)a k , '  k ,  kz Et  E2 *3lg -hf 
l  e.47)

Nous multiplions par le facteur ], er*, donné que nous avons à l'état frnal l'occupation de
4 '

quatre états équiprobables.

? ilr,r - s-ht'
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d- Calcul de I'amplitude de diffusion directe I (i,,Er)

En remplaçant le potentiel V(ro,ror,ror) par l'équation (3.22) nous écrivons I'amplitude de

diffusion directe .f (Er,Er) sous la forme d'une somme de trois termes :

f  (E,,Er) = l , (E,,Er) + . f r(E,,Er) + fr(E,,Er) (3.48)

avec :

.f, (8, ,E) = (v7 (ro,r, ,r,) -  
| t r ,7ro,r,  

, r ,1)

l7illv,Qo,4,r,))

.f,(8, ,8,) = (v] c, ,r, ,r2) | It-J I v, eo,r, ,r,))

En remplaçant les fonctions d'onde par leurs expressions ces termes s'écrivent :

f , (1,,8,)=(x,, ,(8,,r ;)  l -  ?l*, , , (E,,Fol) + (2,r")J,(1,2") (3.s0-a)
,  l o ,

f r(E,,8,)=(x,, ,(8,, i , )x, , ,(8,,r)  l ,o-! , lx,o{E,,Fo)1s,, ,  (r" ,r ,))Jo1r,z,1
' l r r - l o l '

(3.s0-b)

. f  , (8,  ,Er)  = (x, , ,  {E, , io)  ls- , ,  ( r , f r )  lo+ |  x , , r t l , ,Fo) ls- , , ,  (2,  ,Fr))  t ,18,  ,2,1'  
l rz 

-  ro l '
(3.s0-c)

Les quantités Jo (2,2") et Jr(Er,z,) désignent respectivement les produits scalaires donnés

par les deux équations suivantes :

-fr(Ë, ,Er) = (v7 Qr,rt ,rz)

(3.ae-a)

(3.4e-b)

(3.ae-c)

94



J:li*f:l :!ryl: (:r?l {!!.?l:.t:-ol f:. h ::l-:[: & !'y tl:lr !:s:f

Jo(2,2, )  = ( ls - , , ,  (z ,Vr)  |  k - , ,  ( t " ,Fr) )

J,  (Er ,z , )  =  (x r , ,  (Er , î , )  |  b r , ,  1 r , , t l  )  )

Le calcul de ces différents éléments de matrice est détaillé dans I'annexe Dl.

Nous obtenons finalement :

r,(8,,8,) = +#) crrs

f  ,  ( k t  , k r )  =
(2n)'

l -

i  
G(k,-k)

(3.51-b)

(3.s I -a)

(3 s2)

(3. s3)

-fr(E,,Er)=#

où G(f) est donné par

I (4,a,p,0)= j ^l

Y 
I (E ,2,,ï, - 3,0) (3.s4)

(3.ss)

présentons sous la forme

(3.s6)

déterminées analytiquement (voir

I

n'

G( i l  =  I  (4  , r "  ,T  ,  -  1 ,0 )+  B  I  G  ,2 "  ,1 ,  -  l ,  l )

C@) est exprimé en fonction de I'intégrale générale que nous

suivante :

I  (4  ,a  ,9 ,n )  =  
I  , '  , - i (Qt -o ' r )  cos(0  ) '  d .F

avec p un paramètre non entier.

Les deux intégrales I (4 ,a , P ,0) et I (Q ,d ,9 ,1) sont

annexe E), nous obtenons :

(a - i  q1o*'
r  Q+2)
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r(d,a,B,r)=T[ ;-[#] *.tffi"] ] (3s7.b)

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

,_ 1,,
ï  E iE tEz  L (8 ,+E) (E,+Eo) ['.,ffi,ffif*<,>*'<,,>

(3. s8)

c' kr, k,,

B=i E=
!  l+a ,

c kr,
(3.se)

Er+Eo

le vecteur i = E, - f, Aerigne le transfert d'impulsion et zr et f r sont deux paramètres définis

pour simplification, ils sont donnés par :

zr  =z+ze (3.60-a)

Tr=T+f ,+ l  (3 .60-b )

Finalement I'amplitude de diffirsion directe I G, ,Er1 duprocessus est donnée par :

. f  (kt  ,kr)  =
(2n)o + f +P l-zc1l; +c( E,-b ]*c G) r(8,2,,T,

k"L z I '  l '  ' "  \  z -  r ,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 diftrentes situations

symétriques et asymétriques coplanaires, en utilisant notre modèle de trois particules

relativistes qui introduit la conélation dans l'état initial à I'aide de la contribution du deuxième

électron de la couche K, nous comparons ensuite les résultats de nos calculs aux résultats

expérimentaux et aux résultats obtenus par autres modèles théoriques.

a- c iné matiques asymétriques

La distribution angulaire de la section efiicace différentielle triple d'ionisation relativiste

(SEDT) pour une valeur d'énergie incidente déterminée dépend des deux angles polaires d, et

0 , et de l'énergie d'éjection E 2 . L'étude de la SEDT peut être faite en variant un ou plusieurs

de ces paramètres. Les courbes représentants la variation de la SEDT en fonction de I'angle

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

du transfert E =8, -Ê, appelépic binaire et le second est dans la direction opposée appelé pic

de recul.

Dans les problèmes de collisions ionisantes à très hautes énergies, ces effets ont été observés

expérimentalement. Théoriquement le seul modèle capable de reproduire ces deux effets est le

rDWBA(travaux deAstHetal(1994),Keller,Setal (199a-a) etl i l 'helanCTetal (1995))et

actuellement notre modèle d'ondes planes à trois particules relativistes introduisant la

corrélation des deux électrons de la couche K dans l'état initial. Par contre dans les autres

modèles théoriques nous notons I'absence de la structure de recul.

Nous signalons que nous représentons trois types de résultats de la section efiicace triplement

diftrentielle. Le premier consiste à considérer I'interaction coulombienne entre les trois

électrons, telle type d'interaction étant absent dans le traitement de l'électrodynamique

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

diffusion .f , G, ,E , ) = 0 , dans ce cas I'amplitude de diffirsion totale est donnée par :
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"f  (k,,k, )= . f ,  (k,,kr) + f ,  (k,,kr) (3.62)

Le troisième type de résultat, en orthogonalisant la fonction d'onde finale décrivant les deux

électrons dans le continuum par rapport à la fonction d'onde initiale décrivant les deux

électrons de la cible, c'est la procédure d'orthogonalisation 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 problème se réduit à la détermination de I'amplitude de diffirsion

"f Gr,[ ) pour une charge effective 26), ce qui consiste tout simplement à remplacer le

potentiel (-2/ro) parlepotentielperturbatif (-ZG)/ro),où ZG) estdonnéepar:

zG)=(g,  (v , , f r ) l  t 'u '  *  r iE t t  I  w,0 ,  ,Fr ) )

où e, (4 ,îr\ = Iq,, (rl) ls_,,, (rl)

Dans ce cas I'amplitude de diffirsion directe est donnée par :

E"n (8, ,Er)= n(v,, (8, ,v, ,vr) l  - z G') * , iE'\ * ui| 'h | ç, f f ,  ,7r))

^ue" E' qui désigne le vecteur transfert d'échange défini par Ë' = E, - E,

- f "n(8, ,Er)=nf(o} (8, ,v, ,vr) l -zG)*r i i t ' l  * r i i \ |ç , f t , , i r l ) l  (3.65)

où (p; &, ,7, ,îr) = I r,, (r] ) ls_,,, (r1, ) (3.66)

I les t fac i ledevér i f ie rque laquant i té ,  (ç7(Er , f , , r r ) l  t ' "  re tE t '  lp , ( f , , r l l )  es tce l le

donnée par les deux potentiels J- * -!-. Le nouveau terme à calculer est
fot foz

(ç7fEr ,7 , ,Fr ) l  -zG) lç ,0 , , f r ) ) ,pour tous lesdéta i lsdecalcu l (vo i rannexeD2).

Dans ce cas des fonctions d'onde orthogonales l'amplitude de diffi.rsion d'échange obéit

toujours à la relation de Peterkop, donc elle est donnée par :

(3.63)

(3.64)

(3.67)
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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 première approximation de Born. Cette distribution

permet une comparaison entre les mesures expérimentales de (Bonfert et at (1991)) et le

modèle d'ondes planes relativistes à deux électrons actifs rPWBA (travaux de Keller S et

lilhelan C T (L994-b)) ainsi que les résultats de nos calculs effectués à I'aide des fonctions

d'onde atomiques de Dirac (définies au chapitre 2) décrivant les deux électrons de la cible et

des ondes planes relativistes décrivant l'électron diffilsé et l'électron éjecté dans la voie de

ls0

furgle d'ej ection 0r(dW)

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 I'orthogonalisation de
Schmidt, nos résultats sans le terme de I'interaction coulombienne. I les mesures exffrimentates de
Bonfert et al (1991). Résultats du modèle rPWBA Keller et ll/helan (1994) avec et sans orthogonalisation sont
désignés respectivement par ............. et ..
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Les données qui corespondent aux conditions expérimentales sont, des énergies d'incidence

Eo = 500keV , ditrusêe E, = 3I9keV et celle d'éjection E, = I00keV,l'angle de difhrsion

est fixé à 0, - -15' . La comparaison faite à I'aide de cette figure moritre une nette

amélioration du modèle rPWBA hydrogenoide à deux électrons actifs, en ef[et 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 modèle rPWBA (travaux

de Keller S et llhelan C T (1994-b)). Ainsi que I'amélioration de I'amplitude de probabilité

dans ce dernier modèle. Notons une légère différence dans la direction du maximum binaire par

rapport aux mesures expérimentales, ceci est due à 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 même situation physique de la SEDT pour I'ionisation de

la couche K de l'atome d'or (Au), nous comparons dans cette figure les résultats obtenus par

nos calculs aux diftrents modèles théoriques utilisés auparavant, tels que les travaux de

Jahtbassa-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 l'électron diffi.rsé,

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 (I4ralters H R J et al (1992)) où ils utilisent une onde coulombienne semi-relativiste

pour décrire l'électron éjecté et deux ondes planes relativistes pour décrire l'électron incident

et le diffirsé en introduisant la contribution du changement de spin, toujours en assimilant la

couche K de I'atome d'or à un hydrogenoide relativiste. Nous comparons aussi avec le modèle

rDWBA (travaux de Ast H et al (1994), Keller S et al (199a-a) et Whelan C T (1995)), modèle

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 modèle TDWBA. Les résultats de nos calculs décrivent d'une façon

approchée cette structure où nous remarquons l'existence des deux structures, la structure

binaire et celle de recul comme le prévoit la théorie de collision ionisante non relativiste, mis à

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 modèles.
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FIG 3.4 La SEDT d'ionisation de I'atome Au en fonction de I'angle d'éjecton dans les conditions
cinématiqucs notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d'une façon
identique à la figure (3.3), " " - résultats de calcul Jakubassa-Amudsen (1989). .........résultats de
rDWBA Keller et al (1994) et .. - - - .. - résultats de l{alters et al (1992).

La figure (3.5), représente également la section efticace diftrentielle triple d'ionisation de la

couche K de I'atome d'argent (Ag) en fonction de I'angle d'éjection 0, dans une géométrie

coplanaire asymétrique calculée en première approximation de Born, dans cette situation

physique l'énergie incidente est E0 =500keV, l'énergie diffusée est E, =375keV et celle

éjectée est Er=IÙ|keV,l 'angle de diffusion est f ixé à 0t=-7'. Nous comparons nos

calculs aux mesures expérimentales de Bonfert et al (1991), ainsi qu'aux résultats du modèle

rPWBA hydrogénoïde (travaux de Keller S et lVhelan 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

,r-.
I  v t  \l 0 l

Oie:ArK
, . . - " - " ' . . a . .,  - . - . . . . ' - . .  \ .

Fo=50keV 4=3l9keV +lmkev 0,=-lf

\
I

I
,
,
t
t
I



J.:li:lti:..1..:iryF (1,2l] dt'un éloctroo de le couche d'un eSotne l,ourd

la structure de recul dans le modèle rPWBd ainsi que la correction sur I'amplitude de

probabilité. En conclusion un accord entre nos résultats et les mesures expérimentales avec le

même décalage que pour les figures (3.a) et (3.5), et une nette amélioration du modèle d'ondes

planes relativistes à deux électrons actifs TPWBA. Ceci montre I'importance de I'introduction

de la corrélation à l'état initial et du potentiel électron-noyau.

tt3-tm . { 0060

Apfedéjedior e2(e)

figure 3.5 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 -nos résultats en utilisant I'orthogonalisation de
Schmidt, nos résultats sans le terme de I'interaction coulombienne. I les mesures expérimentales de
Bonfert et al (1991). Résultas du modèle rPWBA Keller et llthelan (1994) avec et sans orthogonalisation sont
désignés respectivement par ............. et ..
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FIG 3.6 La SEDT d'ionisation de I'atome Ag en fonction de I'angle d'éjecton dans les conditions

cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultats expérimentaux sont représentés d'une façon

identique à la figure (3.5), " " - résultats de calcul Jakubassa-Amudsen (1989). .........résultats de

rDWBA Keller et al (1994) et - - résultats de llalters et al (1992).

Dans la figure (3.6), nous nous plaçons dans les mêmes conditions expérimentales que pour la

figure (3.5), à I'aide d'une comparaison entre nos calculs et les autres modèles cités

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

autres modèles sauf dans le modèle TDWBA.
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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 façon

identique à la frgure (3.6). Résultats de calcul de .........rPWBA, Keller and ll/helan (1994). .........résultats de

rDWBA Keller et al (1994) et .. - résultats de l{alters et al (1992).

Dans la figure (3.7), on représente toujours la distribution angulaire de la SEDT en fonction de

I'angle d'éjection 0, de la couche K de I'atome d'argent (Ag) avec les mêmes conditions

expérimentales que pour la figure (3.5) mis à part qu'on fixe I'angle de diffirsion à 0, - -15'.

Nous comparons toujours avec les résultats expérimentaux de Bonfert et al (1991) et avec le

calcul du modèle d'ondes planes relativistes à deux électrons actifs rPWBA (1994), nous

remarquons une nette amélioration de ce dernier. Nous comparons également avec les résultats

du calcul rDWBA Keller et al (1994) et avec les calculs de Il'alters et al (1992) utilisant deux

ondes planes relativistes et une fonction d'onde coulombienne semi-relativiste, nous constatons
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que seul le rDWBA produit d'une façon nette la structure expérimentale de la SEDT, et les

résultats de nos calculs sont proches de la structure expérimentale avec le même décalage.

l0'3
-180 f l 0

AeledÉecin0r(@

FIG 3.S La SEDT d'ionisaton 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 façon identique aux autres figures, - " - résultats de calcul de rPWBA Keller and
llhelan (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 Eo=300keV, énergie difRrsée Et=200A:eV et celle éjectée

Ez =74,5keV etl'angle de difRrsion est fixé à 0 t = -10'. En comparant nos résultats avec les

mesures expérimentales de Prinz et al (1995) et le modèle TPWBA. hydrogénoïde, nous notons

toujours les mêmes remarques, la présence des deux pics binaire et de recul et I'absence de ce

dernier dans le modèle TPWBA.
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b- Cinématiques symétriques

Nous présentons dans ce paragraphq, 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 ( | 0, l=l 0, | ).

Ob:OrKsynÉrlp $=30keV q=E,.

30 35 40 45
ApfedEectim0, (dry)

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 façpn
identique aux autres ligures. résultats de Jakubassa-Amundsen (1992). - et .........
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 première approximation de Born à I'aide du

même modèle dans une géométrie coplanaire symétrique où nous signalons I'importance de
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I'effet d'échange. L'énergie incidente est E, = 300 keV , dans ce cas nous notons I'absence

des résultats avec le modèle rD\ltsA nous comparons donc nos résultats aux mesures

expérimentales, et au niveau théorique nous comparons aux résultats donnés par le rPWBA et

aux résultats de Jahrbassa-Amundsen. Cette comparaison montre que nos résultats sont

satisfaisants par une nette amélioration de I'amplitude de diffirsion. On constate aussi le petit

décalage dans la direction du pic binaire de nos résultats par rapport à celui expérimental dû

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 (llalkerD Il (1975), Carse G D et

l(alker D W (197 5) et Goldman S P (1988)).

FIG 3.10 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 façon
idcntique aux autres figures, " - résultats de calcul de rPWBA de Keller and l{helan (1994).
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Dans la figure (3.10), c'est la même situation physique pour I'atome de cuivre (Cu) dans une
géométrie coplanaire symétrique mais avec une énergie incidente Eo = 500 r:ez. Nous faisons

les mêmes conclusions que pour la figure (3.9).

Dans la figure (3.11), nous représentons la SEDT d'ionisation de la couche K de l'atome

d'argent (Ag) dans une géométrie coplanaire symétrique avec une énergie incidente

Eo = 300 keV . Nous comparons au 'modèle rPWBA hydrogénoÏde, aux résultats

expérimentaux et au calcul rDWBA de Keller et al, nous avons les mêmes interprétations que

pour les figures (3.9) et (3.10) pour I'atome de cuivre.

45 50

Apfed{ectm0" (@)

FIG 3.1r La SEDT d'ionisation de l'atome Ag en fonction de I'angle d'éjection dans les conditions
cinématiques notées sur la figure. Nos résultats et les résultas expérimentaux sont représentés d'une façon
identique aux autres figures. - .' - résultats de calcul de riWgA Keller and l(hetan (1994), ...... ...
résultats de calcul de Lltalters et al (1992) et ---.- résultats de calcul du modèle TDWBA.
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Dans la figure (3.12), nous représentons toujours la SEDT d'ionisation de la couche K de

I'atome d'argent (Ag) dans la même géométrie avec une énergie incidente Eo=5001'zV.

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

conclusions.
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FIG 3.r2 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 façon
identique aux autres figures, - " - rézultats de calcul de rPWBA de Keller and Whelan (1994) et

On signale dans notre modèle I'absence des résultats dans une géométrie coplanaire symétrique

pour I'atome d'or (Au).
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3-6 Conclusion

Dans ce chapitre, après avoir rappelé I'expression de la section efficace différentielle triple

(SEDT) relativiste de la simple ionisation (e,2e) par impact électronique très rapide, et après

avoir étudié les résultats de notre modèle théorique nous sommes arrivés aux conclusions

suivantes :

- Nous avons développé un modèle à trois électrons relativistes pour la détermination de la

SEDT d'ionisation de la couche K d'atomes lourds à I'aide d'une procédure perturbative basée

sur le développement de Born.

- Contrairement à tous les autres modèles théoriques qui considèrent la cible comme un

système 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 à deux électrons.

- Pour tester ce modèle, nous avons décrit tous les électrons non liés par des ondes ptanes

relativistes, nous avons montré pour la première 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 modèles théoriques, en faisant apparaître les deux structures binaire et de

recul de la SEDT comme prévue par la théorie de collision, contrairement au modèle rPWBA

(modèle d'ondes planes relativistes hydrogénoide) où nous signalons I'absence de la structure

de recul.

Nous avons également reproduit la structure de la SEDT dans les situations physiques

symétriques où l'énergie de l'électron diffusé est égale à celle de l'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 modèle TDWBA.
- En ce qui concerne les difficultés rencontrées durant l'élaboration de notre modèle, nous

signalons essentiellement le décalage entre le maximum binaire dans nos résultats et les

résultats expérimentaux. Nous proposerons pour cela des corrections relativistes qui se

traduisent par I'introduction de I'interaction de Breit. Ce qui fera l'objectif du quatrième

chapitre. Notons également I'absence des résultats pour I'atome d'or concernant la géométrie

symétrique coplanaire.
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created a growing interest on this subject. Many thcorct-
ical models bascd on relativistic propagator thcory have
bcen proposed. Bell [l] has performcd an impulsivc
treatment'related to that of Coopcr and Kolbcrnstvcdt
[5]. Other procedures followed U2-l6Jwhich usc simplc
or sophisticated rclativistic wave functions in thc dæcrip
tion of the primary or the secondary clcctrons. In all thcsc
works the electronic structure of thc heavy targct is as-
similated to a one electron atomic oentre. From this point
ofview and in spite ofthe recent success ofthc rclativistic
distorted Born approximation (rDrilBA) mcthod fl61 in
reproducing some of thc existing cxperimcntal rcsults by
the usc of an important computational cfrorÇ thc mccha-
nism of thc relativistic ionisation is still not well comprc-
hended. Thc absencc of an appropriatc many clcctron
Dirac approximation, the roll of thc diffcrcnt boundary
conditions for the initial and final state of thc ionisation
process have still to be studied as well as the importancc of
the retardation efrects.

The principal aim of the prescnt papcr is to look in this
problem through the angle of relativistic pcrturbativc
Born procedure in which the interactions of thc incidcnt
electron with the atomic nucleus as wcll as with thc two
K shell electrons ar.e taken into account. This approach
permitq in contrâst to quantum field theoretical mcthods,
the use of a relativistic many electron description of thc
electronic structure of the target, specially that of thc two
K sbell electrons, whose interaction is not ncgligiblc if wc
somparc the ionisation potcntial of a hcavy hydrogcnJikc
system to that of a hclium-likc system as shown from thc
bound state energy valucs shown on Table l. \[/c will
restrict oursclves as a first step to thc planc ruavc rcprcs-
entation of thc continuum ctectrons, and comparc our
ræults to thosc presented in [7].

2 Thcory

We consider the ionisation of a heavy atom by high
energy electrons as a system of three particlcs, thc incidcnt
and the two atomic ls-1p and ls1y2 bound clcctrons. Wc
writc the total hamiltonian as thc sum of thc individual

Relativistic K shell ionisation of heavy atoms by electron impact
use of a relativistic helium-like bound state waye function

B. Joulekirn, A. El Mcgroudi

Loborrtoiro do Phyriquc Molésulairc ct da Collirionq Inilitut dc Phyriquc, I Bld Arago, Tcchnop'lc 20m, F-57078 Mctz Ccdcr 3, Frrnco
(Fer: * 33 - 0387315801, TcL + 33 - 038731589t, o-moit joul@lplluniv-mctzfr)

Roaivcd:21 March 1996/Finel vcnion: 23 Scptcnbcr 1996

Abetrrct. Thc efrect of the correlation between the two
K shcll electrons on the relativistic triple difrcrential cross
scction of thc simplc K shell ionisation of some heavy
atoms by very encrgctic clectrons (3S, 500 kcV) is studied.
A relativistic frst Born procedure is developod which
pcrmits thc usc of a variational rclativistic heliumJike
wave function for the description of thc two K shell
elcctrons, and the introduction of thc nuclear tcrm in the
pcrturbation potcntial. Thc results obtained by thc neglect
of the rclativistic part of thc elcctron+lectron interaction,
and thus spin flip, show the effçct of thc initial statc
corrclation when comparcd to relativistic plane wave
Born calculations. This work is e fint step for future
applications of many electrons rclativistic models in thc
hcavy atom c,2c calculations.

PACS:34.80.Dp

I Introduction

The study of the K shell ionisation of heavy atoms by very
cnergetic elcctrons is onc of the particular branches of the
(c,2c) studieg which presents interesting unexplored phys-
ical situationg and where the relativistic quantum mech-
anical and thc quantum electrodynamical models could
be tcstcd. Thc inclastic scattcring of relativistic charged
particlcs studicd by Bethe, Fcrmi and Moller [1,2] was
punucd by U. Fano [3], who studicd tbe angular distribu-
tion of thc scattcring of an clcctron by a bound clectron.
Ford and Mullin [4], and latcr (1971) Coopcr and Kolber-
nstvcdt [5] havc calculatcd the difiercntial cross scctions
of thc ionisation of atoms by rclativistic elcctrons. The
later compare lhcir results on gold io thc cxperimental
oncs giræn by G. Missoni ct al. [6]. On tbc otherhand Das
[fl has calctlatcd the difrcrcntial cross ecction by ap-
plying a scmi-rclativistic proccdurc including only'.the
coulomb intcractions and using thc Sclrrodingpr wave
functions for thc atomic electrons. More reccnt experi-
mcnts concÊrning dircctly thc K shell ionisation of heavy
atoms performed by thc Tubinçn group [8-10] have
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Trllo l. Tho nuclcer charga, thc crperincntal ioniration potcn-
tir[ cooprrcd to tho corærponding calculatcd ionirerion potcntial
of hydro3on.likornd tho hcliuo-litc ionic ryrtcol, togcthcrwith rhc

elccironic cncrgy valucs, and thc conoponding vorietionrl prn'
melÊtt Z. (16), for thc atoms of Cu, Ag and Au

Atom
A

Nwlcuchrrp Erpcriocntal
Z K rhcll

ionization
potcntial (a.u)

Crlculatcd
ionization
po&nti8l of
,+rz-rl (au)

Calculatcd
ionization
potcntial of
,+tz-rr (au)

Elcctronic
cncrgy of
,+u_ r r (a -u )

Vorirtiorul
poisEctcr
z.

c. 29
A, 47
A. 79

- 323.3
- 937.6

- 2965.r

- 425.32
- ll39.l
- 3434.8

- 406.8t
- tmo.l
- 33t3.2

- 832.3
- 2t39.0
- 6748.0

28.69
45.t
76.5

Dirac hamiltonians of a free electron snd two atomic
Coulomb clcctrons to which we add thc interactions be-
twccn thc incoming clectron with the difrercnt elements of
thc atom. re dcsigrates the positions of thc incoming
clcctron, rl and 12 thoso of the atomic oncs. Wc consider
thaÇ at the energr domains studicd, thc impaci parameter
is vcry small and, as assumed in thc prcccding calcu-
lations, the electrons other than thc K shcll oncC do not
participate to thc ionisation process their orbit being
relatively very far from the K shell.

Following trValker fl81, we write the three electron
hamiltonian in thc following form:

Il : II(0, l,2) + Y(rs,rsbrs2l (l)

with

It(O, 1, 21- Ho * Hr * Hr + !
f tz

rilhcrc

Ho : cco 'Po * fcz

8nd
-

Ht: cg.t.Dr * ppz -?- (i - 1,2)
f1

Thc potential <<sccn>> by the incomingetectron:
) l l

Y(rs,rsçroz)= - i  + _ +- +B(0, l )+B(0,2)
fq lor loz

rcpr€sents the pcrturbation, with B(1,/) the relativistic part
of thc clectron-etectron interaction, which is usuallyap-
proximatcd cithcr by the Breit's operator [1ts21] : 

-

B(r)- -*,(",.";*P)

Coulomb interaction in the hamiltonian. It would bc, in
any caso, interesting to do comparativc calculations with
these two operators to see the influencc of cach.

In a relativistic variant of the Born dcvelopmcnt $81,
we will consider that the solution of thc rclativistic cqua-
tion:

It(0, l ,  2)t{0,1,21: Eût(0,1,21 (8)

in the initial channel is known and is given by thc product
of a Dirac plane wave for the incident electron and a rcla-
tivistic Z-vanational solution of helium-likc eystcm for
the two K shell electrons. Now considering an unpolariscd
incident bearq which can be assimilated to a bcanl whcrc
the electrons have equal chance to have a spin up or down,
the incident electrons will bc given by the following Dirac
plane wave:

(2)

(3) ruz(L,E, r) = (2nl-ttz 
{t 

t!" 
"*'.',

I

0

ck, (e)

(4)

(5)

for the spin up, and
E+Eo

I-ttz(L,E, r) = (2nl-ttz c(k, - ikrl
E+Eo

ck..-Æ

(10)

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

To describe the two bound K-shell electrons wc havc
dcveloped a variational procedure for thc corrasponding
Dirac equation, which avoids the minimisation inrtability
of the cnergy, due to the existence of ncgativc cncrgy
continuum. Another alternative was to usc morcclaboratc
multiconfi gurational rclativistic wave functions givrn by
Grant [23], or the numerical wave functions givcn by
Desclaux [24], but wc have preferrcd, as a first stagc, to

I

0

(6)

in which the first term represents the magnetic interaction
and thc second lhe retardation, or by the Moller operator
lzt,22f

tbu
B(,,/) - -?orq Alr,I
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construct tbc following one-configurational function. where

- ls 1 12(Z o t 2) l s - 1 12 (Z n s )f

by Darwin waræ functions [20]:

g(Z,rù YKÎt,qù

0
Is112(2,t1): -41@,r,) Yor(ore)

vr

- I x r tz (k r r 1l $ (2,, t s, t 2l

*'t tp (br t zlô(Z-ro, rr)) (18)

the usual Slater determinants. Now having only onc varia-
tional parameter Z. (ll) the two determinants (17) arc
identical and we can write:

l t r \
û,* ( S : 

-; ;  
M,: t  ;  l :  lztuz(hr) lsrrr ls- ur) l  (19)

\ z L /

In the description of the final state we will usc thc ad-
equate combinations of the products of thc thrcc Dirac
wave functions describing the scattcrcd, ejcctcd end thc
remaining bound ls electron having the semc form as
thosc presented ($-12).

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

/ 7  1 \
û ù *  l s  : i ;  M , :  t ; l : l t t r p ( k )  z t t , t f t , )  l s l r r z l

\ r' 1/ 
(20)

6, * (s :31; u, : *) : 
lrL 

I z *, r, 0r J r t u z (L,l I s r r r r I

* lZxtrzû) .k rtz(k,) lsl rlrl

* W+rpOJzr trr GJ lsr v, |  )
(2t)

For the states (S - U2: M,- * ll2l, two combinations
should be considered: (sce [25])

l t r \
, / v * (S  :a ;M, :  t ;  l

\ Z L /

I
: +t - W * r n(k,)k rrz (k,)ls r rrr I

v0
-  lZ* t r rÛJ I+rp(L)  ls t r r r l

+ 2lt+ttz(k,)I* irzûJlstuzl) QZl

which combines the spin of the scattcrcd with thc triplet of
the atomic electrons, and

/ 1  t \ l
û u *l S = 1;u, : t ; | : +{k xrn(k) l*ur (|rJ lsr url

\ é L/ \/z

- h x rrz Û,)'tr vr O,) lst rrrl)
(23)

which combines the spin of the scattered ctcctron with thc
singlet of the atomic electrons. Here L, and L, rcprcscnt
the wavc yector of the scattered and dcctcd clcctrons
respectively.

In a first Born treatmcnt of the ionisation problcm wc
can write the relativistic variant of thc triple difrcrcntial

-4-z7f@,r,) Yl(ot qù

(l 1)

(12)

ls-1p(Z,r1l :

with

0

- s(2,r,7 Y$(0,,q)

- i trz?r@,rt\ YIL (0,, qù
(l 3)

(14)

(1s)

l-iF
s(2, rl - (2ett+',4 ,t6irs- 

otz ç1t- r

and

It-
1(z,rl" -Jffi s(z,rl

Hercp :22 r , ! -

Now Z. is the variational parameter (ll) is obtained
by minimizing thc bound energy E5 of the two electron
hcavy atom system

dE.  d  |  |  t l  \

Ë- ù. \Ô@ "rr' rj lrll 
+ H' + 

;lÔ(zo 
] -t')/ -

(16)

The valucs obtained corresponding to copper, silver and
gold arc givcn on Tablc l.

As wc consider an unpolarised incident clectron beanr,
thc system constituted by thc incident and the two atomic
clcctrons will havc cqual chanoe to be in one of the two
statcg with total spin values (S - ll\ M,- *lf2l and
will bc dcscribcd by:

v,*(s -\; u,: t l)' - \  z ' '  -  t )

I
-*lXttn 0r)lsrrr lr-vr) l- lZrr lz0rr) ls-r1r lsrrr l)

\/2
(17)
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cross soction ss:

ffi 
- 12x).klt k,k,Esl2} 

4rrn,,r 
(z4l

rilhcrc T11 rcpresr;nts the transition matrix
givcn by:

T tt,t : (t trlV (r 
" 

r o u r oz)lt r)

elements

(251

formation:

pll.r, I pl( 'r,

?-aIu?a' (33)

and the other two space co-ordinates using thc basic
integral:

I (q,q f ,nl :J r t  e-(r ' r -ql(cos0f dr (34)

we can write

.f(k,, k.) : 
##[ffi t(K, zr,rr - 3,tt -t]

x G(k,) + G(x - x.l) (35)

where z{ is a constant, and X - kr - k, thc momentum
transfer.

We have defined for simplification Zy = Z I Z, and

Ir : ,1* T, *  l  and

G(k) :  I (L,2,, t ,  -  1,0) + 8r(k,  Z-Y, -  l , l l

where B is also a constant.

3 Results

Herc v dcsignatæ the two spin values ($ = l/2;
M, = t Uzl of the initial state (19) and 4 the spin values
of the final state (20-23), and the indexJ, will desigrrate all
possiblc couples (v,4). The energy conseryation in the
collision prooess demands that E3 - Er= Er f Er where
thc cxccss energy Er - E, can bc sharcd bctween the
kinetic cnergics E1 and E2 of the two outgoing electrons
(Er ic the binding cnergy). As we neglect the spin depen-
dent terms (5), only the following transition matrices have
non zero values:

r1.t- (tît*lvlt,) = (tit-lvlh) - ,f1@ - nl
Y 

(26)

T n.z = (tj+ *lV lt *) : (t ir -lvlt,-> :4 Qf - s - h)
\Jl z

(27)
wherc

,f (k. k.) - ( 1rr(L. t oh r t z(b o r 1) ls - 112(r jlY lh p(k u t o)

x 1s112(11) ls- r1z(rz))

reprcænts the direct term. Herc thc index of the incoming
clcctron is thc same as that of the scattered one,

,(k. L,) = ( Iuzflr,, r ù'ttrz(L- rs) ls- s12(r2)lY l7;.p$r to)

x 1s112(r1)ls-gr(rz)) Qgl
thc cxchange tcnn, where the index of the incoming elcc-
tron is the same as that of the ejected electron, and which
can be dctcrmincd by using the following property

t(1, k,) -.f0- LJ (30)

and finally thc capture term:

,f(l1. lL) : (1rr0(,, rr) f rrz(k. 12)ls- 112(rs)lV|y'tp(krto)
x Is112(rs)ls-ur(rr)) (3 1)

which is negligible, as the incident electron has very little
chanæ to rcplacc the rcmaining bound electron at the
high cnergy domain considcred.

Finally thc difrerential cross section can bc expressed
as:

ffi - (ztt)a k1 | k,t,nrnrftL
x{l(21-s-h)l '+31(s-â)l ' }  Qzl

whcre thc term l/4 oomes from the fact that we arc adding
four tcrms and thc probability should bc nonnaliscd. Now
pcrforming the integration over ro using the Bethe trans-

(36)

(28)

Thc main interest of our approach, as we mcntioned
above, is to put in evidence the importance of thc intro-
duction of the electronic correlation in thc initial statc by
using a relativistic hclium like variational wavc function
and considering the coulomb interactions betwccn thc
three electrons, which are absent in thc exact quantum
electrodynamical treatment as its applications mects hugc
mathematical and conccptual dilficultics. From this point
of view, our method appears as an acoeptablc compro-
mise. We have produoed three types of results. Onc with
the procedure described above plotted in full lineg which
we will call (a), a second,with the same proccdurc but with
neglecting of the nuclear attraction potcntial ( - 2/ro) (5I
which we will call (b[ and third, with thc samc as (a)but
with Schmidt orthogonaliscd final state waw function of
the atomic electrons, which wc will call (c), and which is
cquivalent as shown in the appendix to thc introduction of
an efrective charge Z(Kl in the perturbing potcntial (i.e.
- Z(Kllro instead of - 2lrs of Eq. 5).

lile first show on Fig. I the variation of thc triplc
differential cross scction CIDCS) in terms of thc cjcction
angle for the K-shell ionisation of gold in coplanar asym-
metric geometry at an impact energy of 500 kcV. Thc
scattered outgoing electron having an cncrgy of
Er :319 keV and the ejected one having thc rclativistic
energy value of Er - lfi) kcV. Thc scattering anglc is
fixcd to - 15 degrees. It is seen that only thc rcsults of
Keller et al. fl61 are in a fairly good agrecmcnt with thc
experience. They arrive to this result by using a rclativistic
distorted wave treatmcnt in both thc initial and final
channels and the full photon propagator. Waltcn ct al.
[4] use a Darwin-Coulomb wave for thc ejccted elcctron,
and include spin-flip contributions, whilc Jakubassa-
Amundsen fl2] usas non relativistic Coulomb functions
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F[. l. Tho triplG difrcæntiol cror rccîion for thc K-rhcll ionisstion
ol gold by olcctron impact in tcr.nr of tho cjoction englc. Thc
ærncring englc ir fircd to - 15' with rcspcct to thc dirccrion of
incidcnoo. Thc cncrgr of thc incidcnt clcctron ir fucd to 500 kcV thc
rcattored cncrgy to 319 toV and that of thc clrred clcctron,
l0kcY. Prcrcnt rcrultr aro givon by a contlnu(Nt ll62s -.1\ç
currc with long ilashcs srrd null cbclcsgpvas thc sclultr obtaincd by
orthogonalircd finol rtato wevo functionr. Tho dottal cwoc $vct

multiplicd by a frce electron Dirac spinor for both outgo-
ing clcc{rons. It is evident that our results should not bc
comparcd to thesc rcsults, whicb include interactions or
effccts that wc ignore. Ncverthclcss thc cffect of the fint
ordcr clcctron nucleus interaction ccn bc s€cn by compar-
ing thc continuous cuwc which rcprcscnts our results
obtained by the procedure (a) to thc dotted onc which
givcs thc rcsults obtaincd by (b) and to thc curvc formed
by emall squares, which rcprescnts thc relatiyistic PWBA
ræults of Kellcr and Whclan [7] with purc Coulomb
intcraction in which thc nuclcar tcrm is also abscnt. Now
tho common feature of theæ two cuwes is the absence of
the rccoil structurr, which is prccnt in thc rcsults ob'
taincd by (a).This shows that thc rccoil cfrect, which is
sbo prcscnt in thc rD\ilBA rccults (thc dashed curve) is
a ecattcring cfrcct of the incoming clectron by the nucleus
at thcsc cncrgy vatues. More if wc rcplaoe the nuclear
chargc by Z(X), which results, as we show in the appendix,
from our orthogonalisation proccdutt, the rccoil cfrcct
pcrsists and thc most probablc ejcciion dircction docs not
changc.

Thc cfrect of the correlation in the initial state bund
statc clcctrons can bc sccn comparing tbc purc Coulomb
PIVBA curvc to our results of (b) Thc inûucncc is princi-
pally in thc magnitudc of the TDCS, es thc two curves
ihow ncarly thc-samc Etructur€.

Thc efrcct of thc rclativistic clcctrorclectron intcrac-
tion can bc studied, in our casg by including the Brcit
operator (6) in our potential. This will bc thc eubjcct of
a following work. Now to our knowledgc thc infucnoe of
this opcrator has never been determined in past K shell '

ionisation calculation in its cxplicit fonq but thc P\ilBA

our ræult without thc clcctron nuclcur tcrm. " - lcpractlt
rPtlrBA rcsults ilfl with full photon prop.gttor. Tho n'r,ll sqtarcs
rcprÊscnt rP\rVBA with purc Coulomb intcraction. -' Sivc thc
cxpcrimcntal data of Bonfcrr ct tt [10].
Dirac dirtortcd wavo rcrulr of Kcllcr ct al. [16]' - ' - ' -,
planc-wavc Born reuttr including rpin-f,ip of Waltcrl ct sl. [t4].
..-..-. rcprÊrcnt Couloob-Born rcrulb of lakubaso'Anundæn
Ir2]

results of Keller and Whelan $fl using the full photon
propagator, shown on Fig. I by the dash dot dot curvc,
ihow that the introduction of retardation incrcascc thc
rragnitude of the TDCS and translates thc maxirnum
towards the experimental onc.

The same rêmarks can be repcated for thc ræults of
Fig.z,where we consider the variation of thc TDCS of thc
ionisation of silver by 50 keV electrons. lVc fix thc æat'
tering angle to - 7 degroes and thc cncrgy valuce
Et - 375 keV and Ez - 100 keV. Herc also, thc abæncc
of the nuclear term erascs the recoil structurc, rctardation
increascs the magnitudc of the TDCS and translatce thc
curve tonards the experimental ejection dircction and thc
correlation of the initial state decreascs thc magnitudc
TDCS.

For the coplanar symmetric geomctry casc wc oon'
sider the ionisation of copper by 300 kcV clcctrons. In this

the cmerging electrons to experimentat, thc Coulomb
Born and rPt*rBA ones. In this geomctry thc cxchangc
effects bccome very important. This fact docs not influ'
cnce the observations done on thc two prcccding curvc$
The introduction of the first ordcr nuclcar tcrm improvcs
thc results, but the introduction of thc rclativistic part o[
the clectron+lectron interaction translatcs thc curvc
towards the exact cxperimental direction but incrcarcs
the magnitude of the TDCS, as in thc two prcccding
6gures.
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4 Conclrrion
'We have dcveloped a three particlc modcl for the dcter-
mination of thc TfrcS of thc K-shcll ionisation of hcavy
tergctc using a hclium-likc rclativistic bound statc wavc
function in a proccdure which pcrmits the introduction of
thc elcctron nuclcus intcraction. Wc bavc as a firct step
ncglcctcd thc rclativistic part of clcctron+lectron intcrac-
tion and uecd only rclativistic'planc wevc dcscription of
tho continuum clcctronr. Thc rcsults for romc hcavy tar-
gctr as gold and silvcr in coplanar asymnrctric geomctry
and for coppcr in a coplanar rymmctric gÊomctry et an
impact cncrSy of 5û) kcV show thc importenoe of thc
initial bound stetc clcctron corrclation end that of thc first
ordcr clcclron-nuclcue intcraction. Tbc ncæssity of thc
introduction of the rclativistic clcctron-clcc'tron intcrac-
tion ir also shown. The major advantagc of our procedurc

Flg.2. Somc er Fig l, but for rilvcr
with thc rcattcring cnct3y 375 tcV rnd
rcsttcring rnglc - 7'

F[.3. Thc triplc difrcrcntirl cror rætion
of thc K-rhcll ionirslion of coppcr rt
3(X) LcV impact cncrgy in æPlrnrr
rymmctric geomctry (101 | - l0rl - 0)
plottcd egainrt thc dclc€tion dirætion of
onc of thc outgoin3 clcclron. , rcgrtænt thc
cxpcrimcntcl drtr of Bonfcrt ct r! [3].
..-.,-, Coulomb-Born lrtubeu.Anundæn
fl3} Thc two rP\t'BA æruhr rro 3ivcn by
thc nmc typo of lina u on Fi9 t. Tho
prcænt raultr ræ givcn by thcfll llr rnd
thc cunc wilh crorær Sirtr lho Fcrônt
raultr without the clætron nuclanr torn

is in the possibility of applying a many clectron dcscrip
tion in the relativistic treatmcnt of thc ionisetion of hcavy
etoms

Wc would litc to thant Dr. Stcfan Kcllcr for fruitful dirculrioru rnd
for having communicatcd Nr deta obteined by IDWBA rnd
rPWBA in tabulrr form.

Apperdix

&hntdt orthogonaltsatlon of the fnal state wotn funcllon
of the atomic electrons

Iæt us consider the direct term in thc transition matrir
clement (27)

605550æ25
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(A.l)

(4.2)

x1u{kt ro; g,1r,, rr))

.f(tr,,lr,) - (rvrtr.,, tolcpî (k,;r, rll# . * . *l

where

et(t u t zl - lsuz(r r)ls - r t z(t zl

and

qj &, rr, rz) - 1112(r1)ls- rlz(rr) (4.3)

Now wc can show that orthogonalising the final state
wavc function of the atomic ctectrons is cquivalent to
orthogonalising of gy[r',rr,rz) to g1(rr, szlinl,g andh.
For that we writc et$n 11, 12) in the following ortho-
gonaliscd form:

(q7*l: (g;0..' rr, rr)
- (qr[r.,11,r2)191(rr,rr))g(rr,rr)l (4.4)

Replacing ç1 Fut2lby çj""(sr, rz) in (A.l) we obtain:

.Â.(k,, h) : (zvr0.. ro)qfuob ,,, 
"ll# 

. * . *l

xruzhtro)qr(rr, rz)) (A.5)
I

Now using the Bethe transformation (33) for ro with:

K -L r - k ,

,rl"(fr" lr.) : Dkpl-r(k, rr, rr)l -2 + e8" + e É'lgr(rr' rr))
(4.6)

ae (qrl.r(L., rr, rz)l - 2lqftr rz)) :0

l,n(k"L,l - D(q1"n(k., rt, r2)lsnr' +ere'lgr(rr'rz))
(4.7)

whcrc D is a constant. Replacing elonÛnr1, 12) by its
cxpræsion in (4.4) we can write:

we can write finally

.f*(k,, b): D(tp|(k., tr, tzll - z(19 + crr"

t ee' lgr(rr, rz)) (4.r0)

which has the same form as/in which thc nuclear chargc
is replaced by a given function depending on X. Wc can
similarly write for the exchange term:

go.(ko k,) = D(Eio.O,,1r, rz)l - Z(K'l

* efi i ' ,  + eniblgr(rr, rr)) (A. l r )

X ' : h r - h r .

We do not present the orthogonalised form of thc capturc
term fi, as we have neglected it in our calculations.
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Chapitre 4

L'interaction de Breit dans les processus de simple

ionisation (er2e) relativiste des atomes lourds

4-l Introduction

Nous avons mentionné dans la partie résultats du troisième 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 modèle

rDWBA et les calculs fait par notre modèle est dû à la négligence de plusieurs effets relativistes

dans notre modèle, 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 à été 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 llalker D ll en (1974 et 1975) dans les

1 1 3
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problèmes 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 brièvement

I'origine du potentiel de Breit. Ensuite nous I'introduisons dans nos calculs précédents en

étudiant tous les changements théoriques sur notre modèle proposé. Finalement nous

comparons les résultats de cette étude à nos résultats du même modèle, mais sans

I'introduction de I'interaction de Breit. Ainsi qu'aux mesures expérimentales et aux résultats de

la littérature pour conclure à 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

Marut et Johnson en (1971) ont présenté I'interaction de Breit sous trois formes diftrentes, la

première forme est celle proposée dans les travaux de Breit, où cette interaction est présentée

comme une correction relativiste de I'interaction coulombienne, elle correspond à un

développement du premier ordre de la théorie des perturbations relativiste de l'émission d'un

photon virtuel par le premier électron, puis ce photon est absorbé par le deuxième électron.

Cette approximation a été utilisé dans les travaux de Kim Y K en (1967) et dans ceux de Grant

I P en (1961, 1965 et 1970). La seconde forme de cette interaction est une généralisation de la

première, elle est obtenue en utilisant un développement du deuxième ordre de la théorie des

perturbations. La dernière forme est la plus simple, elle est utilisée lorsque les électrons sont

décrits par des fonctions d'onde solutions de I'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 où le transfert d'énergie est supposé non nul, I'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 :

H ( i  ,  j )  -  - ' 'o ' "  A,  &,  (4 . r )
f , j

où t=1f,,-n,l désigne le transfert d'énergie entre l'électron i et l'électron j, et

- rr: I désigne la distance entre les deux électrons.l '1, | = l',

l t 4
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a- L'ëqaation de Breit

La théorie relativiste exacte pour un système à deux électrons ne pouvant être donnée sous une

forme simple, il s'agit donc de donner les corrections relativistes aux valeurs propres de

l'énergie d'un atome type I'hélium. L'équation de Breit est une équation diftrentielle pour une

fonction d'onde relativiste I (7r,Vr) décrivant l'état d'un système à deux électrons

interagissant I'un avec I'autre et avec un champ électromagnétique externe. Cette équation est

similaire à l'équation de Dirac pour un électron, mais contrairement à cette dernière elle n'est

pas invariante par une transformation de Lorentz.

Pour un état stationnaire l'équation de Breit est donnée par :

X(F  , f r )

(4.2)

Ho Q) désigne I'hamiltonien local de Dirac donné par :

H o Q) - -e g(1 ) + F, mo c'  + d.,  (cp, + e À9,11 (4.3)

La fonction d'onde I (7r,Vz ) dépend de la position des deux électrons. Le terme de droite de

l'équation (4.2) n'est qu'une approximation de I'interaction relativiste entre les deux électrons,

cette équation est compatible avec l'équation de Dirac pour un électron et avec la théorie de

paire.

b- Expression de l'interaction de Breit

Si nous négligeons les effets de l'électrodynamique quantique, l'équation d'onde semi-

relativiste pour un système à deux électrons est donnée par l'équation (4.2) dont le terme de

droite est nul, c'est-à-dire à I'aide de l'équation suivante :

lu 
- r, (t) - H De) *)x(F,,F,, 

= -*ld, d, +(a tF t ; (ar r , r )

lrt,

u5
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(4.4)

Cette équation satisfait à deux conditions, la première si nous prenons la limite non relativiste

elle doit se réduire à l'équation de Schrôdinger. La seconde si nous négligeons I'interaction
a

coulombien n" L les solutions de cette équation sont données par la fonction :
f t z

[u, 
r ,2) -  H o e) -  Ho e)- 

: ]  
rrr , ,F,) = o

I  (7 ,  ,7 r )  =  I ,  (7 , )  f  ,  (7 r ) (4 5)

telle que chaque fonction d'onde h (1) satisfait l'équation de Dirac monoélectronique.

Les corrections relativistes entre les deux électrons sont données par l'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 l, (î, ) et leurs énergies E (n) sont connus et nous cherchons à évaluer les

changements d'énergie LE dû à la perturbation. Selon la théorie de paire de Dirac nous

trouvons deux types de termes de perturbation. Le premier type désigne l'émission d'un

photon virtuel par le premier électron, puis ce photon est absorbé par le deuxième électron. Le

second type désigne l'émission et I'absorption du photon virtuel par le même électron. Ce

terme est petit comparé au premier.

La correction d'énergie due à l'échange du photon virtuel entre les deux électrons est donnée

par la méthode des perturbations relativiste qui est similaire à la méthode des perturbations non

relativiste. En sommant sur toutes les directions de polarisation et en intégrant sur toutes les

directions de E , A,E est donné à l'aide de l'équation suivante :

l " ) (n le- ' i t ,  oro lo) (4.6)
kc+EQt ) -E(0 )

l 1 6

M=-#4 Iï1*z!+>(ola"e')l:



a,o désignant la composante de la matrice de Dirac â dans la direction de polarisation p,

(Ol e I n ) aesignant l'élément de matrice de transition de I'opérateur A entre l'état initial

lO) et l'état intermédiaire ln), ta sommation sur n s'étend sur tous les états du spectre

discret et du continuum de l'équation (a.a). p est sommé sur deux directions de polarisations

perpendiculaires entre elles et au vecteur E , cette correction énergétique donnée par

l'équation (4.6) conespond au photon virtuel partant de l'électron I vers l'électron 2.

Il est diffrcile d'évaluer exactement l'équation (4.6), elle est simplifiée si nous négligeons la

différence E(n)-E(O) comparé à kc, cette approximation conduit à I'expression de

I'interaction de Breit.

En utilisant cette approximation, la sommation sur n dans la relation (4.6) est éliminée par la

règle de fermeture. En sommant également sur les deux directions de polarisations nous

obtenons l'équation suivante :

^E=( 'l-#lf,"o'[r,r,

-r[ V v c)tlu q) = [ Ë v c) -v (î1|lu ç1

(4.7)

(4.8)

(4.e)

B ( r ,2) ,  à

(4 .10)

Nous posons aussi la relation suivante :

l r=(olB(1,2) lo)

En comparant les deux équations (4.7) et (4.8), nous avons :

B (L,z) = - # I # r"',,1 à,â, - ra' E >-:a, E > 
l

Nous allons utiliser les deux relations suivantes pour déterminer I'expression de

partir de I'intégrale de Belhe nous avons l'équation suivante :

f=  t= 
1d!r ,0,

r  2n 'J  k "

nous avons également la relation gradient définie par :

tn

(4  l l )



En partant de la quantité définie par l'équation (4.10), et en utilisant la relation (4.11), nous

avons :

, I*",,,e@=ilu4lf dEe,F,lr4ll sn)2o, I *, '  
---T--t l 'Ar)J"*" 

:eî)0,

En utilisant la relation (4.1l), nous avons :

, 14,,,, (i l)!68)_=*[u 
+]l rrl l (4 13)2",J t," 

-F--t l"*)t 
r)

Donc finalement cette relation devient :

, 14,.,*94tr)=+[ u5_Gr)!6r).1 ro,olz.rrJ t r"  
- - -T -z;1""-  

, ,  )

Maintenant, en substituant l'équation (4.14) dans I'expression de B (1,2) , nous trouvons

finalement l'expression de I'interaction de Breit donnée par :

B (F, ,Fr) = - +l â,d. +@,r,,) !ârr,r) l
zr,r l  

' . "*  
, : ,  - ]  

(4 ' t5)

Cette expression désigne l'opérateur de Breit conduisant à la corection relativiste de

l'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- Modèle théorique en introduisant l'interaction de Breit

Nous rappelons que nous avons défini dans le troisième chapitre la section effrcace triplement

différentielle (SEDT) d'un processus de collision ionisante d'un atome lourd à très haute

énergie par la relation suivante :

I  t a
I  l o



.;f,interarctioo de .f,rcit d*ltr lcr Pcoeetsus dc riimple iooicetioo reletivirte

SEDT =
d t o (4 .16)

dQrd{22dEr

L'expression de l'élément de matrice de transition Ty, entre l'état initial li ) et l'état final

| ,f ) .rt donnée par la relation (3.34). Il est clair que le calcul de 71, est basé à 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 l'équation (3.1). Pour établir ce calcul, nous rappelons en premier

lieu que le carré de l'élément de matrice T, est donné par la relation suivante :

= 
1{ t, E, E, k,' k, k,lrr,l'

^ E

lr,,l" =z
n= l

n Qo, îo t  ,  îoz)  =  -2*  !  *  !  +  B(0 ,1)  +  'B(0 ,2)
ro fot foz

2 , r )

I l(4,)"1- (4.r7)

(4 18)

Ç, désigne le nouvel élément de matrice de transition qui se traduit par l'équation suivante

(T, )n"  = (  v ;n n Qo, to t ,  roz)  I  t , " )

Nous rappelons alors que l'état initial y,, est donné par la relation (3.28), et que les huit

possibilités définissant l'état final sont données par les relations (3.30), (3.31), (3.32) et (3.33).

Le potentiel est exprimé à I'aide de la relation suivante :

(4. le)

où F, ,7, ,7, désignent respectivement les positions de l'électron incident et des deux électrons

atomiques, lr,-, l=lr,-0, I uu.r ( i*i ) 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. l  s).

Le couple d'indice ( v,q ) représente respectivement les deux possibilités de spin total de

l'état initial 15 = t / 2 , Ms = ll/ 2) données par l'équation (3.28), et les différentes possibilités

de spin total de l'état final définies en détail dans I'annexe Cl. En remplaçant le couple ( v,q )

par leurs valeurs, la relation (4.I7) devient :

I t 9



./-it:::t::i:t !: 8:i:.!.n.:.t:: !tt:?"':?: l: :iyt!: !:f:$:l ::!#"i:.1:

lr,,l' (4.20)

Nous signalons que, si on considère l'électron incident dans un état de spin f -*l down nous

avons les même résultats que si on considère l'électron incident dans un et.t a. o',i,' /f \,,,''') sprn (-) up;

nous avons alors l'égalité suivante :

= il ,r,l',** *2lrr,l',_**àlr,l,._ * flrr,l',

àl r,,l ],. . * ?,1 r,, l', - * = fl r,, l',.*flr,,l', (4.2r)

(4.22)

La relation (4.20) devient :

lr,,l'= t Ilt 'r'l',** *21','l; . ]
Il est clair que en comptant toutes les contributions avec les deux états initiaux défrnis par la

relation (3.28), nous avons alors à l'état final I'occupation de l6 états équiprobables, ce qui

nous permet d'écrire la section efficace diftrentielle triple relativiste en introduisant

I'interaction de Breit sous la forme suivante :

9EDT=(Zr )a  k , t  k ,  k ,  E , lrr,l 'o-..i I Tr,l ', .
(4.23)

Pour établir l'élément de matrice donné par l'équation (4.18) nous suivons la même procédure

que celle développée au troisième chapitre. Nous combinons les huit fonctions d'onde finales

avec la fonction d'onde initiale. Contrairement à l'étude effectuée au troisième chapitre, le fait

d'introduire I'interaction de Breit dans cette étude rend les éléments de matrice entre les états

de spin differents non nuls. Dans cette partie l'électron diffusé est désigné par le vecteur

d'onde È-" et celui éjecté par le vecteur d'onde E" . Les éléments de matrices s'écrivent :

F E'1[+
cu sl#
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(T1)r . t *  =  (V 7r r (S = 3 /2 ,Ms = t3 l4 l  'V

En remplaçant les fonctions d'onde finales et

avons :

(71 , ) , . * .

(71, )z . r *  =  (V 7r ' (S  =  3  /2 ,Ms = * l / r> l  I

En remplaçant les fonctions d'onde finales

avons :

V, - (S= l l2 ,Mr=+ t / \ )

(a.2a-a)

tiale par les relations (3.28) et (3.30), nous

'll vl

V, . (S  =  l /2 ,M,  =1 ,1D)  @.25-a )

et initiale par les relations (3.28) et (3.31), nous

lnl

r2= ( lxr,, (E,,io\x*,,r(8",f,)lsr,,r(zy ,

t
= -F=

J3

lx,o {Ë,, r] ) 1s,,, (, 
",F,)ls-,,r(2,,r-r\ l)

(4.24-b)

(77)r,,*

( | x-,,, (Ê,, fo) x*r,, (8,, 7r) ls*,, r(z r, rr) ll n

( | x',, (Ê,, f) x*u, (E ", Fr) | s r,, r(z r, r) ll n

( | x*,,, (Ë,,70)x*r,r(8,,7,)ls*rr(zr, al ll V

Xr,r(8, ,fo)ls,,r(2,,O ls-,,r(2,,[) | )+

I xr,, ( Ê,, Fo) | s r, r(2,, Fr) | s -',, r(2,,r, ) | ) 
*

xr,, ( 8,, 7o) | s,, r(2,, îr) | s -r, r(2,, 7)l)

(4.zs-b)

(7 | , ) t . ' *  =  (V  r t * ( .S  =  I  /  2 ,Ms  =  t I  /  D l n lv , . (s=l  l2 ,Ms=t tD)  ( .26-a\

En remplaçant les fonctions d'onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.32), nous

avons :

t2l



(T1)r,,*

(Ty )0.,*

I= - -
46

] | x " " 
(8,, fo) x*r,, (8,, 4) l+r r(, r, rr\ ll n

( | x',, (8,, io) xr,,, (8,, f,) 1 s r,, r(z r, a I | | v

vl

ll v

Xr,r(8, , fo)lq,r(z,,fr) ls-,o(2,, rr) |  )-

Xr,r(8, ,Vo)lsur(2,,7r) ls-,o(2,,7r) |  )+

T,,,, ( Ë,, Fo) ls u r(2,, Fr) | s -r, r(2,, 7r)l)z ( | x.,, (8,,70) xr,,, (8",i) ls*,,r(z r, a I | | v
(4.26-b)

et finalement :

(T7, )o . ' *  =(V 1o, (S= I  /2 ,Ms = l r l r> l  I  I  y r , . (s  =r /2 ,M,  = l /D)  ( .27-a)

En remplaçant les fonctions d'onde finales et initiale par les relations (3.28) et (3.33), nous

avons :

. t( t x*r, (E,,Fo) v,rur(8,,f')t+rr(rr,4)ll
1l '=-F l

. , l L l  
I  I

[ ( l?t*',, (k,,i)X*r,r(k,,fr)lstr(z r,Fz)

I s r, r(2,, 7r) | s -, o@,, Fr) l) 
-

') | s r, r(2,, 7r) | s -r, r(2,, i)l)

Xr r (k , ,70 )

lx,,(Ê,,ro
(4.27-b)

Etant donné que les fonctions d'onde qui constituent l'état final s'écrivent comme combinaison

linéaire des déterminants de Slater définis dans I'annexe Cl, nous donnons ici les résultats pour

chaque déterminant : (voir annexe F)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.1), nous avons :

(lr.,,r(8,,r-) r*,,r(8",7,)ls*rn (rr,f) l l  v l lrt.rr(i,,f) ls*,,, (r",v,)ls-',, (t",F)l)
l r=; [-  zs(r,  E",E) +2G(r,  , , ,8))

(4.28)

t22
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(1, -r ,r(Ë, , i )  î  - , ,r(Ë" , i , )  l r- , , ,  (r ,  , f )  |
l r= àl^(2, 8",Ë"1 - zc(z, Ë,,Ë,)f

(l r.,,r(8, , i) r *,,r(i" ,îr) 1s-,,, (r, , i) l
l .

= 
u l r5(3,  

&"  ,k" )  -2G(3,  k ,  ,k" \  +  6 f

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.2), nous avons :

v |  |  ru,r(Ë,, i '  ) ls*, , ,  (2,,F1)lr- , , ,  (r , , i r) l )

(4.2e)

Pour le déterminant de Slater donné par larelation (C.3), nous avons :

v |  |  r  u,r(E,, io ) ls*, , ,  (r", îr) ls-, , ,  (r , , i ) l )

8",Ë) -6s(8, , ; " ) )

(4.30)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.4), nous avons :

( lr . , ,r(E",vo)z-,,r(É", i ,) ls*,, ,  (rr, î)  l l  vl l r- , ,r(Ê,, i)  ls*,, ,  (2,,7,) ls-, , ,  (r , ,F)l)

= 
* [-  zs(4, E,,E)+zG(4,8,,É)-6f (Ê,,a I  ]

(4.3 r )

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.5), nous avons :

( l r - , , r (Ë", îo)  r* , , r (Ë", f , ) ls* , , ,  ( r r  , î )  |  |  v  l l r . , , r (É, ,F)  1s*, , '  (2" , î )  ls- , , '  ( t , , f r ) l \

= 
à [  

-2s(s,  Ë, ,Ê) + 2G(s,  E, ,E) + 6s(  r" ,Ê))

(4.32)

Pour fe déterminant de Slater donné par la relation (C.6), nous avons :

( lz., ,r(E", io) r-, ,r(8,, i ,) ls-, , ,  (rr, î)  l l  v l lz. ' r( i , ,7) ls* ' , ,  (z,,Fr) lr-, , ,  (r , , î) l )
l r= 
àl^ ( 6, 4 ,É,1 - zG (6 , ," ,Ë,)l

(4.33)
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( l r- , , r(8", i )r*, ,r(8", î ,) l r- ' , ,  (rr , i )  l lv l lz^,r(E,, iJ ls*, , ,  (2", f) l r- , , ,  (r , ,F) l |
l r= 
àl*(7 , E",E) -zG(7 , r,,8")l

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.7), nous avons :

(4.34)

Pour le déterminant de Slater donné par la relation (C.8), nous avons :

l l  . -  -  - t l  l t  : -  -  t \

\ l I - t , r (k " , io \ r - , , r (k " , î t ) l s* , , ,  ( r r , î r ) l l  1 /  l l r " , r (k , , îo ) l r * , , ,  (2" , î , ) l s - ' , ,  ( r " , i r ) l )

l r= 
;  [  

-23(s,  8, ,Ê,)  +zG(t ,  Ë, ,É"yf

(4.35)

où f  (E, ,E"1et g(8, ,Ë"/  sont lesampl i tudesdedi f f i rs iondirecteetd 'échangedéf in iesau

troisième chapitre pour le potentiel électrostatique sans la partie du potentiel de Breit; elles

sont données par les relations (3.a1) et (3.42). Egalement S(M, Ê,,8,), G(M, 8",8,1 et

H(M, 8,,8") désignent respectivement les amplitudes de diffi.rsion directe, d'échange et de

capture du même processus pour le potentiel de Breit, elles sont définies par l'écriture

matricielle suivante :

3(M, E",E)={:::, i:,: , Ï:, ,r,,r")
=(z^"(E, , l r )  r^ , (8" ,4)1s. .  ( r r , i r l l  V lz .*{E, , r i )1s," ,  (2" ,7r)1s," , (2" , i ) )

f f i r ,

ffii*,

) e t

L'écriture matricielle M=(
\

de l'état final ( ntt =tl/ 2

(4.36)

f f i" ,  tn, )- 
| désiene les diftrents états de spin individuels

i l a t t  m o J

de l'état initial ( m,=!l/ z ) du système à trois électrons
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relativistes 0,1,2 avant et après la collision. Ce terme exprime I'amplitude de diffirsion directe,

où I'indice de l'électron incident ( E, ,70l est le même que celui de l'électron diffusé ( E" ,70 ) ,

(4 37)

qui désigne I'amplitude de diftrsion d'échange où l'indice de l'électron incident ( E, ,îo) est le

même que celui de l'électron éjecté ( E 
" 

,Fo,/ . Notons que cet élément de matrice est donné à

l'aide de la relation de Peterkop selon :

o (t,t,  ,8")= s(vr,r-,,r-" )

r1(M, E,,E)=r(:::, î'.,', ï:, ,r,,r")

- - ( r^ , (8, , î ) r . , (Ê", i r ) rs," ( r r , îo l lV 
l r . , * (E, , io)1r , . ,  ( r " ,4)1s." , (z" ,Fr))

(4 38)

Et finalement nous défrnissons le terme dit de capture électronique où l'indice de l'électron

incident ( E, ,îo/ est attribué à l'électron atomique restant dans la couche K après la coltision.

Pour les mêmes raisons citées au troisième chapitre nous négligeons dans nos calculs ce terme

de capture, terme faible comparé aux amplitudes de diffusion directe et d'échange, par :

(4.3e)
Finalement, en combinant tous ces résultats nous trouvons I'amplitude de transition

correspondant à chacun des états finals.

Pour l'état final y ,,, nous avons :

(Ty,),.**= 
*[- s(l ,  4 ,Ê)*G(r, E,, i) l

t25
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Pour l'état final ry r,, nous avons :

(Ty), . -*=*[=, ,  ,8, ,Ë")+G(2,r" ,Ë) l  (4.41)

Pour l'état final y rr, nous avons :

Pour l'état final ry),, nous avons :

Pour l'état final ry , r, nous avons :

Pour l'état final ty or, nous avons :

Pour l'état final ty) r, nous avons :
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Pour l'état final y , r, nous avons :

(4.47)

b- Présentation du calcul

Nous gardons la même description du problème avec notre modèle d'ondes planes à trois

électrons relativistes qui introduit la corrélation dans l'état initial à I'aide du deuxième 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 (EI Messaoudi A et al (1997)).

Pour calculer I'amplitude de diffi;sion directe F(M, E",E) relative au processus nous le

décomposons en somme de trois termes selon l'équation suivante :

,F(M, k" ,k,  )  = F,  (M, &" ,k")  + F,  (M, k,  ,k")  + F,  (M, k,  ,k"  )  (4.48)

4 (M, k",k,) désigne I'amplitude de diffi.rsion directe contenant le potentiel électrostatique

seul, donnée par :

ri(M, 8",8,\=(x*{E,,Fo) r^(8,,î,)rs^(zr,F,)l -+.+** 
| r^^"(8,,4)ls*, (2,,F) ls*,(2,,F,))

(4.4e)

4 (M, 8,,8") désigne I'amplitude de diffi.rsion directe contenant la partie de I'interaction de

Breit entre l'électron incident et l'électron atomique I donnée par :

4 (t, 8,,8,) = ( z * (E ",7J r * (E,,rl ) ls* (z 1,Fzl | - fita, 
a, *ff@l

I  r^-{E,,r l  )  ls* ,  (2, ,7r) ls^,(2, ,7))
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et finalement ,Ç (M, 8,,8,) désigne également I'amplitude de diffi,rsion directe de la partie de

Breit entre l'électron incident et l'électron atomique 2 donnée par :

4(t, 8,,8,)= ( t^(E",Fo') z*(8,,4 ) ls* (z1,fzl l  - 
f i ta"-, 

*ff@,

I  r"*G,,r] ) ls^, (2,,7r)ls^,(2,,î))

(4.s1)

Pour le calcul de 4 (M, &-" ,fr-, ) nous remarquons que d'après l'étude faite au troisième

chapitre nous avons :

( * " '  f f i "  m a  
:  

- \

4 l ' , , " ,  f la t t  f f io2  ' k "k "  
)=  

u ' ' ^ *6^ ' 'o '6 'o^o '  (4 '52)

et dans le cas contraire elle est donnée par l'équation (3.55).

D'après l'équation (4.36), nous avons :

,(:,:- Ï:, Ï:,, ' ,,,,) 
= (r -,(E,,Fo) t  ̂ ,(fr-,,1)l- 

*ru"a, 
*(do{o'\ id'Fo),

lr ̂ ,*(8,,4 ) 1",., t, ",F)) 6 ̂" ̂",
(4 s3)

et finalement, d'après l'équation (4.36), nous avons :

4 ( M, E,,E ) = (r ̂ {E,,Fo) rs ^(z r,F,)l *rr, 
-, . @, ù;:, à )1, * (8,,F) | s ̂,(2,,î))

( z *{8",r; ; I r*, (z,,ri ) )
(4.s4)

Pour { (M, 4 ,E"1lamême règle de sélection n'intervient pas.
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La forme générale de tous les éléments de matrice pour le potentiel B (0, l) désignant

I'interaction de Breit entre l'électron incident et l'électron atomique I de la couche K est

donnée par les deux équations suivantes :

Mt(E,,8) = (r^,(E,, fo) r . , (8",r ; ;  I  r1o, Dl r .*(8,, îo;1s.. ,  (2. ,{)  )
( ts^"12 r ,4  )  |  h . . ,  ( t , , f ) )

(a.ss-a)

Mr(Ë,,8) = (z-"{E",fo)ts^"(zr ,41 | r1o, Dl 2.,*(E,,FJ t"-.,  (r,,4 ) )

( z ̂ , {8",f)l:"-^", (r,,F))

(4.ss-b)

Et pour le potentiel .B(0,2) désignant l'interaction de Breit entre l'électron incident 0 et le

deuxième électron atomique 2 de la couche K; nous avons également les deux équations

suivantes :

Mt (8,,8 ) = ( t., (8,,i) r  ̂ , (8,,r;l n p,4 | z ̂ ,_ (8,,f) ts^,, (z ",i))
(u^"( 'r ,4) | t '  " ,  

( '" , i l )

(a.s6-a)

M, (Ë,,8 
") 

= ( t  ̂ ,  (8,, r; ) 1s,," (z 1,Fz) | n p,z1 
| z  ̂ ,* (E,,fo) ts.", ( t  

",F))
(z^, {8" ,4) |k" ,  ( r " , i l )

. 
(4.s6-b)

En détaillant les calculs (voir annexe G), nous allons ramener toutes ces expressions à la forme

intégrale générale I(4,a,F,n) donnée par l'équation (3.56). Nous avons finalement deux

I t o
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types de résultats pour ces amplitudes de diffirsion directe F(M, k",k,) donnés par les deux

relations suivantes :

F(M,  8" ,8" )  =  A,  I  (E ,z" ,T  
"  

-1 ,0)+  B,  I  (E ,z , ,T  
"  

-L , l ) (4.s7)

,F(M,  8 , ,8" )  =  Ç I  (8 , ,2 ,  *2" ,T  +y  
"  
+1,0)+ D,  I  ( i , ,z r  +  z . ,y  +r ,+ l , l )

(4.s8)

Le vecteur &- exprime la différence suivante E =Ë,-8,, E,=8,-8, désigne le vecteur

transfert et fr-, désigne le vecteur d'onde de l'électron éjecté. Les paramèfies f ,y " ,2, et z"

sont définis au deuxième chapitre, et finalement A, ,8,,C, et Q désignent des constantes de

calcul.

De même pour les amplitudes de diffi;sion d'échange G, (1,,i', ) sont données par les mêmes

équations en utilisant la relation de Peterkop (3.43).
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4-4 Résultats et discussions

Nous présentons dans ce paragraphe les résultats que nous avons obtenu pour la section

efficace triplement diftrentielle relativiste en introduisant I'interaction de Breit correspondant

aux mêmes situations physiques représentées au troisième chapitre dans des géométries

coplanaires asymétriques et symétriques. Pour étudier I'effet de I'introduction de ces

corrections relativistes nous comparons les résultats de toutes ces situations avec nos premiers

résultats du même modèle, mais sans I'ef[et 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 efÏicace diftrentielle triple (SEDT) d'ionisation causés par I'introduction de

I'interaction de Bre it.

a- Ciné matiques nsy métriques

Nous représentons la distribution angulaire de la SEDT d'ionisation (e,Ze) de la couche K

calculée en première approximation de Born correspondant aux mêmes situations représentées

au troisième 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 0". Les conditions physiques sont : l'énergie incidente est fixée à Eo=500keV,

l 'énergie diffusée à E,=3l9keV et celle d'éjection à E"=lj jkeV,l 'angle de diff irsion est

fixé à 0, = -15" . La comparaison avec les résultats de nos premiers calculs montre bien la

translation du pic binaire et de celui de recul par I'effet de I'introduction des interactions

magnétique électron-électron et de retard. En comparant aussi avec le modèle d'ondes planes

relativistes hydrogenoide rPWBA (travaux de Keller S et l|lhelan C T (1994-b)), et avec les

mesures expérimentales; nous remarquons une nette amélioration du modèle TPWBA. En effet

à I'aide de notre modèle d'ondes planes à trois électrons relativistes corrigé par I'introduction

des corrections relativistes de Breit, nous sommes arrivés à reproduire la même structure de la

l 3 l
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SEDT expérimentale en faisant apparaître la région binaire et celle de recul comme prévue par

la théorie des collisions, rappelons que cette dernière structure est absente dans le modèle

rPWBA donnant à la cible une structure monoélectronique.
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Figurc 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 prcmier résultats sans I'effet de Breit.I les mesures expérimentales de Bonferl ct al (1991)

et ' - désignent rcspectivement les résultats avec et sans orthogonalisation du modèle rPWBA de

Keller and hlrhelan (1994).
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Figurc 4.2 La SEDT d'ionisation de I'atome d'or (Au) en fonction de I'angle d'éjection dans lcs conditions

cinématiques notées sur la figure. Nos résultats avec ou sans I'introduction de I'effet de I'interaction de Breit et

lcs résultats expérimentaux sont représentés d'une façon identique que pour la figure (4.1). ...........désigne lcs

résultats de calcul deJakubassa-Amundsen (1989 et 1992), .. - représente les résultats de calcul dc

Walters ct al (1992) et - - - - - - représente les résultats du modèle rDWBA calcul de Keller et al (1994).

La figure (4.2) montre une comparaison de la même situation physique de la section efticace

triplement différentielle relativiste (SEDT) en terme de l'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 Breit et les résultats des autres modèles théoriques décrits précédemment, tels

que les résultats des calculs utilisant des ondes coulombiennes semi-relativistes pour décrire

tous les électrons non liés (travaux de Jalubassa-amundsen (1989) et (1992)). Les résultats

Cible:AÈK +sæl(ev E=319<eV 0l=-15"
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des calculs de llalters H R J et al (1992) introduisant I'effet du changement de spin et utilisant

une onde coulombienne semi-relativiste pour décrire l'électron éjecté et deux ondes planes

relativistes pour décrire l'électron incident et le diffi,rsé. Finalement avec le modèle 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 (199a-b) et Whelan C T et al (1995)). Nous remarquons d'après ces comparaisons que seul

le dernier modèle a été capable de reproduire nettement la structure expérimentale de la SEDT.

Notons aussi la réussite de notre modèle qui en bon accord avec les résultats expérimentaux,

donnant une approche simplifiée au problème en utilisant des ondes planes relativistes pour

décrire l'état physique de tous les électrons non liés, en introduisant d'une part la corrélation

dans l'état initial à 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 à I'aide des

interactions magnétiques entre l'électron incident et les deux électrons atomiques et ceux de

retard entre le même système des trois électrons. A I'aide de cette description nous sommes

arrivés à reproduire les deux structures binaire et de recul contrairement aux autres modèles

cités où on remarque l'absence de la région de recul. Nous remarquons une différence à

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 l'interaction de Breit cette région est située vers une direction d'éjection

d,= 100'. Expérimentalement elle est vers une direction d'éjection 0,=70" et finalement

pour le modèle rDWBA vers 9" = l l5" . Comme conclusion nous notons d'une part la réussite

de la description du problème à I'aide du modèle d'ondes planes mais à trois particules

relativistes, et d'autre part les changements sur la SEDT d'ionisation à très haute énergie

apportés par I'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 frgure. désigne nos résultats en introduisant I'effet de I'interaction de Breil,

nos premier résultats sans I'effet de Breit, I les mesures expérimentales de Bonfert et al (1991).

et ' - désignent respectivement les résultats avec et sans orthogonalisation du modèle rPWBA de

Keller and llthelan (1994).

La figure (4.3) représente de même la SEDT d'ionisation de la couche K de I'atome d'argent

(Ag) en fonction de I'angle d'éjection d", dans une géométrie asymétrique coplanaire dans les

conditions physiques suivantes: énergie incidente est fixée à Eo=500keV, l'énergie diffusée

est fixée à E, = 375keV et celle éjectée est fixée à E, = 100 keV , I'angle de diffusion est fixé

à 0" = -7'. Nous faisons les mêmes comparaisons que pour la figure (4.1) et nous notons la

translation des pics binaire et de recul par rapport à nos anciens résultats, nous notons aussi la

nette amélioration de la description des électrons non liés à I'aide des ondes planes relativistes.
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Figurc 4.4 La SEDT d'ionisation de I'atome Ag en fonction de I'angle d'éjection dans les conditions

cinématiqucs notées sur la figure. Nos résultats avec ou sans I'introduction de I'effet de I'interaction de Breit cl

lcs résultats expérimentaux sont représentés d'une façon identique que sur la figure (4.3). ...........désigne lcs

résultats dc calcul deJakubassa-Amundsen (1992). .. - représente les résultats de calcul dc Ll/alters

et al (1992) et- - - - - - représente les résultats du modèle rDWBA calcul de Keller et al (1994).

Dans la figure (4.4), nous nous plaçons dans la même situation physique que pour la figure

(4.3) et nous comparons avec les mêmes modèles théoriques qu'auparavant. Nous arrivons aux

mêmes conclusions c'est-à-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'éjection 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 d, dans une situation

asymétrique coplanaire de l'ionisation simple de la couche K de l'atome d'argent dans les

mêmes conditions énergétiques que pour la situation représentée dans les frgures (4.3) et (4 4).

L'angle de diffirsion est fixé ù 0,- -15", nous faisons les mêmes comparaisons que pour les

autres figures et nous arrivons aux mêmes conclusions, un très bon accord avec les mesures

expérimentales dans cette situation où on remarque seulement I'existence du pic binaire, étant

donné que le vecteur d'onde lE-"1est faible.

30 40 50 (fr

@ed{ætior 0, (dry)

FIG 4.5 La SEDT d'ionisaton 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'interacton de Breit et les résultats expérimentaur
sont représentés d'une façon identique à la figure (4.4). -. .. - résultats de l(alters et al (1992). ..........
résultats de calcul du modèle TPTWBA de Keller and l(helan (1994) et .- - - - résultats de calcul du modèle
rDWBA deKeller etal (1994).
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La figure (4.6) représente toujours la distribution angulaire de la SEDT de la couche K de

I'atome d'argent en fonction de I'angle d'éjection d, calculée dans les conditions physiques

suivantes : énergie incidente Eo=300keV , énergiediffusée E"=200keV ett celled'éjection

E,=74,5keV, I'angle de diffirsion est fixé à 0,=-10". A I'aide toujours des mêmes

comparaisons nous remarquons la présence des deux structures binaire et celle de recul dans

les résultats de nos calculs qui sont translatées par l'effet de I'introduction des interactions

relativistes magnétiques électron-électron et ceux de retard de Breit, signalons que ce dernier

pic est absent dans le modèle d'ondes planes à deux électrons actifs rPWBA (travaux de Keller

S et ll'helan C f (1994-b)).

lo3
-l&) . { 0 0 6 0

ArgfedÇedimel@

FIG 4.6 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
de Prinz et al (1995) sont représentés d'une façon identique aux autres figures et .......... désignc lcs résultats de
calcul du modèle rPWBA de Keller and l{helan (1994).
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b- Cinématiqaes symétriques

Nous reprenons également pour la situation symétrique coplanaire les mêmes cas de figures

représentées dans la partie résultats du troisième chapitre pour la même 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 (ld"l =10,1=ldl) et a

énergie égale E, = [,.

Ode:OrKsynétiqæ B=3$laV E=8,.'-'..
!,

::::J""''-nu"' ."'j

FIG 4.7 La SEDT d'ionisation de I'atome Cu en fonction de I'angle d'éjection dans les conditions
cinématiqucs notées sur la figure. Nos rézultats avec et sans I'interaction de Breit et les résultats expérimentaux
sontreprésentésd'unefaçonidentqueatu(autresfigures... - et.........désignentrespectivement
résultats sans et avec orthogonalisation de calcul du modèle rPWBA de Keller and llthelan (1994) et - - -
résultats de Jaku b assa-Amundsen (L992).
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La figure (4.7), montre la SEDT d'ionisation de la couche K de I'atome de cuivre (Cu) dans

une géométrie coplanaire symétrique avec une énergie incidente Eo = 300 keV . 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 modèle rPWBA d'une part et d'autre part avec les calculs de

Jalaùassa-Amundsen, nous remarquons en premier la translation du pic binaire par rapport à

nos anciens résultats ce qui confirme tous les changements sur la SEDT d'ionisation par

I'introduction des corrections relativistes. Deuxièmement la comparaison avec les résultats

expérimentaux et les autres calculs théoriques montre d'une façon nette la réussite de notre

modèle à reproduire cette situation physique.

3 0 3 5 4 0

Agledqeclime2 (q)

FIG 4.8 La SEDT d'ionisation de l'atome Cu en fonction de I'angle d'éjection dans les conditions
cinématiqucs notées sur la figure. Nos rémltats et les résultats expérimentaux sont représentés d'une façon
idcntique aux autres figures et " - -résultats de calcul du modèle rPWBA de Keller and l(helan
(ree4).
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La figure (4.8) représente la même situation physique sur I'atome de cuivre mais avec une

énergie incidente Eo = 500 keZ . Nous faisons les mêmes comparaisons que pour la figure

(4.7), nous constatons exactement les mêmes conclusions et les mêmes interprétations pour

cette énergie d'incidence. En conclusion un très bon accord avec l'expérience dans le cas d'une

cinématique symétrique pour I'atome de cuivre.

45 50

ÆpfedEætcne2 (@

FIG 4.9 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 cxpérimcntaux

sont représentés d'une façon identique aux autres figures " - '. - .. - résultats du modèlc rPWBA de Keller

andl l /helan(1994), . . . . . . . . . résultatsdeLltal tersetal(1992)et ---résultatsdeJakubassa-Amundsen(1992).

tn

a
N 8 0

{
F
E$
r<

B
40

n

0

ro656J353025n

.,..-.--..\
l '. . \

Cble: Ag-K synÉûi+r +3mkDV E=E2

- ;  
" ' " " t '

. . . ' '  - - . '  -  
-  ' \ . \  - - \ . - . ) . . .---;-)!i

.-.-.-._-- 
È.--r.__.--_._._.___-

l 4 l



.ïill?:fftret l:.8:.i.:.!p: t::. lt:::?:?:: !? ?.ltr!:.!:s-.*i- rlll:r-...t:

Dans la figure (4.9), 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 Eo=300ke2. Nous notons que les résultats de ces

calculs respectent exactement les mêmes interprétations physiques que pour les figures (.7) et

(4.8) sur I'atome de cuivre, c'est-à-dire nous signalons toujours d'une part la translation

angulaire du pic binaire par rapport aux premiers résultats. La diftrence à signaler avec les

mesures expérimentales est dans la région qui correspond aux faibles angles d'éjection où 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 (lee6-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
cinématiqucs notécs sur la figure. Tous les résultats sont représentés d'une façon semblable à la figure (4.9).
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Dans la figure (4.10), nous représentons aussi la distribution angulaire de la SEDT de

I'ionisation simple de la couche K de l'atome d'argent dans une géométrie coplanaire

symétrique, avec une énergie incidente Eo = 500keZ . Nous notons exactement les mêmes

conclusions que pour la figure (4.9).

Ces résultats sur la situation symétrique coplanaire montrent nettement la réussite de nos

calculs à reproduire la structure de la section efficace triplement différentielle (SEDT) en

décrivant le problème d'une façon simple avec un modèle d'ondes planes à trois électrons

relativistes introduisant d'une part la corrélation dans l'état initial à 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 I'atome

d'or dans la cinématique coplanaire symétrique, identique à la difficulté rencontrée dans le

modèle rDWBA concernant I'atome de cuivre dans la même cinématique.
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4-5 Conclusion

Dans ce dernier chapitre, nous avons fait un bref rappel théorique sur I'origine de l'interaction

de Breit introduisant les corrections relativistes et qui découle de la théorie des perturbations

relativiste. Ces dernières se traduisent par l'interaction magnétique électron-électron entre

l'électron projectile et les deux électrons atomiques de la couche K et, par I'interaction de

retard entre le même système de trois électrons. Nous avons supposé que les conditions

d'introduction de ces interactions sont vérifiées, c'est-à-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 troisième 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 même structure de la SEDT, c'est-à-dire en faisant

apparaître la structure de recul dans les situations qui correspondent à la cinématique

asymétriques, structure absente dans le modèle rPWBA et dans les autres modèles théoriques à

part le modèle rDWBA

- Le bon accord avec I'expérience de nos résultats sur les situations symétriques concernant les

atomes de cuivre et d'argent à des énergies incidentes (300 et 500 keV) confirment les

conclusions de notre étude.
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Thc Brcit interaction in relativistic K-shell ionization of

heavy atoms by electron imPact

A Ul Mcssaoutj i .  J l louchet and I l  Joulakianf
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' 
Âbslract. Thc l l reit  inlcracl lon hctwccn thc incit lcnt untl  alott t ic K-shcl l  clcelrottr t \  r l l l rrxlr lct ' ( l

in thc calculat ion of the rr iplc dif fcrcnrial cross secti()n of thc K-slrcl l  i t tnir l t l tott  t t f  l tcl tvy rt tott ts

hy vcry energetic clcctrons (-3ff i  kcV). As thc tot: l l  spin is not conscrvctl . :r l l  ;xrrr ihlc sPrtt

s ta lcs  n f  thc  th ree-c lcc l ron  sys tcm in  thc  in i t ia l  rn r l  l i na l  s t l l cs  l t rc  t : t kcn  in to  l cc ( ) t l r r l  
' l  

l t c  rc r r t l t s

ob t i l i nc r l  by  a  D i rac  p lanc  wavc  dcscr ip l ion  o f  thc  con l inuut t tc lcc l r t tns  l tn t l  i t  rc l r r t t v t r l rc  l t c l t t l t t t

l ikc bounrl slalc wavcfunction. show a ncl irnprovctttcnl with rcspccl lo our rcccrr l  c:t lctt l : t t iotts

c r n p | o y i n g | h c s a m c t l e s c r i p t i o n w i t h o u t t h c B r c i t i n l c r a c t i o n '

l .  lntroduction

If is ngw wcll  known t lrat very energetic electrons <lf cncrgy values aPproitchirtg l tuttt l lct ls ol

kcVcanpc | l c t r a t c Invc ry th i nme ta | | i c l aye rs ( -501 rgcn t -2 ;andc j cc t , i na t t t t l n t l c r l l l i s i t l l t l t I
proccss, <tnc 11l '  thc K-shell  elcctrons of heavy elements such as coppcr' si lvcr ;t t t t l  gold'
' l '5.*. typcs ef cxperimcnts have been successful ly performcd by thc Tubingen Sroup (Sclr i i lc

arr t f  Nakcl  19g2,  Ruol ïand Nakel  t987,  Bonfer tet  a l  l99t ) .  Th is  is  thc outcomc o l ' r t  lo t tg

pcri<rd ol '  dcvclopntent in both (e,2e) experiments, begun by Ehrhardl ct ul ( l tXrt)) rrrrt l

Arrurldi at t t l  ( l969) on l ighter targets. and rheoretical retativist ic clcctron-atortr cl i tst ic i t t td

inclastic scatlcring stucl ies begun by Bethe an<l Fcrmi (1932), by Mollcr (1932) antl pursuctl

hy l :ano (1956)  an<J Ford and Mul l in  (1958) .
' l '1c succcss of the Tubingen experinrent has raised a new theorctical intcrcst in thc

sub.icct, as i t  pcrrnits, in the absence of a ful l  relat ivist ic scattcring ntult i-clcctron lhcory,

r. vcri l 'y t l i rcctly the t l i f l -ercnt approximations one is obliged t<l perl irrm in the rclat ivist ic

trcatnrcnt r l l ' t l rc clcctronic structure of the targets ancl prr lecti lcs' Many thcorcticlr l  rntxlcls

[1sc<J çn rclat ivist ic propagat<lr theory have becn proposcct. Fuss cl a/ ( l9tt2) antl l ]cl l

( l9ttg) t lcvckrpctl  a the<irct ical model which uses planc waves to rcprcscnt al l  trnbountl

clccrrOns in an impulsc approximation (PwlA) proccdurc. cavall i  and Avaldi (1994)

calculâtccl thc tr iplc cl i l fercntiat cross section in the scmictassical inrpulsc approxitt t lr t ion'

Othcr procctlures use simpte or sophisticatecl relativistic wavefunctions in the description ol'

t5c prir lary or sccondary electrons, aS the series of calculations by Kellcr antl Wlrclan

( 1994) using a planc-wave Born approximation (TPWBA)' or those of l)as and Kttn:tr

(1g14) wlro cnrployctl  a semiretativist ic Sommerfeld-Maue function for onc of thc ttulgoing

clcctrrns. Jakuhassa-Amunclsen (1989, lgg2) stucl ied the inf luence of differcnt approxitt l i l lc

scnrirctativist ic scattcred an<J bounct state etectron wavelunctions. in this approxi l t t i t t ion al l

I  t i - r rur i l  l td t l tcss:  lou l i rkG) ipc.univ 'nrc lz . . f r

0()51-4075/()7/20462.1+09$19 50 O 1997 lOl' Puhlislring l.tt l
,1() l . l
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tuttbourtr l  clcctrons arc dcscribed by non-rclativist ic Coulornb wavcs rrrult ipl ic:t l  try t lrc l)rrac
pl i tnc-w:rvc sp inor .  Wal tcrs  et  a l  (1992)  havc shown thc i rnpr) r tancc o l ' t l rc  r r r t ro t l r rc l ron
ol 'sp i r r - f l i ; r .  Only  thc ca lcu lat ions of  Ast  c l  u l  (1994)  and Kcl lcr  a t  u l  ( l ( )94) .  us i r rg  thc
rclativist ic distorlcd wave I lorn approxirnation (rDWIlÂ) t irr t lrc dctcrrrr ination ol ' thc 

' l ' l )CS

in coplanitr asymmetric geometry, and those of Whelan et ul (199-5) using thc sarnc lncthorl
t tn coplanar synrmctric geometry for gold and si lver at impact cnergics ol '-5(X) an<J . l(X) kcV.
rcprrxlucc wcll  s<lme of thc exist ing expcrimental rcsults.

In al l  thcsc works thc electronic structurc of t lre hcavy targct is assirni latct l  to olrc
K-shcl l  c lcct ron ant l  the in{ lucnce of  the nuclcar  p<l tcnt ia l  is  takcn in to: rccount  or r ly  ur
t lrc r l)WIIA procedurc. Joulakian and El Mcssaoutl i  (1997) havc rcccntly prcscrrtct l  alr
:rpproach, wlrcrc thc incidcnt elcctron is considercd to bc in the f iclr l  ol '  t l rc nuclcus rurt l
t l tc  two K-shcl l  c lcct rons.  whosc s tate is  dcscr ibcd by a Di rac hc l iurn- l ikc  so lut ion.  ln  th is

l ) : r l )cr  wc in l ror lucc in to thc pcr turb ing polent ia l  'sccn 'by thc incor t r ing c lcct ron.  thc l l rcr t
i t t lc r : rc t ior t  (scc Ci t rsc and Walkcr  1973.  Walkcr  1914.  1975) .  which tukcs i r r to : rccourr t  thc
rc l l t r t l : t t io t t  c l ' lcc t  i tn t l  tnagnct ic  in tcract ions bctwccrr  thc incol r r i l rg  c lcc l ror r  ar r t l  two K-s l rc l l
c lcrc l rons.  ' l 'h is ,  

as i t  is  cxpla incd below,  wi l l  pcrmi t  sp in- l l ip  in  our  t l r rcc-c lcct ro l r  systcrn.
i t t  conlr:tst lo our f irst calculation. where <lnlv clcclrostatic intcracti t lns wcrc consir lcrct l .

2. 'l 'hcory

Irr u l irst I lorn trcalrnent of the ioniz.ation problcrn, t lrc tr iplc di l ' l 'crcntial cross scction
( ' l ' l )CS) lor  a  rc la t iv is t ic  (c .2e)  process is  g iven by:

d lo

( lç). dQ. dE.

r l { 2
- (2n14k, I k,krE,11 

-:- \- \- rr Pt  
f  6 c 6  L  L t ' t t v l

, l =  |  t , -  I

f l )

l lcrc /: ; ,  / i* antl  / : .  reprcscnt thc-rclativist ic cncrgy values ol ' thc incir lcnt. sclttcrcrl  arrd
cjcctct l  clcctrons rcspcctively. ki,  kr and kc are thc rcspcctive wavevcctors. f2. urrt l  O. arc
tl tc sol id anglcs of the scattered and ejected electrons respectively. 

' l 'hc 
cr;uation

Tltv : (Vr lV(ro, 161 . r1y2)lV;,,)

rcprcscnls t lrc transit ion nratr ix element, betwecn the two possible init ial
(ry) st l lcs t lcl incd below. Thc potential sccn by thc inconring clcclron is

2t t
V (rs, r ; ; ' ,  roz) :  --  + - + - + B(0. l )  + /r(0, 2)

f g ,'Ot rll2

wlrcrc I l( i .  j )  rcprcscnts thc rclat ivist ic part ol ' thc clcctron-clcctron intcraction t lr:rt  wc wil l
rcprcscnl hcrc by thc Breit operator:

(& i  .  î i i ) (ù1  . i i i 7

rli

i l r  which thc f irst term represents the magnetic interaction, and
tlrc rclardation efl'cct (sec Crant 1970).

' l 'hc init ial state wil l  be given for the two possible spin st i l tcs by thc Slatcr t lctcrrrr inants:

Vi t (S  :  \ :  M*  -  + t )  :  l xyn(É, ) l s1p(Z) lsqnZ) l

wltcrc t lrc incident clectron is given by the Dirac plane wave Xrn&i, is) l i rr t l tc spin up
iurrf X rt{ i i ,  i ,)  lor the spin down. The two bound K-shell  clcctrons are rcprcscntccl by a

l r ro t f r tc l  o l 'o l l l i r t t iz .cc l  Darwin wavel 'unct ions 1s172( .Z, )  ant l  ls -112(Zi )  t i r r  t l re  sp in u1i  ln t l

B(i ,  i )  -  -  
*rr , .d;)  

+

(2 \

( r r )  ar r t l  c ig l r t  l in l r l
g i vcn  by :

(3 )

(4 )

thc second tcrrn dcsignalcs

(s)



'l'hc 
llrc it inlc rucliort

.16t5

spin tfown rcspcctivcly . 21 reprcsents a vanati0nal paratnctcr as cxpti l inctl  i l t  Joull tkt l tn i t t t t l

I i l  Mcss:urudi  (1997) .

Âs thc lo t i t l  sp in is  not  conserved.  we wi l l  have thc l i r l lowing poss ih lc  w: tvc l t t r tc l ro t ts

in  thc f i r ra l  s ta tc :

\p; ; ,  ( ,5 '  :  l ;  Ms :  +;) :  lx* tn( î . ' tXn,n( îJ lsurz(h) l

v2 l r  ( .s :  l :Ms : -L+) :  +{ lx+rrz( [ - )  x t rn( îJ ls t rn(7ùl- V J

- t - lX r , r  n ( î JX* r t z ( [ . ; l s -o , r r 1  Zù l  * lX ruz ( [ . )X  11p (k , ) l s1  172 (  7 . r ) l l  ( 1 )

I i r r  t l rc  srarcs. l ' t . ta l  sp in (s  = l :  Ms -  i r ,  tw.  conrb inat i .ns s l r .u ld  bc c .ns i t lc rc t l  (scc

Mol t  an( l  M: tsscy l97 l  or  Schulz ,  1973) :

\y i l r  ( .s  :  ! r :  Ms:  * ;  ,  - -  
+ l -V+,nGr)X+r lz( i . )  

ls1 ' r1z(zù l
' ,/ (-,

- l x ,  ,72 ( [ *  ) x+ tp ( îJ l s+ tp (zù l  +  z l x r  r r ' r ( l t ' ) x  r  t7 : (A ' . , ) l s  I  r / ] ( z r ) l ] (x)

wlr ic l r  c r l l .b incs  rhc  sp in  o f  thc  sca t tc rcd  c lcc t r< ln  w i th  t l rc  t r ip lc t  t t l ' t l r c  i t l t t t l t i c  c lcc l to t ts '

: tnt l

\y , r r  ( .s  :  ) :  Ms-  +I ) :  +Llx* , rz( [ - )  x t rp( i " ) ls1112(7 'ù l. ,/z
-  |  Xr r  tz (k* )  X+r n(k")  |  s i l  /2(zr) l l

( ( r )

wlric6 c.r 'birres thc spin of the scatterecl electron with thc singlct <tl ' thc alottt ic clcctrotts'

N.w t lc rnatrix clcmcnrs that we can meet arc <lf threc typcs that we delinc irr l l rc l ir l lowrltg

way. t; irst thc dircct cletnents givcn by:

, ( " '  
u' ' ' t t  t t ' '  

" t . t-n, i- ,  i") - ( x,,n, (f*, îo\ x^,,([ . ,  i '  )  I  s,,, ,  ( Zr. iz ) |
-  

\  l l l ;1y .  t t t i1 . t t l ;2  /

x  V1x , , , , , ( i i .  lo )  ts , , , ,  (Z i , î t )1s , , , , r (Z ; , i ) )  (  101

wlrcrc rhc i ' t lcx ol 'thc incit lcnt elcctron ([i, ir,) is thc satttc as lhat ol 't l tc scil l tcrc(l clcclrott

([r, i i ,). Ncxt t lrc cxcltange term givcn by:

(  r r t  r ,  t t t l ,  , t r n  -  -  \

8  
\  , , , , , , .  t t t i1 ,  t t t i2 '  

^ - '  [ t )  :  (X 'n ' ( I * '  i t ) x ' "  (k t '  i t r )  l s " " ' (21 '7 ) l

x Vlx,n, , , ( I i ,  ls)  I  s ' , '  (Zi , i r )  I  s ' , ,  (Zi ,  r -2))

wlrcrc tftc indcx of tftc inc<lming electron (i i, i l) is the sante as that t l l ' t lrc

tt", t, l . 
' l ' lr is rnatrix clement can be determincd by thc l ir l lowing property:

,, ( ,rn ,,tç1, rtt12, 
i_. i.) : f ( m..r,, tr"t.îr '  

::: ' t , i", i-)
I  

\  r r , , , , ,  m i l , t t t i 2  )  
-  r  

\ ' t ' , , '  t t t i l ' t t t 1 2  " ' ' " \ / '

l ; i rr:r l ly wc hitvc t l tc capturc tcrm:

,  ( m 1 1 , t t l ç 1  , t t l ç 2  -  - \
t t  |  .  .  Às,  [ .  )  :  (X, ,n , ( [ * ,  i r )X. , , (k . ,  iz ) ls , , , r (21,  io) l

\  l l l ; 1 y .  l l l 11 ,  t t t i 2  /

xV lX r , , , , ( i i , Fo ) l s r , , ,  ( 2 , , 7 t \ l s ^ , r (Z i , i ù )  (13 )

wlrcrc thc indcx of thc inciclcnt elcctron ([ i ,  io) is attr ibutect to thc rcmailt ing atttrt t ic clcctrrtn

1s,,,, ,(Zç,i ,).  
' l ' t rc nunrcrical values of this term are very small in cçtnparisttn wit l t  t l tc ol l tcr

t*.r, si,, it lras bccn negtccted in our present calculations:

(n rn r ,  m i l ,  t o \

\  r t r ; , , ,  r t t ;1 ,  rn2 )

(()  )

i l l )

c. icctcd clcctron

(  t2 )
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t fcs ignatc t l r r :  inr l iv idual  f ina l  (mr :  * j )  anc l  in i t ia l  (mi  :  J- - f  )  sp in s tatc \  o l  thc thrcc
c lcct ror ts  (0 .  I  and 2) .  Each matr ix  e lcmcnt  const i lu lcr l  o l '  t l r rcc tcnns conccnrurg lhc
c lcc l ros la l ic  par t  o f  thc potcnt ia l  and thc two I l rc i t  lc :n l rs ,  has p i r r t icu l i r r  sc lcc l ron ru lcs l l r : r t
wc c ln  rncrr t ion hcrc.  Now thc c lcct rostat ic  par t  o l ' t l rc  t l i rcc t  c lc l r rcr r l  f  (cr ;u : r t ron (10)) :

I  t  ( " ' .u ' ' : l : " '  : : : "  , i - . i . )  :  (x , , , , , ( i * .  r -1)x, , , ,  (k- . .  i ' , )  rs , , , . (  / . t ,  r : : ) l'  
\  l l l , 1 1 .  t t l , 1 ,  l l l i 2  

-  
/

l .*(t,,', -'*.#*)l
x .x , , , , , , ( i i ,  io ) l s r , , ,  (Z ; , i )  l s r , , , (2 , ,  i r l )  :  t l' t

I  (4 ,u . f l , n )  -  
[  , f  

" *p1- ( ia i î  
-  cy r ) l ( cos { / ) "  d i

J

with / l  bcing l  non- intcgcr,  which wc can dcterrnirrc analyt ical ly.

3. Rcsults

X r r , , , ( k i , i 1 1 ) f  s r , , ,  ( Z r , i ' t ) 1 s , , , , , (  / ' r . i : r ) )  -  l l  ( l J t

( l ( r 1

2t l- - - f  - -  +-  -
,it rgt rg2

i l ' 1 r111 f  m,11{ ) r  n ts l  *  mt  { \ r  f i ç2*  miz .We havc  i t l s t t  t l t c  rc la t i v is t i c  l l i t r t  o l  l l t c  J ro lc l t t i i r l
i n  t l r c  t l i r cc l  l cnn :

( 15 )

in  lhc caSCS l r12 * ,n ,z .A s i rn i lar  ru le  does not  cx is t  for  thc tcr rn B(0.2) .
' l ' l rc  

subst i tu t ion o l ' the d i l ' fc rcn l  X1,n(Ë, i )  and 1s172 in  cquat ior r  (2)  wi rh l l tc  r r t lc t lu : r tc
wavcvcclors and paranrclcrs is straightforward. All  thc rnatrix clcrncnts can hc cxplcssctl
i r r  tc r r r rs  o l ' thc l i r l l< lwing basic  in tegra l :

l l r  wh:rl  l i r lklws wc prcsent our results concerning gold, si lver and cop;lcr targcts. 
' l 'hc

gcrrcral obscrvation that one can make on our new rcsults givcn in f igurcs l- (r,  wlt iclt
rcprcsclr l  thc vari:rt i<ln of thc 

' |DCS 
in tcnns of t lrc cjcction anglc. is t lrat l l rc irrtrrxluctiort

ol ' t l rc l lrcit  opcrator. as clescribcd above, translates, as expcctcd, thc curvcs corrcsJl lnt l i t tg
to our p:lst rcsults towartls thc experimental valucs. ' l 'his 

shows lhc irnl lort:rncc ol '  l l tc
rctnrt lrrt ion antl t lrc rnagnetic interaction in thc ioniz.ation proccss. Now lct us coltsidcr
irr :r rrrorc part icular way thc results lbr gold prcsented in t igurc I corresportcl ing to a
cugrlanar :rsyrrunclr ic geometry at an imllact encrgy ol '  -500 kcV. l 'hc scattcrct l  outgoirtg
c lccf ron l rav ing an cncrgy va lue of  Et :319 kcV lnc l  thc c jcctcr l  onc an cncrgy v : r luc o l '
/ :1  -  l (X)  kcV.  

' l 'hc  
scat tcr ing angle is  l ixcd to  - l -5" .  In  th is  casc only  t l rc  rcsul ts  o l ' thc

rclativist ic distr lrtcd-wavc lJorn approxi lnation (rDWIlA) which usc a bcttcr t lrscript ion ol '
thc incorning and cnrerging electrons are in good agreemcnt with thc cxpcrirncntal rcsults.
Our rcsults, which slrould bc compared only with other planc wave calcul:rt ions, urc t l tc
closcst :rpproaching to thc experintental values and they are the only oncs which prorlucc
thc rccoil  structurc, which must bc attr ibuted to the nuclear term in the pcrturbing potcntial
ctpration (3). l t  woulcl bc intcresting to verify cxperirnental ly thc abscncc or thc nrri ty ol '
cvcnt counts ar<lurrd t lre l 'orbidden region that we obtain arountl 100". I t  shoult l  bc rrotct l
Ircrc t lr :r l  thc last cxpcrimcntal point around 70" shows a tcndcncy ol 'whll  sccnls to bc ir
t lccrc:rtsc.
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!' igure 3. Thc TDCS of thc K-shcll ionization of coppr al 3(X) kcV inrpact cncrgy in copl:rnlr
symmctric geomelry (l0r | = l0zl = 0) plotted against thc detcction dircclion of onc of lhc
outgoing clectrons. Full circles with error bars givc thc cxpcrirncnlal tlatn of lhnfcrl er rrl
(1991); - - - -. Coulomb-llorn (Jakubassa-Anrundsen 1992). Thc two rPWllA rcsults itrc givcn

hy thc samc typs of l ines ac in figure l. Thc prcsent rcsulls arc givcn hy thc full cur'. 'c irnd
givcs our past rcsults.
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'l 'hc same observations can be made on the results coresponding to a silvcr targct in
ligurc 2. whcrc we hâve, as in figure l, the variation in coplanar asymmctric gcotnctry at the
s:unc itnpact cncrgy; the scattered and electron energy values being 37-5 kcV and l(X) kcV
rcspcctively and the scattering angle being equal to -7". Now in this casc wc havc sorttc
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cxpcrimcntal points around -40" which are separated from the binary region by a lorbiddcn

rcgiOn which exists only in the resulti of Keller et at (1994) (presented by brokcn curvcs in

our rcsults). It is interesting to see that all methods fail to approach these points' Now tltc

(lucstion is: Do these poinls constitute the beginning of a large recoil lobe or just a snrall

li.nr l.bc around rhe clirection of -60"? other experimental points are neccssilry lo itnswcr

this qucstir)n. In the first eventuality the non-relativistic image of a binary antl rccoil lohc

would bc rcspectcd. In the second, the lobe around -60' should have a quantulll rclativislic
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origin as this direction (i.e. -60") corresponds to a forward ejection direction, pcrpcnclicular
t<l thc momcntum transfer. which, in the non-relativist ic case. is an unfavourablc cjcction
dircction.

Concerning the case of coplanar symmetric geometry, we considcr in figurcs 3 and 4 thc
variation of the triple differentiâl cross section of the ioniz.ation of copper by 300 and -5fi)
kcV clcctrons rcspectively. Here, the two emerging electrons arc dctected in two sytntnctric
d i rcct ions wi th  respect  to  the inc idence 'd i rect ion ( l0z l :  le t l  -  0) .  In  thc absencc o l '
rDWt]Â rcsults we compare our results with those of TPWBA, and the expcrintental data.
Wc remark that in these two cases the improvement is much more evident and the agrccrncnt
with the expcrimental results is much more satisfactory.

In figures 5 an<l 6, we consider in symmetric geometry the ionization of a silvcr targct ilt
tlrc samc impact energy values. Here the improvement with respect to thc results obtaincrl
by TPWIIA with the ful l  photon propagator is very obvious as wcll  as the translation ol ' t l tc
lnaxirnum with rcspect to our f irst calculations, although the agrcement with thc cxpcrirt tcntal
rcsults is not as good as in the case of a copper target (f igures 3 and 4), especial ly in t l tc
srnall angle region where the introduction of the correlation between the two emcrgingl
clcctrons is absolutely necessary as shown by Keller et al (1996).

4. Conclusion

Wc havc introduced thc Breit interaction in a procedure employing a threc-clectron mtxJel
in the dctcrmination of the TDCS of the K-shell  ionization of heavy targets using a hcl iutn-
likc rclativistic bound state wavefunction. The results show a net improvement with rcspect
to thosc obtained without the Breit interaction. The major advantage of this mcthrxJ is in
thc possibi l i ty of applying a many-electron descript ion in the relativist ic trcatnlcnt of thc
ioniz.ation of heavy atoms. This work opens the way for a future application of this pr<rccdurc
in calculations in which we intend to apply Sommerfeld-Maue continuum wavef'unctions
instcad of the actual plane waves.
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Conclusion générale

Motivé par la réussite des expériences réalisées par le groupe de Tûbingen (Nakel I{ et

collaborateurs) sur les sections effrcaces diftrentielles absolues de la couche K des atomes

lourds, et par l'absence d'une théorie complète expliquant ces résultats, nous avons développé

dans ce travail une procédure relativiste basée sur le développement de Born pour définir la

matrice de diffi,rsion S et la matrice de transition T ainsi que pour la détermination de la section

efftcace triplement diftrentielle de I'ionisation simple de la couche K des atomes lourds par

impact d'électrons très énergétiques (300 , 500 keV).

Nous avons présenté un modèle à trois électrons relativistes qui peuvent être décrit par des

fonctions de base obtenues par la résolution de I'hamiltonien de Dirac à trois électrons. Nous

avons utilisé une fonction d'onde variationnelle type héliumoïde 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 première fois I'importance de I'introduction de la corrélation dans

l'état initial à I'aide du deuxième 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 l'électrodynamique

quantique. Nous avons également montré I'importance d'introduire toutes les possibilités

d'occupation dans l'état final à cause de la non conservation du spin total du système. Nous

avons amélioré le comportement de la section effrcace différentielle triple dans les régions de
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faibles angles d'éjection et dans les situations symétriques coplanaires par rapport aux modèles

donnant à la cible une structure monoélectronique et, nous avons montré pour la première fois

l'importance des effets des interactions relativistes de Breit sur la section efficace diftrentielle

triple de la simple ionisation de la couche K des atomes lourds.

Les résultats satisfaisants que nous avons obtenus à I'aide de notre modèle d'ondes planes à

trois électrons relativistes, nous incitent à envisager d'étendre nos calculs en appliquant le

même modèle 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 S et

al (1996-b)), ainsi qu'en utilisant des électrons incidents polarisés (travaux de Tbnzer Il et

Griin 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 à étudier le problème 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 ôf (f ' - 7 ) , la première désigne la
propagation en avant d'une particule libre, expression qui inclue seulement les fréquences
positives donnée par :

La seconde est pour la propagation en arrière,

négatives donnée par :

G', C'- r-) = -, 
I  #eiu(t '- i) 

e-iE(t '-t)

G', C' -  F) = -,  
[  #ei iQ'-t)  

eiE( ' ' ' ' )

t '  > t  (A . l )

qui inclue seulement les fréquences

Eyo-F i+mo

2E

expression

2E

Le but de cette annexe est de démontrer ces deux expressions (A.1) et ( .2).
Nous partons de l'équation (1.63) donnant la transformée de Fourier du
relativiste; rappelons que cette équation est donnée par :

Gi c' - r) = | !+ e-iFQ'-i) G', <p'lr ,  
J  ( 2 n \ '  r \

-Eyo+p i+mo
t ' < t  (  . 2 )

propagateur libre

(4.3)

(A.4)

Nous rappelons aussi que Gf (p ) est donnée par l'équation suivante :

l -

Gi<p>=+ = Pr** ' ,  pour p'+mf,
P-mo  p -  -m ;

Nous rappelons aussi que le gradient V est défini au premier chapitre par la relation (1.60).

1 5 l
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Pour démontrer les deux expressions (A.l) et (A.2), nous allons intégrer la transformée de
Fourier de G| (i' - 7 ) donnée par les deux équations (A.3) et (A.4) sur le plan complexe po,
où po est le point de singularité donné par :

Po= t (A.s)

Une condition nécessaire de cette théorie, c'est que l'onde se propageant de / vers le futur en

avant concerne seulement l'énergie positive de l'électron et sera représentée par une fonction

d'onde de fréquence positive, et dans le cas contraire c'est-à-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 po

donné par la figure suivante :

ImP

P^-- p' + r.n' Re Po

p
t o - p2 +m2 =E

Figurc A.1 : Schéma représcntant I'intégrale de la transformée de Fourier du propagatcur de Green rclativislc
G; (7' - 7 ) dans le plan complexe po
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Pour l' > 1 ,le contour C est fermé dans la partie du plan complexe p0 contenant seulement le

pôle de fréquence positive po = JV *û - +E , En intégrant alors I'expression (A.3) et en

remplaçant Gi, ( p) par I'expression (A.4), nous aurons .

Gie,-t)= | #+ei.e'-t) L+{#(F+mo)-  
J  (2n) '  f  2n  p " -mâ '^

En utilisant I'expression du gradient V donnée par l'équation (1.60), nous avons :

F+mo= E fo -  F i  +^o

En substituant la relation (A.7) dans l'équation (4.6) et en intégrant sur le contour
obtenons :

(A 6)

(A.7)

C, nous

Eyo-Fl+ry '
2E

(A.8)

Ainsi, nous avons obtenu l'équation (A.1) désignant I'expression intégrale du propagateur

relativiste pour une particule libre pour t' > | .

De même pour f'<t,le contour C est fermé dans la partie du plan complexe po contenant

seulement le pôle de fréquence négativêpo=-JV +4 --8, en intégrant I'expression

(A.3) et en suivant les mêmes étapes de calcul que pour t' ) t , nous trouvons aussi :

G',O' - t)= -, 
I t#eiP(.'-r)+iE("-')2E

-Eyr -F l+mo
(A e)

Nous avons donc aussi retrouvé l'équation (A.2) donnant la forme intégrale du propagateur

relativiste pour une particule libre pour t' <t .
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Annexe B

BI Calcul de Mt

M, est définie par :

Mt -  (  1", , ,  (  z"  ,F,) ls-r , ,  (2" ,Fr)  |  
;  

I  br , ,  (2" , f r ) ts-r , ,  ( r"  , f r ) l

Du fait que cet élément de matrice n'est pas couplé la relation @.1) devient :

M,  = (  1 " , , ,  (  2 " , f , ) l  -  l b , , r (2 , ,4  ) )  (  Ls - , , r (2 " , r - r ) l l s - , , r ( r , , f r ) )
rr

Du fait que ls_,,,  (2",V, ) est normé, nous avons : ( ls_,,,  (z", ir) |  ls_,,,  (2",r-r) ) = t,  dans

ce cas I'expression de M, devient :

M, =( 1", , ,  (  2", f , )  |  + |  k, , ,  (2", î ,))

Nous définissons les constantes suivantes, que I'on utilisera dans toute la partie des annexes.

(B . l )

(8.2)

(B.3)

E-or 5=i t . " (B.a-a)

, W_ (8.4_b)et o,= 
outr 28,

En remplaçant les fonctions d'onde par leurs expressions la relation (8.3) devient :

1 < i
l J t
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u, =! 
["." 1n,1 o -fta,yl'(o, ) -,8t, y,,'(c),1] st". ,o'f

Y; (o,)
0

frt"Y'' 
(o')

6, l;r" Y,' (o, )

(B s)
g(z " , r r )d î ,

En effectuant le produit des deux spineurs dans I'expression de M,, la relation @.5) devient :

M,  =  
[  g '  ( r " , r , ) t *  r ,2  d r ,

rl

[1",",.r,)yf (o, )de,*lr:J"i.(rr,)y,'(o, )de,.1.'"J ", ' '(rr,)y,'(o,)r.r,]L '
(B 6)

En utilisant la condition de normalisation des harmoniques sphériques, M, devient .

M, = [ s' 1t",r,)]rr ' dr, ft*gll 1n 7)

En remplaçant la fonction radiale g ( z, ,rt / par son expression nous avons :

M, = =l N' ( z" )(z - ,")l , ', rlt,-t d rr (B 8)'  
I + t .  

r  '

tel que : le paramètre y 
" 

est défini au deuxième chapitre par la relation (2.a3-a) en remplaçant
la charge z par la charge effective z,.
En utilisant la forme intégrale suivante (voir ref I et 49) :

T ,-,, re-, d, = f (P)
i  (a)P 

(B 'e-a)

nous obtenons finalement :

M,=22,(z-2");#J (Be-b)

Du fait que la fonction gamma possède la propriété suivante .

f (x+ l )=x f (x )  (8 .10)

Nous trouvons frnalement que M, est donnée par :

Mt=22 , (z -2 " )  (B . l l )'  2y ,
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82 Calcul de M2

M, est définie par :

Mr=( l s , , r (2 " , r ] ) l s - , , ,  ( z " , f r ) l  +  |  1 " , , r (  z " , f r ) l s - r , r (2 " , r ; ) )  (8 .12)'  
f t z

En premier lieu nous remplaçons la fonction lsr,, (2,,4 ) par sa valeur pour obtenir :
r [  ;  6  l( l"_,,, (2" ,î, ) | J lv,i' 

tO,; 0 -Ue" y,o' (O, , -, 
l1E, 

y,'' ,",, | ;
Yoo (o,)

0
i ^

Jt 
t, Yi (o' )

t;
, lrt"Yi (o,)

En ef,Fectuant le produit nous aurons I'expression suivante :

M, = (ts -,,, (, ",7r)l ! s' e,, n, +yoo. 
(o, )yoo (o,) d F, + lai I g, 1, " r) +y,o' 

(o, ) I0 (o, ) d4

*1ei[ s' e" ,n))y]'(o,) yi(q )d\ | rs-,,(z" ,t )l
J ' \ z

g '  (2 "  , r , )dF,  I  l "_ , , ,  ( r " , r - r ) )

Pour simplification nous posons :

n= [  g '  (  2" , r ,  ) !  Y: '  (e , )Y:  (a  r )dFr' f n

n =! ai ! s' (z",r,r* 
"t '(o,)y,o 

(çt)dr,

c =1t ' ,  I  s '  (r",r,r* 
", ' (o,)y, '  

(at)dF,

De ce fait la relation (B.14) devient :

Mz = ( l"_,, ,  ( t"  , /r)  |  A+ B +C I ls_,, ,  (r" ,vr))

En remplaçant la fonction ls-r,, (2" ,r'r) par son expression nous obtenons

(8 .13)

(B 14)

(8. r s)

(B 16)

(8.17)

(8 .18)
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(B le)

g'  (2"  , r r )d f ,

En effectuant le produit des deux fonctions d'onde atomiques la relation (8.19) devient :

Mr= I ,+ I r+ I ,  (8 .20)

Avec les quantités I , ,I , ,1, désignent les formes intégrales suivantes :

I ,= l y î ' ( { ) r ) y :  (o r ) (A+B+C)g2  (z " , r r )d7 ,  (8 .21)

, ,  =l t tJ 
" i ' (o, 

)yi  (o, )(A+B +C)s'  (z, ,rr)dF, (B.zz)

,,  =1"rJ 
"; ' '  

(o, ) Y; '  (o, )(A+ B +C) s'  (2" ,rr)dl,  (8.23)

Maintenant en remplaçant les quantités intégrales A,B et C par les relations (B.15), (B.16) et

(B.17); les formes intégrales I, ,1, et .I, se décomposent de la manière suivante :

I ,=J ,+J r+J ,  (8 .24)

avec J, ,J, el -/, désignent les formes intégrales suivantes :

J, = I g' (2",r,)g' (2",r2)Yl '  ( Q, )Y: ( a, )Y:'  ( Q, )Y:( o, 1J- ar, ar,
Itz

-  l - "  I  t .  ,  1 .  - - - ^ . - ^  - - - ^ - ^  . - - ^ . - ^ . - - ^ . ^  I  

( " ' 2 5 )

, ,  =  
3 ! ; !  

g ' \ ze , r t )  g ' ( r , , r r )Yoo ' (O,  )Yoo(O,  )  Y ,o ' (Q ,  )Y i (O,  > !aF td î2
f t ,

,  2 ^ ,  I  ) ,  \  1 ,  \ - - ô r - ^ . - - ô . ^ , , - r r . ^ . - . r . ^  I  

( ' ' 2 6 )

r r=  
3d"  !  

g -1z" , r r )g ' (z " , r r )Yoo ' (O,  )Y; (O,  )YJ ' (O,  )Y, ' (O,  )Lar rar ,
f tz

(8.27)

Demêmepour 1,  =Jo + J,  +Jo (B.28)

0
-Yoo (or)

t;
, 
t/l 

t. Y;' (o, )

-Jr'"Yi (o')
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Et on définit les quantités Jo,J, et Jo par les formes intégrales suivantes :

t "  = 
l t ,  !  s '1r" , r r )g,  (z" , r r )y ,o ' (a,  )y , ' (o ,  )yoo ' (o,  )yoo (o,  >!aFt  df2

f t z

,  l - o t  1 ,  \  1 ,  . - - ^ . -  

( B ' 2 9 )

Jr=;82 I  s ' ( r" , r , )g ' ( r" , / r )y l ' (o,  )y, ' (o,  )y, ' - (o,  )y,o(o,  )  !ar ,  ar ,
r , "

(B.30)
) .

J, =;E| l  s '(2",r ,)g, e",rr)yl '  (o, )yi(o, )y," (o, )y, '  (O, )  !ar,  a r ,
r tz

(8 .31)

Finalement I, = J, + J, + Jo @.32)
Et nous définissons J7 ,J8 et Jo par les équations suivantes :

t ,  = | r t  
!  g 'e" , r , )g ' (z , , r r )y ; , . (o ,  )y ; , (o,  )yoo ' (o,  )yoo (O ,>!a f t  d f2

ï t z

(8 33)

)Y i  (o ,  ) - l -  dFt  d77
r t z

(B.34)

(o,  )Y, ' ' (o ,  )Y, ' (  o , )Laf t  d î?
ï tz

(B.3s)

J"  = ?E2l  s '  (2" , r , )  g '  ( r " , r r )yr , ' (o ,  )  y ; '  (e ,  )  y f '  (o l

Jn = !E ' " I  s '  (2" , r , )  g '  e" , r r )y  r ' * (o,  )y i ,

Pour calculer les intégrales -/, nous décomposons le potentiel

sphérique suivante :

J-=trî  S4 I  y!(( .
rrz fr  ^7,tr  QI.1)Yï(QI)YT'(a')

En insérant la relation (B.36) dans I'expression de -I, nous obtenons :

+ @  + l

J, = 4nZ I  I  ar,  !  arrg'  (2, ,r ,  )g,  (z",rr)  yf '  (e,  )y i  (a,  )y l '  (a,  )y:  (o,  )t=o m=-t 

I ,r (o r) yï, (o,) ^: -r i "  '  ' l  " (21+ l )

(B.37)

/ 
,.lon la forme harmonique

I tz

(8.36)
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En remplaçant les fonctions radiales gt (2",r, ) et g' (2, ,r, ) par leurs expressions. En

remarque que seul les termes nuls de / et de m quicontribue dans cette sommation, la relation

(8.37) devient :

Jt=4nN, ( r " ) ! , -22,11 r l r ,  dr ,  I , t , , , , ' l l '  4r r l , : ' (n , )y :  (o, )y :  (o, )de,
r>

I  r : ' (a,)yf (a,)y: (a,)de,

En utilisant les règles de calcul des coefiicients de Ctebsch-Gordan nousaurons 
(B'38)

l -  -  f  ,y  ,2r ,  +@ , r r ,  f l
J,= No(r , )  |  J  r ,z t '  , -2""  or , l  !dr re-" ' t '+*  [arr r -22 ' r2 T l  I  t8 .39-a)

L' Li \  i  h i l
En utilisant les deux formes intégrales suivantes (voir ref I et 49) :

a

J to- t  e -Êr  or=F-o 7(cr ,Fa)
0

-l@

J r " - t  r -F t  d  r=  F-o  f  (a ,pa)
a

7 (a, *) et f ( a, x) désignent la fonction gamma incomplète (voir ref I et 49)

nous obtenons alors :

.  [ . .^  t t  .^  l ' l
J r=Not r " ) l  J  r ,2 ' t '  s -2 " "  4 r r1  -122" ) - ( ' t ' * t ) l (2y "+ l ,2z " r r )+Qz" ) - t " f  (2y , ,22 , r r )  l l

L- L4 IJ
(8.40)

En séparant cette forme intégrale nous obtenons l'expression suivante : (voir ref I et 49)

J , = N o ( ' , )

+ @

(Z r " ) - ( 2 r ,+ t )  
!  r : r , - t  , - 22 ,11  T  ey ,  *  l , Zz , r r ) d r r+
0

+ o

( 2  r , ) - " '  J  r r " '  e -2  z ' r 1  f  Qy  " , 2  
z "  r r ) d  r ,

0

En utilisant les deux formes intégrales de la fonction incomplète gamma 
(B'41)

J ,=  
No(2, ) [  r (+y ,  +r )  .  .F , ( r .4y-  +1.  zy  -+2- r / t  

1
'  2  l (zy ,  +  l )  (4 ' " )o Ï ;  2F '  ( l  '4y  "  

+ l '2T '  +2 ' l /2 ) l

(8.3e-b)

(B.3e-c)
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En remplaçant la constante N (2,) par son expression nous obtenons finalement :
f - 2

J,=(22,14r,+2lJ:L-!  I .  r ( t r"+ t )
L ' r (2r  J  D l  i  f  t ,  "+  

I ) (4r " )or "+ t  2F ' (  l '4y  
"  

*  I '2T '+  2 ' l /  2 )

Pour le catcul de la forme intégrale J, nous suivons les mêmes étapes que pour ,, ,P":ll

obtenons I'expression suivante :

tr=:+No (2")4rl e-2,,,,r2r, dr, ! e-2,,,,'Z- 4r, T 4'(a,)q(a,)4(o,)de,"  3 l + e "  
'  

"  J  t  t J -  
r >  

- - ' 2 J - u

[ 4'{a,)Yi (a,)f; 1o,1aa,

En utilisant les règles de calcul des coeflicients de Clebsch-Gordan noustrouvons 
@/4)

L, =2, l e,"f ,.' [-L-.l t=5'" -l [--:ttt,:l I
r + Lr 8y "+l) l  L r(zy,*l)- j  ler *r)@jlî ) '41'at " 

+r'2v 
" 
+2't/ 2)

(B 4s)
D'après le calcul de ces deux termes nous précisons que la procédure de calcul est la même

pour toutes les formes intégrales J, etle résultat est de la forme suivante :

J ,  =  C ,  (  2 " , t " ,T ,  )  rF , (1 ,4 f  "  
+  I ,2y  

"  
+  2 ,1  /  2 )

où q (2" ,ê " ,y ") 
est une constante de calcul.

Maintenant la dernière étape qui reste est de sommer tous les termes

I'expression finale de M, qui s'écrit comme suit :

M,  =  Z  r ,=* - f  
(4y  

"  
+  I )  -  

"F r  (1 ,4y  
"  

*  I ,2y  
"  

+  2 ,1 /  2  )__z __.  
2or ,  l r (2y "*  I )1,

(B.46)

J, pour trouver

(8.47)
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Annexe C

CI Construction des fonctions d'onde tinales

En partant de toutes les combinaisons possibles de spin du système des trois électrons, nous
pouvons définir les différents états de spin suivants :

Qrr  =

ôir =

ô * =

ûir =

û1r =

tir =

I r,, (Er) ï r,, (Er) tt,,, (') |

î-r,r(Er) r-,,r(Er) 1s-,,, (z)l

r,,r(E') r,,r(Er) ls-,,, (z) |

L, r (8,) I -,,  r (E r)t",, ,  ( ')  I

(c l)

(c.2)

(c 3)

(c 4)

(c s)

(c.6)

(c 7)

(c 8)

(c e)
(c.10)

r -,,, (8,) r,,, (Er) 1s,,, (z) |

r r,, (8,) r -,,, (E ) ts -,,, 1)l

ôi r =l r -,,, (E ) r,,, (E) ts-,,, (z)
t -

ûi r =l I -,,, (k,) I -,,, (kr) 1s,,, (z)

S'l  s,Mr)=s(s+t) |  s,M,)
i ,  =l  S,Mr)= M,ls,v, )

Nous rappelons aussi la relation suivante pour I'opérateur S2 :

j '=s ' -s.+S,+sj

Comme toutes ces fonctions d'onde ne sont pas des vecteurs propres de I'opératau, ,f ', nous

allons construire des fonctions d'onde qui s'écrivent comme combinaisons de ces dernières afin

d'exiger cette condition. Pour cela nous considérons les deux relations suivantes :

16 l

(c . l  l )
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uu"r, f* ls,Mr)=@ls,u"tr)  (c,12)

En appliquant l'opératru, ,f ' sur la fonction d'onde /i1 nous aurons :

S'ô,r=i_, f .  û,r+3,A,r+Si4rr  (c.13)

En appliquant les relations (C.10) et (C.12) nous obtenons :

â r  3  . 9 , -S" ô, r  -o* ;ô, ,  + 
oôv 

(c .14)

1 5  ' l  ?
donc,S '  Q, r  =7û, r  = ;ç+Dû, r  (C.15)

Nous remarquons que Q, est une fonction propre de I'opérat.ur it pour la valeur propre

S = :; donc la fonction /i1 respecte la condition (C.9).
2 '

Le même calcul montre que nous avons également O;r estun état propre de it avec la valeur
a
t

propre S = ;

Pour la ron"ion /i1, nous avons .

s' ôrr = i_ i. ôrr + s, ûrr + si ôi (c.16)

le même calcul montre que :
7

S" ûi r  = iQ;,  + û i r  + ô i r  (C.17)

Il va nous falloir combiner ûir, ôor et ûir pour obtenir une fonction propre de .tt .

De même le calcul de i' ûi, etde i' ûiy donne:
7

s" ûor =iô i ,  + ûrr  + ô i r  (c.18)

7
S" Qi r  = iô ; ,  +  ô i r  +  ûr r  (C.19)

Nous obtenons ainsi la matrice suivante dont nous allons pouvoir calculer les valeurs propres

puis les vecteurs propres :

lo;,1 ftr+ r r)[o;,-l
s'lo;, 1=l | 7t4 r llo,,l

la; r )  \ t  L 7t4) lôî)
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Les valeurs propres de cette matrice so 
15 3 3

'n 
;,i ", 

i, nous calculons maintenant le vecteur

propre associé à la valeur propre I tt = 3l 2\ il est donné par l'équation suivante :
4

( tr+ r r j l -"1 lol

I I '',,0 ,')ll=il:]
où a, b et c sont les facteurs recherchés

(c 2 l )

est un

(c.24)

A partir de l'équation (C.21), nous obtenons le système suivant de trois équations à trois

lnconnues :

l roû; ,  
=bôor +côi r

lzbûi r=aôrr+cûi r
I

lz tô i r  =bûi r  +aQrr

d'où a = b = cet en déduit le vecteur propre suivant *lrt, + Ôir * ûirl
1 /J

(c.22)

. t
O U -

J3

( t tq  I  l \ lo l  lo l

t ', ''ro ,')l:)=i[:] (c.23)

à partir de ce système nous obtenons une unique équation donnée par : a = -b = -c à laquelle

nous associons deux vecteurs propres tel que le premier est donné pour .

facteur de normalisation.

De même le vecteur propre associé à la valeur propre 1 .u donné par l'équation suivante :
I

a=t ,  b=t et  c=o * lO;,  -  û;r l
42 t  

-

Le second est donné pour :

A= - l , b= - l  e t  C=2 (c 25)

En calculant aussi S' û1r, S' Qir et .S2 ôiy,les résultats sont identiques; ce qui nous donne

finalement les huit vecteurs propres suivants désignant les états finaux possibles pour le

système à trois particules :

h,l-rt, 
- û,r *zôà,1
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(c.26)

(c.27)

fs,,, (z) l]
(c.28)

(c.2e)

Vtr

Vr r

Y 2-f

l r r
wi t = r: l l  I t,, (kr) I t,, (/r, ) ls

l z  !

,;, =+[12,,,(Ë,) z-,,(Ê,)rs-,,@)l-lz-,,(E) 2,,1Ê,yrs-,,e)l*zl r-,,(E) z-,,,(8,)r",, (r)l]

-,,, (,)l-l 2,,, (Ë) r -,,r(Ër 1 rs,,, 121 | ]

vir =il lr,,,(E) z,,,1E,yrs-,,,(41-l z-,,,(Ë,) 2,,,(Ë) rs,,, (z)l]

(c.30)

(c.31)

vir =àllr,,,(8,) r-,,r(E,1rs-,,r(r)l-l r-,,r(8,) zu,(Er)rs-,,r(z)l+zlz-r,(E) zr,(k-r)rs-,, (z)ll

(c.32)

vir =illr,,,(Ë,\ z-rr(Ë,)h-,,, (r)l.l )(-rr(Ê) r-,,r1lr1rs,,,tr)l+l z-,,,(8,) z,,r(E,)rs-,,, (z)ll
(c 33)
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C2 Expression des déterminants de Slater en fonction des
amplitudes directe 1(8,,8,), d'échange s(8,,8,1 et de capture h18,,8,1

Nous commençons par le calcul du déterminant :

(1 r,,, (E ) r,,, 1E,y rs -,,, @l I n ll r,,, qE,1 rs,,, (2,) rs -,,,t"" ) | ),
Pour cela nous représentons tous les résultats dans les trois tableaux ci-dessous, où dans la
première ligne se trouvent les diftrentes fonctions d'onde initiales provenant du déterminant
de Slater. Le premier chiffre correspond à l'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 première colonne se trouvent les fonctions d'onde finales où les deux
chiffres entre les crochets correspondent respectivement à l'électron diffirsé et à l'électron
éjecté et le dernier étant l'électron atomique.

vr lw ' r  [ 25 ] -r [r z] + [ r5 ] r  I rz ] z I rT ] +  [z r ]

I rz ]5 fG,,îù 0 -s&r ,kz ) 0 0 0

- [ n ]  z 0 f ( i , , i r ) 0 -sG, ,Ez) 0 0

- [ z  r ]  l -  g(k t ,  kz) 0 f(E,, ir) 0 0 0

I r r ]  z 0 'eGr 'kz) 0 f  ( 4 , k2 ) 0 0

Iz r ]T 0 0 0 0 f  ( 4 , k2 ) -sGr,Er)

- [ r  z ]  i 0 0 0 0 -sG,,Er)[ (4 'kz)

Tablcau C2.1: tableau donnant la contribution du terme (tyz(k)zyz(i21ls-1121z1lvlzyz<k")ltr1r1z,,)ls-yzQ))

en fonction des amplitudes de diffirsion 1ùr,îry et sGr,E2)

D'après ce tableau nous avons donc le résultat suivant :

l l  - : - .  , -  l l  l l  :  r \

\ l  r , , r (k , )  r , , ,  ( f t r )  ls - , , ,  ( " )  |  |  v  l l2 , , ,  (È,)  1s, , ,  (2 . )  ls- , , ,  t r , ) l )

= 
#;6t 6 r (8,,8,)- 6 s (8,,8,)f= .f (8,,8,) - s (8,,8,)
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Nous calculons maintenant pour le déterminant suivant :

( l r , , r (E)r- , , ,18,1rs, , r@ll , l l r , , r ( /c- , )1s, , ,  (2")rs- , , r t "") l ) , lesrésuttatssontdonnés

dans le tableau (C2.2) ci-dessous en adoptant le même principe de notation que le premier

tableau :

vr lv ' r Izr] -r [r z] -z Ir5] r Irz] z Irr] + [z r ]

Irz] r 0 - f (4.k2) 0 t  1 i , ,Ë11 0 0

I r r l  z - f (k  r ,kz) 0 n1Er,î11 0 0 0

- [z  r ]  r 0 0 0 0 -f(kr, kz) h( .h,kz)

[ r i l  , 0 0 0 0 n18,,Êrs- f  & ' .Er)

[z]l r h(4 ,k2 ) 0 - l(kr, kz) 0 0 0

-[r z] r 0 t ( 4 , k 2 ) 0 - f  G, ,Êz) 0 0

Tabteau C2.2: lablcari donnant la contribution du terme (npi)z-r1z(r1tsr12çllvlnp{î.)try2e)trtlze)l

en fonction des amplitudes de dilfusion 7@,,Êr1 et 4ir,Êr1

Nous avons finalement :

( l  r,,,G) r-,,,(8,)1s,,, (") | |  v l lr,,,(&-,)Is,,, (2")rs-,,,( ' ,) l)
= 

f;Ft 
6hG,,E,)-6 r G,,E)f= h(8,,8,)-.f (8,,8,) 

(c3s)
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Calcul pour le déterminant suivant :

( l r - , , r(E)r, , ,18,1rs,, ,<r l l lv l l r , , r( / r- , )1s,, ,  (2")rs-, , , (r") l ) ,  de même que avant les

résultats sont regroupés dans le tableau (C2.3) ci-dessous :

vr lv , r  [ 23 ]
-r [r z] + [ r5 ] r Irz] z I r i ] -r [z T]

[ i  z ]  , 0 0 0 0 sG,,Er)-n(r , i11

{ i , l  z 0 0 0 0 -n18,,  i  11 sGt ,Ér )

- [z r ]  r 0 s&r ,kz) 0 - h ( k t , k 2 ) 0 0

[3 r ]  z sGr,Er) 0 - t ,1 t  r ,E11 0 0 0

[z r ]  r 0 -h(kbk2) 0 s@r ,kz ) 0 0

- [ rz ]  r - h ( k t , k2 ) 0 e t t , kz ) 0 0 0

tableau C2.3: tableau donnant la contribution du terme (z,r,ri)z,,r1i.r1t"t,lùlvlzvz(Ê)$t12Q)tsa12Q)l

cn fonction des amplitudes de diflusion glir,ir) et h{viz)

nous avons alors :

( l  , -,,, G) 2,,, (8,) 1s,,, ( ') I I v l l  , , , ,  18,1rs,,, (2") rs-,,, ( ' ,) |  )
=*=[ 6sG,,Ë,)-6hG,,E)l= E(8,,8,)- t t18,,8,1 

(c36)
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Annexe D

DI Calcul des dilférents éléments de matrice donnant l'expression de
l'amplitude de diffusion directe .f (8,,8,)

a- Calcul de ( 2,,, (E ,n I tr,,, (t,û)

En remplaçant I'onde plane relativiste par son expression ainsi que la fonction d'onde atomique,
nous obtenons :

(x,,,(8,û1t",,,(r,û)=A, J[t o #î +#)
Yoo (0 , ,p )

0
i ^

' ' - ,  
Y ,u  ( 0 ,q )

t;
, l l  ,, y, ' (o,e)

La constante A, est défrnie dans I'annexe B par la relation (B 4-b)

d'après I'expression de I'harmonique sphérique \'(d,,g,) 
,nous 

avons I'apparition d'une

intégrale contenant I'angle p, mais étant donné que l'intégrale J e', dg est nulle, nous aurons

donc aucune contribution du terme avec la composante contenant Yi ( P, ,er) , le reste des termes
qui contribuent nous donnent :

,  [-f I  e-'Èr g(z,r)dF**l  ̂ Et :L l(x,,r{E,r-; l ls,, ,  (r,F))=A, lz ' t ; t-  
Ô\" ')q' '  Jiz ln- '  E.E' I

L J ,- , i ,  g(r ,r)cos(0)dr)
(D 2)

(D. l )

e - i k F  g Q , r ) d  F
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En remplaçant la fonction d'onde radiale g(z,r) par son expression, nous aurons :

(z, , rG,r- ;  I  k , , ,  ( r ,û)="r [J 
" - i \ , -zr  

r r ' - t  dî+i  E" 
r ; l  

, - i i î - " r " - rcos( t> o,)

(D.3)

La constante c, est donnée par I'expression suivante :

I
c, = A, :+ N (r") (D 4)

z l t

Pour simplifier ces expressions nous considérons la forme intégrale définie par .

I  (Ç ,a ,F ,n )  =  
!  , o  e - i 4 t -a '@os(0 ) ) ' d f  (D .5 )

intégrale que nous calculons par la suite en détail dans l'annexe E.

Donc en utilisant cette intégrale la relation (D.3) se ramène à la relation suivante :

(2, , r (8,û |  ts , , ,  1z, t ) )= , r l ,  (E,r ,y , - r .0)+c,  I (E,z,T,- t , r )  I  ço 6)

La constante ca est donnée par :

c k ,
c 3 = t É e  

E . l
(D 7)

l Â o
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b- Calcul de (ls_,,, (r,fr) | lr_,,, (r" ,fr)l

Pour calculer ce produit scalaire, nous remplaçons les deux états ls_,,, (r,îr) et ls_,,, (r,,fr)

par leurs expressions de Dirac, nous écrivons alors :

( t"-,, '  (r,rr) I l"-,,,  (z,,fr))= J [, 
-yoo'(o,) -, 

E=y;'.(or) 
- i lyf '(o,)]

0
-Yoo(o, )

6,l ir" Yi' (o,)
t* t"Yi (o, )

En effectuant le produit de ces deux spineurs, nous obtenons le résultats suivant :

(  l r_ , , ,  ( r ,v r )  |  l "_ , , ,  (2"  ,Fr ) )= [ t+EE,  I  I  t@,r r )g(2"  , r r ) r :  d  h

En remplaçant les fonctions radiales par leurs expressions, nous avons :

(  l r - , , ,  ( r ,7r)  |  1"- , , ,  (2" , r-r)  )  = 
"  f  

, -"*")r2 r ' t+| .  c l12

(D.8)

(D e)

(D. l0)

(D  l l )

(D 12)

g (z , r r )  g ( r "  , r r ) r |  d  r ,

En utilisant la forme intégrale de la fonction gamma définie dans I'annexe B par la relation @.9-

a), nous trouvons finalement :

(  h- , , ,  ( r ,7r )  l l r - , , ,  (2"  ,Fr ,  )= "P\ z + z e ) T + T ' + l

La constante c est donnée par :

c =  N ( r )  N ( r " ) l  1+E E,  ]
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c- Calcul de ( r,,,, (8,, ,v) l-il r,,, {8, ,ô)

Nous remplaçons d'une façon similaire les fonctions d'onde par leurs expressions pour obtenir

I'expression intégrale suivante :

(x,,, (8,,F)l- ?1x,,,(Ë,,'-) )= Ar A, J [t 
o # W)

I

0
c  k , ,

E ,  +  Eo
0

, i É , i  , - i t ù ; 4  7

(D.13)

Les constantes A, et A, sont définies dans I'annexe B par la relation (8.4-b)

En effectuant le produit des deux spineurs nous obtenons :

(x,,,(E,,,;)|_,;|*,,,,(E,,F))=_,A,A,|'-ffiU.:',,
(D 14)

En posant le transfert d'impulsion E = E, - E, et en utilisant I'intégrale de Bethe donnée par :

çL1r

I  e - i t r  , -  4n
Af  =- - - ; -

J  r  k "

nous obtenons finalement que :

(r,{8,,r,) l- îl r,(E,,Fo>)=-",fr (D.r6)

La constante c4 est donnée par :

|  
,*  ,= 

t '=o: ' , !"  
=,]  ,  D.t ,)co=(4n)  A,  Ar  

L-  (8,+E)(E,+Eo) l

(D. r s)

t7l
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d- catcul  de (r , , , (8, ,F) r , , , (8, , t , )  |  :  I  t , , , (E,,Fo)rs, , , (r" ,r)  )' f o l '

Nous remplaçons en premier lieu 7 r,, (8, ,î) et I r, (8, ,f) par leurs expressions pour obtenir :

,1,, l t r", n d rol rs,,,(2,,i,)l
13 s,1a'

En effectuant le produit des deux spineurs, la relation (D.18) devient , 
tD' l8)

(2,,,(8,,F,) le, n, l Ir 'ou +. r, ,"=oii!" . ,. , lr ' 'o %]1,-,,,(2,,t)) (D.le)
ro t  (8 ,  +  Eo) (E,  +Ëo) ,  to t  l r  

"z  \  '

Après simplification de la relation (D.19), nous aurons :

(x,,,(E,,F)|o,o,[,-ffilI"''.}l|s,,,(z,,,]))(D.20)

Pour calculer l ' intégrale J u'0"* nous considérons le changement suivant '. F =io-r], et

cette intégrale devient :

I r",'.0,+=r,n,, Ir,r, + (D.2r)

Nous remarquons que nous avons ramené cette intégrale à la forme intégrale de Bethe connue

donnée par la relation (D.15), nous aurons donc :

(D 22)

Maintenant en remplaçant encore les fonctions d'onde par leurs expressions, nous obtenons :

1',71
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(r,,r(i, ,îo) r,,r(8, ,î,) l|l ,,,r18, ,foltsur(r" ,f,)) =# nA, 4 
lr.- 

"#t.^)
!e-,<Ê,-Êtr,*,>ar,*fr ffrt,;Lu,*r!e-,<r,-rv,cos(o)g(z)r4l

Ir
bT"

En remplaçant la fonction radiale g(2") par sa valeur, la relation (D.23) devient :

Sll 
t- "" 

- Ê 1 i' - z' rr vrr' -t d \ + c, ! e' <t, - É 1 7, -', rr 1'rr, - | cos@) a r,l

et nous trouvons finalement que :

(x,,, {Ë,, îo) x,,, (8, r-) l,' I x,,, (8,, rl ) 1s,,, (z ", f,)) 
= 
?

l ,  <8, - E, z 
",T "- 

l ,o) +c,1( E, - E, z 
",y, 

- l , t)f

(D.2s)

Les constantes c5 et ca sont données par:

cs=2Gn,A,A, lr.fu]*rr") (D.26-a)
L (8, +Eo)(8, +Eo)_l

c  k r ,
ct = i E" ;---- (D.26-b)

172 + Ito

(D 23)

(D 24)
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e- Calcul de

avec :

t-
ca=A,A,  l1+

L

c'  k, ,  kr ,

\ I v z \ K t , r o ) r J - t n \ z " ,r) | *l 
,,,, (8, ,7) ls-,,, (2" ,F,)

Nous utilisons les mêmes étapes de calcul utilisées pour le calcul de l'élément de matrice avec le

potentiel I I ro, , nous aurons donc :

(t,, ,<E,,îo)|s-,,,(z",,)|*|Iu,(E,,îo)|su,,(z",F,))=(b-,,,1z,, i ,) |A,A,|,-nff i ]

4 i---
o:r 'oo I 

b-,,,  (r",Fr))

(D.27)
A l'aide du remplacement des deux fonctions d'onde atomiques par leurs expressions, la relation

(D.27) devient:

(D.28)

Finalement après toutes les simplifications possibles la relation (D.28) devient :

A,A,|,-ff i l#"Q)N(,,)| |+3E"l|!,,oo-,r2-,2r2r|+/.-,o,,|

(D.2e)

, r l ) l s - , , ,  (z " ,Fr )  )  
=  

I  
I  (E ,z  t  z , ,T  +y  

"  
-3 ,0)

(D 30)

n,a'[r-c#-a>f#,u,r,,,|!![,i,,i,",:,-',,f:.,'",d+cos2,,,,]]

Finalement :

( rr,, (8, ,F) ls-,,, (2" ,r-r) I : | 2,,, (Ë,
' f o 2 '

]r'*"'l+Eo)
N (z) N (2") (D 3 l )

(8, + E)(E,
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D2 Orthogonalkation de Schmidt poar les états Vy €t y,r,

Nous écrivons I'amplitude de diftrsion directe donnée par la relation (3.49) dans le chapitre 3
sous la forme suivante :

(D.32)

(D 33)

(D.34)

Maintenant nous allons orthogonaliser la fonction d'onde représentant l'état final et celle
représentant l'état initial, ceci est équivalent à orthogonaliser les fonctions A; Gr,fr,fr) et

e, (7, ,fr). Nous écrivons alors gj (8, ,7r, /, ) sous la forme orthogonale suivante :

.f (8,,8,) = (r,,,(E,,ro)çj (8,,r,,r) l- i. ** f t r,,,(E,,ro)e,e,,F,))
où gr (F, ,ir) = 1s,,, ({ ) ls_,,, (rl, )

et gj (8, ,î, ,1r) = L,, (8, ,îr)ls_r,, (Fr)

(ç;, l= ( rj (8,,r,,r) - (ç7 (8,,r,,r)lç, (r,,r,)) v, e,,r) |
Nous commençons par vérifier que : (r;,1a,l = 0
nous avons :

(ç;"1ç,) = (çj <t,,7,,F)le,(7,,7,)) - (r;  (8,,7,,r) lç, F,,F,)) (r,g,r) le, e,,F,))
(D.36)

La condition de normalisation exige que (ç, e, ,Fr) lg, (f, ,Fr) ) = l , il est clair donc que :

(r;"\a,) = o
Finalement les deux fonctions d'onde orthogonales représentants
l'état initial sont données par :

Vi = I , ,r(8,, i )g, (7,, îr)

Vj = rrrz(i, ,f)Q,n (8r,7, ,7r)

(D.41)

(D.3s)

(D.37)

respectivement l'état final et

(D 38)

(D.3e)

En remplaçant ej(r,,fr) par e"n(4,7r) dans l 'équation (D.32) donnant I 'amplitude de

diffi.rsion ,f (E,,Er), nous obtenons :

. f  (8,,8) = (r, , ,(8,, îo)e"^ (E,,rt ,r2) l-  i -* 
.  
* |  2,, ,(8, ,Fo)e,(4,r,)) tD.40)

Le développement de la relation (D.a0) nécessite d'une part I'utilisation 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 :

(o;,  (8, ,7, , i ,) l -  zl  ç,(r l  ,r l  )  )  = 6
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Il est alors facile de ramener la relation (D 40) à la relation suivante :

. f"n(E,Er) = ol(o](E,r, ,r) lr 'on *r i ,rz lp,e,rr))-(r j<Er,4,rr) lo,F,,rr1)z1|1l

où D est une constante de calcul que I'on donnera par la suite; et Z(k)

effective donnée par la relation suivante :

z1E1= (ç,e,,t,) l*.f t e,(4,r,))
En développant cette expression nous obtenons :

- A
z @1 = 

fr(r,(F, ,fr) | 
e'F a + t 'o', le, (f, ,fr) )

(D.42)

désigne la charge

La constante A est donnée par :

A=(4fr)A,o,  [ ,  * , ,  "=oi ' r ! "  = , - ]  ,ooD
L (8, +Eo)(8, +Eo)l

Donc les éléments de matrice qu'il reste à calculer sont, (ç7<tr,4,fr)1V,Q,,7)) et

(ç ,  Q, ,Fr) l  r '  E 4 *  r i  i  "  I  e ,  er , r ) )

Nous avons donc :

(ç7<t , ,Ft ,Fz) lw,V, , i ) )=(r , , , r (Er , r l )  l ts , , ,  (2" , f )  ) ( t " - , , ,  (z ,Fr) l  l " - , , ,  ( r " ,Fr) )
(D 46)

En utilisant les résultats du premier paragraphe, nous aurons :

(rj <8,,4,r,)l e, G,r)) = r,ffi#|, <Ë,,2",/ "- r,0) + c,r (8,,r,,T " - r,l

(D 43)

(D 44)

(D 48)

(D.4e)

)l
@ 47)

Les constantes Ç et Ç sont données par :

I
C, = - :  -  N(z) N'z(r")  A,  [ t  +e e"]

2 r ln

c  k . -
et C, = i E" -:-?Er+Eo

Le deuxième élément de matrice donne :

(  ç,  V, , i r )  l  r "  o 
|  ç,  F, ,  r l  )  )  = (1s, , ,  (2, ,  4 )  1s-, , ,  (z 

" , r r )  |  
e '  i  4 I lsr,, (2",r] ) ls_,,, (t, ,Fr))

176
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en uti l isant la condition de normalisationsuivante :(ls_r,r(z",Fr)l ls_r,r(z",fr))= t, la relation

(D.50) devient :

(1s, , ,  (z 
"  , î , )  |  , 'n o 

|  1s, , ,  (z 
"  ,

g'(2" ,rr) d î,

(D.s  l )

En effectuant le produit scalaire des composantes des deux spineurs nous obtenons

( ç, Q,,7r) l r'' n | ç, (7,,7r)) = 1l*' Q)UP ^lr#)

On trouve le même résultat pour ( e, (f, ,fr) | ,'o n 
| ç, F, ,fr))

Finalement la charge Z@) estdonnée par :

- 1
Z(k)  = 

i ,  t0 ,22" ,2/  "  
-  2 ,0)

La constante C, est donnée par :

-t-rt))=Jlv;'to,y o irt"
[  ""(t ')Io

' ' 'olalrE, Yl(o,)
I E-
Lr il; E, YJ(o, )

Y,o'(o, ) -,8r, Yi ' (C) , ) ]

c ' k , , k r ,

(8 ,+E) (8 ,+Eo)

La constante D est donnée par :

D=C,ç . f ( r+Y,+1. )- t  - s  
( z *  z " ) r + r ' + r

Nous avons donc calculé tous les termes figurant dans I'expression de .f .n (8, ,Er) .

(D.s2)

(D s3)

(D.54)

(D 5s)

t7'l
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Annexe E

Calcul de l'intégrale t (Q ,a,F,n)

Nous remarquons que tous les résultats trouvés sont en fonction des deux formes intégrales
suivantes:  I r (4,d, f  ,0)  et  ̂ f ,  (4,a,F,7) quenouscalculonsendétai l  danscetteannexe.

a- Calcul de to(d,a,Ê,0)

L'expression intégrale Io(4 ,a,8,0) est donnée par .

Io (q ,a ,p ,o )=  I  ro  e - iq t -d '  dF  (E  l )

Nous remplaçons :Ql = qrcos(0) et df = r2 sin(d) drdg d0 nous obtenons :

Io(Q,a,p,o) = 
!  ,u , - iqrcot(0)-"  12 s in(o) drdg d0 (E 2)

En posant sin (d) d 0 = d(- cos(d )) la relation (E.2) devient :

I o ( q  , d  , f  , 0 )  =  
!  

r P  e - ' q r c o s ( 0 ) - a  r  , 2  d ( -  c o s  ( 0  ) ) d  r  d ç

(E.3)
- ro ' i  , f+2  r -a 'o r - i  e iq ' / cos<o t  d (cos(d  ) )

0 l

A I'aide d'une part du changement de variable suivant x = cos(d), et d'autre part d'une

intégration par partie de la partie intégrale entre I et -1 la relation (E.3) nous donne .

4n [-+' IIo(q,a,p,o) -  "o  ̂ l  I  r9" r-"  e 'q 'dr  I  tB ql
qL;J

En utilisant la forme intégrale de la fonction gamma donnée dans l'annexe B par la relation

(B 9-a), nous trouvons finalement .

Io(4 ,a,p,o) = 4'  ̂ l , '(9.* -')-r-l ,, ,,q L (d - tq ) -  
-  
l
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b- Calcul de t,(d,a,Ê,r)

L'expression intégrale de Ir(Q,a,B,l) est donnée par .

I , (4 ,a ,P ,1 )=  [ ru  e - i l l -a ' cos (  e )  d f  (E  6 )

les mêmes étapes de calcul que I'intégrale .Io (4,a,F,0), c'est-à-dire : en remplaçant

QF =  qr  cos(d)  e t :d f  =  r t  s in (d)  d rdg  d0

ramène la relation (8.6) à I'expression suivante :

I r (4 ,a ,p ,1 )  =  
I  ,o  ,  iq rcæ(o) -a  ' r2  cos(  0  )d ( -cos(d  ) )d r  dg  @1)

En posant le changement x = cos(d) nous aurons :

l @  - l

I r (4 ,a ,F , r )  =  2n ! ro . 'e -o 'dF I  e - ' t "  x  dx  (E.8)
0 l

nous faisons une double intégration par partie de la quantité :

+ l  
f o i q r *  l * t  . o i q r x

J=le- iqrxxdx=l=r l  - l?0,  (Ee)
_ l  L tq r  J_ ,  "  ,q r

nous obtenons donc :

,  _Zcos(q r )  ,2 i  s in (q r )
, r  = -  : - -  1 E . r ù 7i q r  q ' r '

nous remplaçons dans I 'expression de Ir(4,a,p,1) pour obtenir I 'expression intégrale

suivante :

T rp.r r-", l2co.s(qr) *zisi!(gr) I n ,,,'  
L  tq r  q - r -  I

En remplaçant les expressions de cos(qr) et sin(qr) par leurs formes de partie réelle et

partie imaginaire la relation (E l1) devient :

r,(4,a,p,t) = o"h"r[Tr^' r-(a-ie)r dr).a^lT:tr-(a-it)rrr]] (E 12)
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Donc en utilisant toujours la forme intégrale de la fonction gamma donnée par la relation @.9-
a), I ' intégrale Ir(Q,d,B,l) devient :

r,(d,o,p,t)= 4o[aR "l rl@:,?u\-1.+.[,.,q..]ll (E 13),  \ I  '  " -  '  ,  
L iq  

- - -L ( "  
_ iq )p* ,  

) '  q r  
. . "1 ( "  _ iq ) r . '  

) )

Nous obtenons ainsi la forme finale de I'intégrale Ir(4,d,p,|) donnée par I'expression

suivante :

r, (d,a, p,,) = +l""liy#] ;-[d.g;?'-]] (E.14)
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Annexe F

Expression de l'amplitude de transition T, en fonction des
amplitudes directes F,(8,,8") et f (8,,8") et d'échanges G,(E,,E,1et
g (8,  ,8")

Tous les résultats sont regroupés dans les tableaux ci-dessous. Il est évident de voir que nous
avons les mêmes résultats pour les potentiels B (0, l) et B (0, 2), nous donnons donc dans les
tableaux seulement les résultats pour B(0,1) désignant l'interaction de Breit entre l'électron
incident et le premier électron atomique de la couche K. Nous signalons que nous adoptons les
mêmes notations pour les tableaux utilisées dans l'annexe C.

Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.l), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.l) ci-dessous :

vr/v, r  Iz 3] -r Irz]-z Ir3] z [ ' i ] ,  
[ ,

1l - r  [z  T

I r  z]r 0 5, (1, s, e) 0 G, (1,s, e) 0 0

- [ r  r ]  z 3, (1, s, e) 5r(1,s,e) 0 0 0 0

- [z  r ] 0 G,(1,s,e) 0 S, (1,  s ,e) 0 0

Iz: ]  r 0 0 's, (1, s, e) 3r(1,s,e) 0 0

I r r ]z Gr( l ,s ,e) 'c, (1,s, e) 0 0 0 0

- [ tz ] 0 0 Gr(L,s,e) 'cr(1,s,e 0 0

Tablcau F.l donnant la contribution de l'état donné par (C.l) en fonction des amplitudes de diffusion

S(4,  E"y,  G18, ,Ê"y,  . f  (8 , ,8"1 et  g(8, ,8")

l 8 r
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D'après ce tableau nous avons le résultat suivant :

( lr<8",F) r(8",F,)rs(zr,r-,) l l  1/ l l  r(8,,r-)rs(2",r-,) i î(2" ,r,) l)=

++[r.r r, E",E) - zG (1, 8,,8")1= ?[=tt , Ë",8,) - G (r, i,,ç)l

avec :  
G l )

311,8",8"1- -3r ( l ,s,e) -  Sr( l ,s,e) + 5r(1,s,e) (F.Z-a)

G1L,8, ,8"7- -Gt ( l . ,s,e) -Gr( l ,s,e)+Gr( l ,s,e) (F.2-b)

Nous signalons que la relation de Peterkop est vérifiée pour chaque amplitude d'échange
G,,( l ,s,e) avec (p=1,2,3) et  i l  lu i  correspond I 'ampl i tude de di f f i rs ion directe Fu( l ,s,e)
selon la relation :

Gu( l , s , e )=  Fo ( l , e , s ) (F 3)

La matrice 1 désigne la configuration de spin suivan t", | =(* 
+ .)

( *+- )
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 l'écriture des équations nous définissons les produits scalaires suivant :

L (2 ,  , 2 " )  =  (  l r * , , ,  ( 2 ,  , 7  )  |  t " . , ,  ( r " , 7 ) )

L, (E ,z )  =  ( ru , r (8 ,7)  |  t r . , , ,  ( t , î ) )

Lr (E ,ù  =  ( r+ tn(E ,û l r_ , , r (z , f  ) )

(F.a-a)

(F.4-b)

(F.a-c)

(F 4-d)

(F.a-e)

L, G ,ù = ( r - , , ,  (E , i  )

L,  (E , r )  = (  I  - , , ,  (E ,F)

I s * , , r ( z , f  ) ) *  L r (E  ,z )

ls- , , ,  (z , f  ) )  *  L,  (E ,z)

Les expressions des amplitudes 5, (s,e) sont données par les équations suivantes :

S,(t ,s,e) = (r(8, , r )  r ( i " , r , )  |  u(0,  Dl  zG,,r l )G(2,  , i ,y)  Le",zr)
(F.s-a)

3 ,  (1 , .s ,  e )  =  (z  fË  " ,70) ts  
(z  r ,ù  |  n  (0 ,  l )  |  r  (8 , , /o )  ls (2 , , r ,  )  )  L ,  (E 

" ,2  " )
(F.s-b)

5 , (1 ,  s ,e)=( r<E, ,Fo) ls (zr , r ;  )  lB  (0 ,1)  |  r (E, ,Fo)G(r ,  ,n ) ) t , (8" , r " )

(F.s-c)

t a t
L O L
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.2), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.2) ci-dessous :

vj /v, r  Iz 3] -r [ :  z]-z Ir  3] z Ir i ] r Ir z] -t lzl .

[î r] 5 5,(2,s,e) 0 'Gr(Z,s,e) 0 0 0

-[î i l  t - 32(2, s,e) Sr(2,s,e) 0 0 0 0

- [ t  i ]  3 'Gr(2,s,e) 0 5,(2,s,e) 0 0 0

Ir i l  i 0 0 - 32(2,s,e) 5r(2,s,e) 0 0

[3 i l t Gr(2,s,e)'Gr(Z, s,e) 0 0 0 0

- [3  t ]  i 0 0 Gr(2,s,e)' G 
r(2, 

s, e) 0 0

Tableau F.2 donnant la contribution de l'état donné par (C.2) en fonction des amplitudes de diffusion

s(&-" ,  E"y,  G18, ,8,1,  f  (8 , , i . ,1  et  g18, , i "1.

D'après ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(17 <t,,F)i (8,,F) rc e r, ' ;  ) |  |  n l lz <E,,to) ts(z ", i ,) i(2,, ' ;  ) I ) =
2  I  r  t  ? r

u,u,t  
2J(2, k",8") -  2G (2,8,,1r,)  l= ; [  a (2, k,  ,8,7 - G (2, E" ,E)l  

(F'6)

3(2,k",k,) = 3r(2,s,e) - 5, (2,s,e) + 5r(2,s,e)

G (2,8",8) = G,(2,s,e) -  Gr(2,s,e) + Gr(2,s,e)
/ \

et la matrice 2 désigne la configuration de spin suivante '. Z =T 
- 

|
\++- )

s,(2,s,e y = (7{8, , fo) |(8",r ;  ;  I  r1o, t ) l  zG,,Fo ) ls(2" , f ))  Le r ,z,)

Jr(z,s,e) = (7G,,f) i (zr,r , ' l l  n(0,1) |  r(8,  , f )rs(2",F,))r ,1Ë,,r ,1
(F.8-a)

(F 8-b)

(F.8-c)

(F.7-a)

(F 7-b)

5,(2,s,e) =(V{8",rù l " ( r r , i  )  l r1o,  t ) l  z(E,,r l )G(2,  , f , , ) )Lr(E",r")
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.3), les résultats sont donnés dans le
tableau (F.3) ci-dessous :

vr lv , r  [23 ] -r Irz]-z Ir 3] z [ r  i ] r Irz]-r  IzT]

Irz]r 3, (3,s,e)
+.f (t,r)

0 - G1 (3, s, e)

-g (s ,e )

0 0 0

-[r r l - 32 (3, s, e) 3r(3,s,e)

r.f (t,r)
0 0 -8(s,e) 0

-[z rl - G1(3, s, e)

-g (s 'e )

0 5, (3, s, e)
+ f  g,e)

0 0 0

Iz r ]  r 0 0 - 32(3, s,e) 3,(3,s,e)
+  î6 , r )

0 -g(s,e)

I r  r ]z Gr(3,s,e)- G3(3, s, e)

-g (s ,e )

0 0 IG,e) 0

- [ t  z l 0 0 Gr (3 ,s ,e ) G3(3, s, e)

' 86 ,e )
0 .f (s,e)

Tablcau F.3 donnant la contribution de l'état donné par (C.3) en fonction des amplitudes de diffusion

s(f r -" ,  8"1 ,  G18,,  E,)  ,  f  (8, ,8"1 et  g18, ,8,1.

D'après ce tableau, nous avons le résultat suivant .

l l

( lr<8,,r-o) r(E",r l  ) ls( zr,r,) l  I  1/ lV<f , ,r l  ) ls (r",F,)tr(r",r,) l)  =?
3 (Fe)

[  =<t,  8,,  E") -  G (3, 8,,  E,) *3 I  G,,  E") -3 g(8,,  E") f
3(3,t", E) = 3,(3,s,e) - 3r(3,s,e) + 5r(3,s, e) +3f (s,e) (F.10-a)

G(3 ,8 , ,8 " )=G, (3 ,s ,e )  -Gr (3 ,s ,e )+Gr(3 ,s ,e )  -3g(s ,e )  (F .10-b)
(++- \

et la matrice 3 désigne la configuration de spin suivante ' , = 
[* + _)

B(o,  t )  |  z tE,  ,Fo)rs(2"  , r , ) )  L(z  1 ,2, )
(F. l  l -a)

^B(o, l )  |  ,< î ,  , i ) ts (2"  , î , ) )  L , (8" , r " )

(F.l l-b)
.B (0 ,  l )  l ,  <8, , f )k (2" , î , ) )  L ,  (Ë 

" , r , )

5,(3,s,e) = (rG,,f) r(8,, î) l

3,  (3 ,s ,e)  =  (  x  G" ,F) ts (2  r ,7 , )

5r (3 ,s , " )  =  (  7  18, , r01rc  Q r , î r )
(F.1 l -c)

t a /
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Pour le déterminant de Slater donné par lléquation (C.4), les résultats sont donnés dans le
tableau (F.4) ci-dessous :

vr/v ' t  [ 23 ]
-r Irz]-z Ir 3] z [ r i ] r Ir z] + [z  T

Ir z] r 0 - 51(4, s, e)

- 
"f (t,e)

0 Gr(4,s,e) 0 0

{r i lz 32G,s,e)

-  IG,e)

5r(4,s,e) 0 0 0 0

- [z  i ] r 0 G,(4,s,e) 0 - 51 (4, r, e)

- f (s,e)

0 0

Izi ]r 0 0 - 5t (4, s, e)

- -f (s,e)

Sr(4,s,e) 0 0

Ir  i ]z Gr(4,s,e)-G3( ,s ,e ) 0 0 0 -  I  G,e)

-[r z]r 0 0 Gr(4,s,e)-G3@,s ,e ) - .f (',r) 0

Tablcau F.4 donnant la contribution de l'état donné par (C.4) en fonction des amplitudes de diffusion

S(4,  8"1,  c1E",E") ,  " f  (8 , ,8"1 et  g18, ,8,1.

D'après ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(l r<r,,70)7(8",r,)rs(zr, '; l  l l  v 11fi,,7)rs(2,,r-)G(2",î,, l) = 
âu|

lzslt,E ",8; 
- zG(4 ,E ,,8 ) - 6f (8,,p )l= l l=ro ,t, ,E "1 

- G (4 ,8, ,8,1 - t 1 18, ,8,11
(F.12)

G(4,8, ,8)  = -G,(  ,s,e)-Gr(4,s,e)+Gr(4,s,e) (F.13-b)
(+ +\

et la matrice 4 désigne la configuration de spin suivante ' O = 
[* + _)

3(4,8",1 
")  

= -3,  (4,s,e) -  3r(4,s,e) + 5r(4,s,e)

3, (4,s,e) = ( r (8,,î)V (8,,i,) | a 10, r;

5r(4,s, e7 = ( z (8,,f)ls (z y,fit I f 1o, j

3, (4,s, e7 = ( z (8,,70) ls (z r,r; ; I r 10, 9

71E,,ro1rce,,7,))  Lqz r  ,2,1

I zr|, ,Fo) ts (2, ,î)l r,(E , ,, ")

x1E,,ro1 rce ",î, ) Lr(E ",, ")

(F. l3-a)

@.la-a)

(F.14-b)

(F. la-c)
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.5), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.5) ci-dessous :

vr /v , r  Iz 3] -r Irz]-z Ir 3] z Isi ] r Ir z] - r  [z  T

[ i  z ] : 0 - 51(5, s, e) 0 G,(5,s,e)

+8( t ,e)
0 0

- [ i  r ]  z- 52(5, s,e) 5r(5,s,e) 0 0 0 g(s,e)

{z 'l 0 G,(5,s,e)
*  g ( t , t )

0 - 3; (5, s, e) 0 0

[z r]  r 0 0 - 52 (5, s, e) 3,(5,s,e) g(s,e) 0

[ i  r ]z Cz(5,s,e)

*g(" , " )

- G3(5, s, e) 0 0 0 0

{r  z]  r 0 0 Gz (5, s, e)

*g( t , " )

- Gr (5, s, e) 0 0

Tablcau F.5 donnant la contribution de l'état donné par (C.5) en fonction des amplitudes dc diflusion

s(8",8"1 ,  c18",  E")  ,  f  G,,8"1 et  gG,,E")

D'après ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(1, <f ,,i) r (E ",4) ts (, r,'; I | | v ll, <É,,r,)ts ( z,,r) rs (z ",'; ) I ) =

iltzs(s,8,,8,1-zc1s,E,,E")+6g\E,,E"r]=ï qs,4, E"y-G1s,E,,E,y+tgql",E,1f
{o  {o .

(F ls)
(F.16-a)

(F l6-b)

S, (5, s, e) = ( z {8,,r)V (E ",î,)

3r(5,s,e) = ( zG",roys(zr,F,)

3, (5,s,e) = ( zG,,f)k (z r, f ,)

^a(0, t) |  r f t , ,Fo)ts (z 
",7)) L(, r,,  ")

5(5,4,&-,) -  -5r (5,s,e) -  3r(5,s,e) + 5r(5,s,e)

G15,8,,8"1- -Gt (5,s,e) -  Gr(S,s,e) + Gr(5,s,e)
( -++\

et la matrice 5 désigne la configuration de spin suivante ' t = 
[* + _)

B (0, l) l r<E,,io)ts (z ",f)) r^ (E ",, ")

B (0,  1)  l ,  Q " , r - )  
ts  (z 

" , î ) )  
L,  (E 

" , ,  " )

(F.17-a)

(F l7-b)

(F.17-c)
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.6), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.6) ci-dessous :

vt /w, r Iz:] -r Irz]-z Ir 3] z [ : i ] r  [ t  z] -r [z T]

[ i ; ]  , 0 - 31(6, .r, e) 0 G(6,s,e) 0 0

- [ i  r ] - 5r(6, s, e) 5r(6,s,e) 0 0 0 0

-[z i]: 0 G,(6,s,e) 0 - 31 (6, s, e) 0 0

[z r] r 0 0 - 3t(6, s, e) 5,(6, s, e) 0 0

I i  i ]z G2$,s ,e ) - Gr(6, s,e) 0 0 0 0

- [ i  z]r 0 0 G2(6, s,e) 'G t ( 6 ,  s , e ) 0 0

Tablcau F.6 donnant la contribution de l'état donné par (C.6) en fonction des amplitudes de diffusion

s(É-" ,  8"1,G18, ,8"7,  f  (8 , ,8,1 etg1E, ,Ê,"y.

D'après ce tableau, nous avons le résultat suivant :

(  |  Z t  E ",Fo ) i  G ",  r- ,  )  ls (  z ",r- ,)  I  I  v l l ,  < 0,,  r-o )  ls (  z ",Fr) t ,  (  r , ,  r ,  )  |  )  =

++lzsrc,E,,E") - 2G (6,8,,8,))] = ?[ s(6,t",8"1 - G (G,-,,ç,)l
a/6 a/6 L

(F l8)

(F.le-a)

(F le-b)

.B(0, r)

,B(0, l )

(F.20-a)

r  (8, , i )  ls(2, , {  ) )  L{E " ,  
r , )

(F.20-b)

71E,,roy..lr(r,,Fr)) L, 18,, t,1

3(6,8,,8) = -5, (6,s,e) - 3r(6,s,e) + 5r(6,s,e)

G 16,8,,I,7 - -Gt (6,s,e) - Gr(6,s,e) + G, (6,s,e)

et lamat r ice6dés igne laconf igura t iondesp insu ivante6=(_
\++- )

s,(6,s,e) =(7G",F) r(E,,F, l  l r lo,Dl  z(8, ,7J G(r,  ,F))L(rr , r")

s, (6, s, e) = (, 6 ",î) 
ts (z r,f,)

5, (6,s,e) = (V {8,,r;k Q r, ir)

187
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.7), les résultats sont donnés dans le

tableau (F.7) ci-dessous :

vt lw ' r  Iz 3] -r Irz]-z Ir  3] z [ r i ] r [r z] -t lzI

l i  4 j 5,(7, s, e) 0 -G1Q,s ,e ) 0 0 0

-[ i  r ]z ' J2Q,  s ,e ) 5r(s, e) 0 0 0

-[z r]r 'G1Q, s,e) 0 5,(7, s, e) 0 0 0

[z r] i 0 0 -  
\ ( 7 ,  s , e ) 5r(s, e) 0 0

[ i r ]z Gr(1,s,e)'Gt(1, s, e) 0 0 0 0

- [ i  z ] i 0 0 QG,,) -  Gr (1 ,  s ,e ) 0 0

Tablcau F.7 donnant la contribution de l'état donné par (C.7) en fonction des amplitudes dc diflusion

s(8, ,8"1,  c1E,,E") ,  f  (8",8) et  s(8, ,8") .

D'après ce tableau nous avons le résultat suivant :

(1,  < 8, , îo)  r  (E " , r - ,  )  ls(  z r , r r )  | |  v  l l ,  <E,, io) ts (z " , r l  )  ls  (z " ,F,)  |  )  
=

# nalz s e, 8,, E " ) - z G (7, 8,, 6 " )J= ?F(7, Ë,,8 " y - G (7, -,, i, ))
(F 2l)

(F.22-a)

(F.22-b)

3, (7,.s,e) = (iG,,8"7 7ç8",î,1

3r(7,s,e) -- (VtE,,r)ts(z r,F,)

5, (7, s, e) = ( , G,,f)ts (z , ,f,)

avec :
3(7,8,,8) - -3r (7,s,e) - 3r(7,s,e) + S, (7,s,e)

G (7, E,,E 
") 

= - G, (7, s, e) - G, (7, s, e) + Gr(1, s, e)

et la matrice 7 désigne la configuration de spin suivante

B(o, l )

^B(o, t)

B(0 , l )

'7 =(- + -l
\++- )

,70 )  l s  (z  
" , f ) )  

t ( ,  r , ,  " )

,F ) l s (2 " ,ù )4 ( i , ,2 "

,F)rs(z " ,F))  t ,  (E 
" , ,  " )

r(k,

T(8,

ilt,

(F.23-a)

)

(F.23-b)

(F.23-c)
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Pour le déterminant de Slater donné par l'équation (C.8), les résultats sont donnés dans te
tableau (F.8) ci-dessous :

vt lv ' '  [2  3 - ]-r Irz] -z Ir 3] z [ r  i ] r  [ r  i ] + [z T

[,4,5,(t, s, c) 0 -Gr(& t, 11 0 0 0

{rrlz - 32 (8, r, e) Sr(t, s, e) 0 0 0

- [z i ] r -Gr(&r ,e) 0 3,(8,s,e) 0 0 0

[z  i ] i 0 0 - 52(E, s, e) 3,(t, s, e) 0 0

Iri]z Gr(8,s,e)-Gr(& r, c) 0 0 0 0

{rzl i 0 0 Gr(8,s,e) -Q( t , r ,a ) 0 0

Tablcau F.8 donnant la contribution de l'état donné par (C.8) en fonction des amplitudcs de dillusion
s( , t - , ,  8 ,1,  G1E,,E,) , . f  (8 , ,8 , ;  e t  g1t l , , [ . ; .

D'après ce tableau nous avons le résultat suivant :
l l

\1, <E,,Fo)V G,,rl )G( z t,F,) | I v l l ,  <8,,îo) rs(2,,/ l  )G( r,, i ,) l)
I  l r  -

6ttr s(8, 8,,8,) - 2G(E,&-,,;, ) I = i[.,r,8,,8) - c(8,i,,p,)l

avec:
3(E, &-, ,E ,) = -3, (8, s, e) - S, (8, s, e) + S, (E, s, e)
G (E,E,,E )  =-G, (B,s,e) -  G, (g,s,e) + Gr(E,s,e)

et tamatr ice8désignelaconf igurat iondespinsuivante'g=(*
\++- )

s, ( E, s, e ) = (V {8,,i)V (8,, r; I I a 10, t) | zG,, Fo ) i! ( z,,r)) L @ r, z,)

5(E,s,e) = (VG,,fJ ls(zr,r l )  I  u(0, t ) l  zG,,r-o)rs(2,, f ))L018,,r ,1

3,(E,s,e )=(V(8, , r ) rs(zr , r ;  )  I  B(0,1)  |  r ( î ,  , i )  G(r .  , f ) )Lr(E, , r , )

(F 24)

(F.2s-a)
(F.2s-b)

(F.26-a)

(F.26-b)

(F.26-c)
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Annexe G

Expression des amplitudes de dilfusion directe F,(8,,8,1 enfonction
de laforme intégrale générale r G,d,g,n)

Nous allons calculer deux types différents d'éléments de matrice qui s'écrivent de la manière
suivante :

M,(8,,8,)=(zG,, i )  AE,,fr)  |  , (0, Dl z(8,, f)  G(z,,r l )  )  (c l )
tM,(8,,8,)=(r<8,,r î) lq( 4,4) I  , to , t) l  r(8,,F) ls(z,,r l ))  (c.2)

F.I Calcul de l'élément de matrice M,1E,,E,y

L'éfément de matrice Mr(E,,[, ) est défini par :

M,(8,,8,)=(rG,, i )  r(E,,rr)  |  , (0, L) l  r( i , ,4)G( 2,,r ,))  tc l l

D'après I'expression de I'interaction de Breit, nous décomposons I'amplitude de diffirsion
Mr(E,,tl; en deux parties,la première contenant ta partie d'interaction magnétique étectron-

électron, que nous appelons amplitude magnétique et que I'on note par Mi (8,,8,) et la

seconde contenant la partie de retard et que I'on note par Ml (8, ,8,)

a- Calcul de l'amplitude magnëtique Mï (8,,8,)

L'amplitude de diffirsion magnétique Mi (k, ,k, ) est donnée par la relation suivante :

MiG,,E,)=(r<E,,ro) r(8,,7) l-+ âod,l ztE,,Fo )G( 2,,7,)) tccl
L r  o l

Notons que le produit des deux matrices de Dirac est donné par la sommation suivante :

âodr=  Z  oo ,  o r ,  (G .5 )
l = r  , y  , s
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Pour calculer I'amplitude M{ (k,,k,)nous commençons par appliquer la relation (G.5) sur

l 'état r(8, , fo) tr(",  ,4 ) ) ,  nous aurons alors :' t '

ord, l  r  (8 , ,4 )  l " (  2" ,4))  = oo,  o, , l  z  (E, ,Fo)G("" , r1 )  )  * (G.6)
do,  drr l  r  t1 , ,4  )  l r (  2 , ,4))  *  oo,  o, , l  r  (8 , , îo)  rs(z, , r l  )  )
Nous avons donc :

(G.7-a)do*dr ,

(G 7-b)

(G.7-c)

(G 8)

constante

,o, rlr(8,,

constante

Pour obtenir finalement .

àoâ,1 ,<E,,r l  )  ts(2" , r l  )  )= |

Les fonctions d'onde 7 (8, ,7o)

7(8, ,Fo)ts (2, ,r ;  )  )

et l3 ( z, ,ir) sont données par les expressions suivantes :

| ,1,,1 l- 
tf'vlr'') 

l
,r-)) = ̂,1 ", ;", l,'t 

ulrJl =.t'(o,) lg(,.,r)
I'JL-"I',,]

définie dans I'annexe B par la relation (B.4-b).

[ ,,?,, I [ "*t"r("') I
,' l))= o,l u It,l,'r.l-É 

=:";'(o,) 
lg1z,,r,)[,] L-"I',' l

définie dans I'annexe B par la relation (B.a-a).

| " 0,, I | , ,E =,v;' (o, )l
,,r) ) = o,l u 

?* l,''.1 ; =, Yf 1o,; lrr,,,,,t
Lll L""rt,, ]

est

(2,

est

z"

)sl

Z,

)s]

z.

i('

., €!

rr(,

" e !

tt("

A,

t)i

,fo)

eA

,Fo)

,4)

k , ,

nte

"8,,

nte

8,,

lr(

rstar

lr(

rstar

lr( i;

t y

)n

t ,

ovdt

l c o

ozdl

La

ao

La

d,"

l 9 l
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(G.e-a)

(G e-b)

(G lo)

les fonctions d'onde

(G. l  l )

", )l-l

( r " , î r ) )

remplacer

rinsi :

_i  k"r)1
.4 I

[- lgrlv,o (cr, r+ 
6 I I

l="LJ: r\ " t{t";' (o')-l 
I

rr ('",4 ) = 
lt, [ 

(t -DEy;' (o, ,-6y,0 (o, , ]l 
r (2",r,)

|  ( r_ l )Y;(o, )  |
I  voo(Q,)  ]

En utilisant ces relations I'amplitude magnétique devient alors :

Mï (8",8")= ( r(E,,ro) z(E",r l  )  |  -  
+lT(E,, io)K 

(2",F

Pour effectuer ce calcul nous commençons en premier lieu par remplr

I(8" ,r] ) et 7(8, ,r] ) par leurs expressions, nous obtenons ainsi :

Mï6,,8")=(x<E",r,>l \4J ,-ii,Foo^lt 0 
h "#

f ck,, 
-l

t - l

I E, +Eo l. -,

lr,.,,,j.''u,ll + 1,"'+lrr {,",i,)
l'l
[ l+ iJ

\
I
I

)

r-l

rla

r y

) )

c k,,

7(E, , io )=A,

E,+Eo
c k , ,

(  l+ i )
E ,+Eo
I

l+ i

,i 
E' îo

La constante A" est définie dans l'annexe B par la relation (8.4-b).

En effectuant le produit des deux spineurs, cette relation devient :

t I I''oofflo<'"'''t)
(G.12)
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où f = E, - E" désigne le vecteur transfert, en utilisant I'intégrale de Bethe nous avons :

A  t  -  r  . r -  |

Mï(8,,Ë,)=#(tG,,r,) l t , 'o lo(",r;)) (c.t3)

A est une constante de calcul intermédiaire donnée par la relation suivante :

.  (4n\  ̂  .  l -  ck , ,  ck , ,  (1+r )  c (k , , - i  k , , ) f
l=- -A,  A.  |  =- - -+=--  +  

' ' '  
|  (G.14)

2  '  'L  E,+Eo E,+Eo E,+Eo J

En remplaçant les fonctions d'onde I*r,r(k",7r) et l3-,,, (z",Fr) par leurs expressions nous

obtenons la relation suivante :

.  ̂ ,r i .  . . [ f t* A [ "- '<î '-Ét; 'cos(0)g(2,,\)dF,. l++.t " t iG",E)=Rl '  
'  

L E"+Eo

| [t-"4-"" g('",\)df,

En remplaçant aussi la fonction radiale par sa valeur, nous aurons :

c(k", vik"

4+E"
)l
l

MT (8 , ,8 , )= l l r r [  , - i1 i ' -E1r ' -z ' r r  v r r ' - t  d f r+r r l  , - " ' ' -Ê1 i ' - "4 l " - ' cos(  0)d f t l

et en utilisant la forme intégrale générale I (4,a,f ,n) définie dans l'anne-. r, ,'.t[1n,15]

magnétique s'écrit :

MT (8,,8") =?lr,  I  (8, -E ,2",T " 
-L0) +C, I  (8" -E ,r" ,y,  -  l , l )  I

Les constantes Ç , C, et C, sont données par les relations suivantes .

c,=-JiN(2")A, A, o"l - j("= * Jk'= *( l+')1(É"'- 
'È"') l

"  lE ,+Eo E ,+Eo E"+Eo J

r.. (, - l) c k",
t ' =  

IL *h  
t

c (k " , -  i  k , r )

(G. ls)

(G 17)

(G.18-a)

(G l8-b)e t  C,  =  ( l+ i )3 ,
E ,+Eo
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b- Calcul de I'amplitude de retard Mi (8",8")

L'amplitude de diffirsion de retard MÏ (8, ,8") est donnée par la relation suivante :

Mi'  (8, ,8")=(r (8, , îo)  r (E" , r l  )  l -  - t  (doFo' ) !â ' îo ' )  
|  ,<E, ,Fo )G( , " , i , ) )| 2ro, ri,

(G le)
D'après la transformation de Bethe nous avons :

l_  |  td4^ ,Er^- = - - - - - - : - l  - - e '
r o r  2 E ' J  q '

Donc en insérant cette relation dans le potentiel de retard de Breit, cette partie d'interaction

devient :

^  l  dQ  ^ i 4 ro ,  (Aoq ) (A rq )
B"(0 ,1)=-Tp l : *e 'q 'o r  - - -  (c .21)

nous avons également la double sommation suivante :

(aoq)G,q,  = 
,=7". ,  ,Z, . , rdoi  

a,)@oi Qi)  G.22)

les deux relations (G.21) et (G.22), nous donne :

Mï (8" ,8") = (xtl, ,r)x(E" ,F,, l- o*L. I I J 
or! , 'u'" '  (c-o, Ç,)(u,, cri)

' l L  
i = x , y , z  l = t , y , ,  J  V

I  xG,,4 )G( '",v))
(G 23)

En faisant le calcul avec le premier terme de la sommation (do,Ç*)(ar,g,), nous

commençons par I 'appliquer sur l 'état | ,<8, ,îo)k(2",t] ) ), nous obtenons ainsi :

uï G,,8")=(xG,,/)x.(8",i, ' ,1-# I Friai ',17",(8,,a)rs, 
(,",4)) G.z4)

Les deux états /,(8, ,Fo) .t f3, (2" ,7, ) sont donnés par les deux relations suivantes :

Q'
c  k , ,

7'  (k , , r i )=A,
q '  

EJ\ le 'E ' ' "
0

Q,

(G.20)
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tS, (", ,r] ) =

Nous obtenons

uf 18,,8,1= (7

;  l t - "q.4lÉYi(o')

n-i^E fy,r(e,)
" "1r  { t+, ,  

- t

-q ,Y :  (O,  )
0

donc la relation suivante :

g ( 2 , , \ ) (G.25-b)

(G 26)

(G 27)

(G 28)

(G.2e)

(G.30)

(8",r)l-#no,ffi
[l F 

o', ti i io''l 4 io'l 
*l r'-, {'"'r))

En utilisant I'expression suivante :

Hco)= 
IJ For,si i /o 

r idio, n,

La relation (G.26) devient :

Mi G",8") = a( r(8" ,r ,) l  ,  C,) |  tq (r"  , i , ))

A est une constante de calcul intermédiaire donnée par :

I c ( k , ,  - i  k , r )

Nous remplaçons de même les fonctions d'onde I(k",fr)

tut(8,,8)= n4 pnlt o "ku 
c(k",-ik"r)1u*lr.,n

E"+4 E"+4 |  
' " '

En effectuant le produit des deux spineurs, nous aurons :

l -  , î : __ , .  c k . ,  F  ; _  
- l

t t (8,,8)= nlia,[e.r'a nç; q, 6(d)g (2",r,)df,-ffilt 'I'4 H(F)q,ge, ,r,ld4)

"t 
q 1r,,r] ) pour obtenir .

f ; l

l r,E4Y(c1) |
16 l

ln,,l;q l'(q ) pQ,,n)
| 

-a.4(q) 
|

L0l

(G 3 l )
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La constante B est donnée par I'expression suivante .

I
B= _4 ,  A

2^lr

En substituant H (4) par la relation (G.27) dans I'expression (G.31), I'amplitude recherchée
devient :

I r t "  J  d q dFod4 g(2" , r , )g- i i , r ,  r i ,For  r i i  ro4*r te)-+É" 
I

Ml (8"'ot '='L 
'  r 

t r), o,)on,rrrr,",r,)e-'F' i ' , id;o'rn," uuF 
8"." 

]
(G.33)

Nous définissons la forme intégrale suivante par :

J (q )=  !  a  4  d fo  dF rg (z " , r r ) r - i î , i ,  , i | i o t  , iE ro  ) cos (o )q
(G.34)

t - - l= l ro -  r r  l ,  nOUS

(G.32)

(G.3s)

(G 36)

(G.37)

(G 38)

Nous commençons par remplacer la distance interatomique par la forme I r],

pouvons alors ramener I'expression (G.34) à I'intégrale suivante :

J (q )=  Io r , r - i i , 7 ,  g (2 " ,4  )cos (  e l la r r r i i t o  r i4 ro  !aq r - 'a "  
! -

En utilisant la fonction 6(r ) de Dirac,la deuxième intégrale est donnée par

6 (d+E)= l  dFoe iÉ7or i |h

En remplaçant par cette relation, I'intégrale J (q ) devient :

J  (q )  =  
!  o  r r  r - iE , t ,  g (2" ,4  )  cos(  q  

!  d  Q e- ie r ,  *  u rq  *E )q

D'après une propriété de la fonction 6 (î ) de Dirac I'intégrale J (q) se réduit à :

J G )  = [  a f ,cos (  d)g (2"  , \ )  r - ' t ,o r 'n ' ,  
#

finalement en remplaçant dans I'expression de I'amplitude de diffi.rsion Mi (8" ,8") par

I'intégrale J G ), et en utilisant I'expression de la fonction radiale I (2" ,4 ), nous aurons :

-  k 2 [  .
MT(8",8">=rll iE" N(z)[r-i1i,-î1.,-z,4rf,-rcos(d) aa-]*af e-'<i,-i>4-',^ ,(,'d4 

)tr  L t)e Tt)o 

(G'39)

196



;flnncxe Ç

En conclusion, en utilisant le premier terme de la sommation ( do,Q,)(qr,q, ), nous avons

ramené I'amplitude de diffi;sion de retard à la forme intégrale générate définie avant, qui s'écrit

comme suit :

Mï (Ë,,8")= C, 
#lrr  

I  (Ë"-E,z",y 
"  

- t ,0)+C, I  ( î "  -8,2",y"  - l , l ) l  (G.40)

Les constantes q , C, et C, sont données par les équations suivantes :

l a  -  I  I  r r r  \  a  a  ^  c ( k r r - i k r y )c, =-;G 
@"f 

N('")4, A" o" t f f i ;  (Gal-a)

C, = -:+ et C, = i8" (c.41-b)'  
E"+ Eo

En appliquant maintenant le deuxième terme de la sommation, (a orQr)(arr?r) sur l 'état

I  rG,, io )t (r" , i ,) ) nou, obtenons :

Mî (8, ,8") = (, (8, ,vo)xG",rl ) l- # t 1e'a',, lX, <8, ,îo)r=, (r,,4 ) )
(G.42)

de sorte que les êtats 7 y (8, ,7r) .t l3, (2" ,7, ) sont données par les relations suivantes :

0
i  ck , ,

7r(E, , r i )=A,
t t  g-41s ' r ' 'o (G.a3-a)

0

i 8 y

q, +8" Yl (o, )
-0, 

Et"Yi' (o,, l r (,",,,),1 ,  ( r " , i ,  )  = (G 43-b)

iqrYl  (o,  )
0

En suivant les mêmes étapes de calcul que pour le premier terme de la sommation, nous

obtenons comme résultat pour Mf 18,,Ë"1:
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Mi (8",8) =C, 
#lr ,  

I (8"-E,z",y "- t ,0)+C, I(8"-8,2",y" - l , l ) l  (G.44)

Les constantes Ç , C, et C, sont données par les relations (G.al-a) et (G.41-b).

Pour le terme (d0,8")(ar,q,), en suivant les mêmes étapes avec les expressions suivantes

pour les deux fonctions d'ondes 7, (8, ,fo) d q (2, ,F,) ,

8,  c k, ,

E ,+Eo

7,(E, , io)=A,  l  o  le 'E ' i " (G.as-a)
8,
0

u,, Er"Y;' (o, )

0

q,Y :  (O,  )

(G 4s-b)

(G.46)

(G 47)

(G.4e)

nous aurons finalement :

Mi (8",8") = co # r rE -8,,2",T 
"- l ,o)

La constante Co est donnée par I'expression suivante :

r .  __ I  1 À- "(k, :  jk") l  tO,,  
*  

,0, ,  
fco=- 

4"r f f iN(2")AA, 
o" -u"*uo 

lE,+Eo E,+Eo l
Pour le terme (do,Q,)(arr?r), nous uti l isons les deux relations (G.25-a) et (G.a3-b)

comme fonctions d'onde pour les deux états 7,(8,,r] ) et rr, Q,,r] ) et nous obtenons :

Mi (1,,8) = - i  C,+lrr,  (8"-8,2",T, -1,0) +c, I  (8"-E,z",r- -r,r) l

(G.48)

Les constantes q , C, et C, sont données par les équations (G.al-a) et (G.al-b).

Pour le terme (do,g,)(a,,Q,), en uti l isant les deux relations (G.25-a) et (G.45-b) comme

fonctions d'onde des deux états /,(8,,7o) et l i ,(2",r] ) nous avons :

M': (8",8")=c, 
+ IG-8",r",y"-r,o)

La constante C, est donnée par :
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Pour (aorQr)(4,, Q,), aî combinant les deux relations (G.a3-a) et (G.25-b) comme

fonctions d'onde pour les deux états 7 , (8,,r] ) et ry Q",r] ) nous obtenons finalement :

Mï (É",8")  = i  C,  
* tC,  

I  (8"  -8,2" ,T,  -1,0)  +C,  I  (8"  -8,2, , r .  - l , l ) l

(G.s l )
Les constantes Ç ,C, et C, sont données par les relations (G.al-a) et (G.41-b).

Pour le terme (dorQy)(ar, q,), en uti l isant les deux équations (G.a3-a) et (G.45-b) comme

fonctions d'onde pour les deux états 7,(E,,Fo) et ryG",r] ),  nous aurons comme résultat :

uï G, ,8") = i cr+ I G -8" ,2" ,y " 
-r,o)

c u = - # ;G N (, ") A, A" ^"1 h. #a_ 
"l

Mi (8" ,8,) = I I M1,,,,, (8, , i")
i = x , y , z  j = x , y , z

(G.50)

(G s2)

La constante C, est donnée par la relation (G.50).

Pour le terme (do, Q, ) (a," q, ), les mêmes étapes de calcul en utilisant les relations (G.45-a)

et (G.25-b) comme fonctions d'onde pour les états 7 , (8, ,Fo1 et q 12, ,4 ) , nous donnent :

Mi (8, ,8")  = Cu 
*tC, 

I  (8" -  E,z",T,  -  1,0 )  +C, I  (8" -8,r" ,y.  -  l , l )  I  (G.53)

Les constantes C2 et C1 sont données par la relation (G.41-b) et la constante Co par

(G.s4)

Pour le terme(d0,8,)(a,rQr), en uti l isant les relations (G.45-a) et (G.43-b) comme

fonctions d'onde pour les deux états 7, (E,,rl ) et ,1, (t,,r] ), nous avons :

Mï (8,,8) = - i  , r+lrr ,  (8,-E,z",y "-r ,0)+C, I(8,-8,2",y, - l , l ) l

(G.ss)
Les constantes C, et C, sont données par (F.41-b) et la constante Cu est donnée par (G.54)
Finalement I'amplitude de diffiision de retard globale est donnée par la relation suivante :
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F.2- Calcul de l'élément de matrice M,18,,8"1

L'élément de matrice Mr(8",[, ) est défini par:

M,(8",8")  = (  r  G",4 )  ls(  11,4) l  r to,ù |  z (E,,Fo) ls(z, , r l  )  )
Nous allons suivre les mêmes notations que dans le premier paragraphe.

a- Calcul de l'amplitude magnétique Mî (8,,8")

L'amplitude de dififusion magnétique Mi (8",8,) est donnée par:

Mî (8",8") = (r(8, ,ro)rs(2, ,r,) l-+âo â,1 ,<8, ,ro)Ls(2",r,  ) )
En utilisant le produit des deux matrices deDirac donné par la relation (G.5), et en suivant les

mêmes étapes de calcul que avant, nous avons :

Mî (8",8")=(r<8,,/o ) ls( ,r ,r,) l  
+lTG,,Fo)tT(2",4 )) (c.se)

L'état 7(8, ,io) est donné par la relation (G.9-a) et l'état lT (2",r] ) est donné par :

l T  (2 " , r ]  )  = 8 (2 " , \ ) (G 60)

En faisant le produit des deux fonctions d'onde l(8,,î) et /(E,,Fo ) nous obtenons :

A
Mî (8" ,8")  = 

#(:r1r,  , f , )  l  t ,no I  t t  qr" , r l  )  )  (c.61)

I est la constante de calcul donnée par la relation (G.l4).

(G.s7)

(G s8)

=l 'uo,
'LrE^'"

- [ (; - r)='L .Æ ) -

or

, i(

+( ,

Q ' )

foo ((

) Yr'

)t l

I t t
Y

+1-r

o

YJ

' i -

DEt;'(n,)]l
,8",'(o,)l I)l
Q,)  . l
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En remplaçant les fonctions d'onde ls(21 ,4) et l3 (r",r'r), et les fonctions radiales par leurs

expressions nous obtenons :

A  I  .  . i r  , -
M î (8, ,8,)  = 

# 
N Q )  N (z r>,  t (8,  -  z7 !  e- '  t  n-(z '  +z '  )  r , ( r  *r ' * t ) - t  cos(o) d r ,

(G.62)

Cette relation se ramène à l'expression finale suivante :
(-

Mi (k , ,k " )=  
t ,  

(k  , r r  +2"  ,T  +y  
"  

+ l , I )  (G.63)

La constante C est donnée à I'aide de l'équation suivante :

I  .  l -  ck , ,  ck " ,  ( l+ i ) c (k " , - i k , , ) f
C  -  - :A ,  A .  l  = - - - -  +  ?+# lN  (z r )  N  ( r " ) r (8 ,  -E)  (G.64)

2  "  
lE ,+Eo E ,+Eo E"+Eo I
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b- Calcul de l'amplitude de retard ul 18",8"1

L'amplitude de diffi.rsion de retard M: G", É-, ) est donnée par :

M';  G",8")=(r<8" , i ) rs(zr , r l )  l -  
|  (doFo' ) (d ' ' îo)  ' l  -

zro, rî, 
L 

| '<E" d) ls(z' 'rl ) ) (G'65)

En suivant les mêmes étapes de calcul que précédemment nous obtenons l'équation suivante :

ui G,,8")=(xG,,4)rs( zy,F,)l-# 
,=n., ,à., I ?' ' 'n'(cro,4 )(a,iQi)

|  *<8,,4 )  ls(  t " ,4) \
(G.66)

Nous commençons par le premier terme de la sommation ( do* Q, ) ( a,, % ), en appliquant ce

terme sur l 'état 
|  ,<E,,r l  ) ) 

nous obtenons l 'état 
|  7,(E,,r l  ) ) donné par l 'équation (G.25-a)

et  en I 'appl iquant  sur  l 'é ta t  l ts (2, , r ] ) )  nous obtenons la  fonct ion d 'onde l t f , ( " , ,4) )
donnée par :

t;
, , ,1;8" Y,. '  (Or )

u.#r"Yi (o, )
0

q, Yoo (o, )

En remplaçant aussi les fonctions d'onde par leurs expressions, nous obtenons :

u!1E,,E"1=(ts(z,,r])|_#no,WI!#o,,'iîlo,i4îo,8'|ll,1,,,417

En suivant d'une part les mêmes étapes de calcul que précédemment et en utilisa", d'.r,f:p?

I'orthogonalité des harmoniques sphériques, nous avons :

Mi (8" ,E"y = o

Pour le terme (o,orgr)(arrÇr) ,  en I 'appl iquant sur les deux états l r tE, , r ) )  et

Its1z",tl )), nous obtenons respectivement les deux etats | 7r(i,,r] )) donné par ta relation

(F.a3-a) et I tf, (r" ,i,) ) donne par la relation suivante :

l T , (2 " ,7 , )  = g(z " , r r ) (G 67)

(G.6e)
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u, Et,v;' (o, )
-u,#t,Y,'(o, ) | s{r",r,)l i ,  (2" , î r)  = (G 70)

0

rql Y; (o, )
Il est clair de voir que, à cause de I'orthogonalité des harmoniques sphériques, I'amplitude de

diffirsion pour ce terme est nulle.

Pour le terme (do, q,) (ar, q,) , le même raisonnement avec l 'état | 7, (E,,fo ) ) , donné par

la relation (F.a6-a) et l'état I tS" (r. ,r] ) ) donné par la relation suivante :

n,ir"Y,'(o' )

tv,(2",î,) =l-u,, frt"Y;'(o, )

En suivant les mêmes étapes de calcul que avant nous trouvons le résultat suivant :

M: (8,,È,) = c, 
#, rE,r,  +2,,r  +y, +l , l )

La constante Ç est donnée par la relation suivante :

- . t -  ck,,  ck,,  IC,=-++ N(zr)N(2")A,A" iF -F1l  -"rz +=--  l
4 n 2  4 7 T , , \ L f  

r t r  \ L e t '  \ i r L s . \ s ?  " r l f , i E o '  
E " + E o  )

q, Yoo (o, )
0

g (z " , r r ) (G.71)

(G.72)

(G 73)

(G.74)

Pour le terme (do,g,)(arrqy),i l  est clair de voir que, pour les mêmes raisons qui précède,

le résultat est nul pour ce terme.

Pour le terme (do, Q,)(a,,,8,), en combinant les deux relations (G.25-a) et (G.71) comme

fonctions d'onde respectivement pour les deux etats 17,(8,,7)) et lrs, (2,,î,)), nous

aurons le résultat suivant :

M: (8" ,8")= cr l th  (E ,z  r  tz" ,y  +y 
"+ 

t , l )
k '

La constante C est donnée par la relation suivante .

cr. = -++ N er) N (2,) A, A"i(E, - r> !*i*ù
'  

4n "  4 r  
' r '  

E ,+Eo
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Pour le terme (ao, Qr)(ar- q,), i l  est clair de voir aussi que, pour les mêmes raisons son

résultat est nul.

Pour le terme (aor gr)(ar, Q,), en combinant les deux relations (G.a3-a) et (G.71) comme

fonctions d'onde respectivement pour les deux états lVr{E,,r)) et l lE (z",fr)), nous

aurons le résultat suivant :

M: (8,  ,8")  = i  cr% (Ë ,2,  t  zs ,T+y,  + r , l )
k '

(G.76)

La constante C, est donnée par la relation (G.75).

Pou r l es te rmes  (do ,Q ,  ) ( 4 , ,  q , )  e t  ( do ,Q , ) (a r rqy ) , i l e s t c l a i r devo i rpou r l esmêmes

raisons que précédemment, nous avons également un résultat nul pour ces termes.

Finalement L'amplitude de diffirsion de retard globale est donnée par la relation (G.65).

Après avoir calculer ces deux diftrents types d'éléments de matrice, il est ctair que nous avons

comme résultat final pour tous les éléments de matrice exposés dans I'annexe F les deux

équations suivantes :

(r^,"{E,,v)r.,,1[",4;lr1o,t1l7^,"78,,r011s.,,(2,,r])) =crI(E-8,,2,,r,-r,0)+crl(E-8,,2,,y,-r,0)

(G.77)

(2. ,"{ i , , r )k^, , (zr ,v,)  l r (o, t )1t" . ( / , , i0; l r* ,  e, , i , ) l=cJ(8, ,  +2.,y +y,+r,0)+c, t ( i ,2,  +2,,y +7,,+t ,0)

(G 78)

Ainsi nous avons le même résultat pour le potentiel (0,2) donnant I'interaction de Breit entre

l'électron incident et le deuxième électron atomique de la couche K.
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RésunÉ: L'ionisation de la couche K des atomes lourds nécessite des électrons incidents très

énergétiques (300, 500 keV). Plusieurs méthodes basées sur la théorie électrodynamique

qrunliquè relativiste, dans lesquelles la cible est considérée comme un système

monoélectronique ont été proposées dans le passé.
Nous avons développé dans ce travail une procédure perturbative basée sur le développement

de Born de premiei ôrdre, dans laquelle la présence du deuxième électron de la couche K est

prise en compte. Ainsi la fonction d'onde de l'état initial est construite par une combinaison

àppropriée dé déterminants de Slater à trois électrons, constitués d'une solution héliumoïde 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 l'état final du

système des trois électrons (le diffi-rsé, l'éjecté et I'atomique) en considérant toutes les

possibilités du spin total. Nous présentons des résultats concernant la variation de la section

àfft.u.r differentielle en terme de l'angle d'éjection, de l'ionisation de l'or (Au), de I'argent

(Ag) et du cuivre (Cu). Nous avons montré, que l'introduction de la corrélation initiale et de

iinieraction électron noyau, améliorent les résultats dans les régions de faibles angles

d'éjection et dans les situations symétriques où l'énergie de l'électron diffusé est égale à celle

de l'électron éjecté.
Un des avantages de notre procédure est la possibilité d'introduire l'interaction électron-

électron relativiste, que nous introduisons sous forme de potentiel de Breit qui tient compte

des effets de retard et des interactions magnétiques entre l'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 efftcace 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,Ze) 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 hear,y 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 helirrmJike 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 irnproves the results in many kinematic

situations specially in the symmetric geometry.




