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Introduction

La double ionisation d'atomes a depuis fort longtemps intéressé les physiciens

car elle constitue un test nès sévère pour la description des systèmes à deux électons.

Les premières études théoriques de la double ionisation datent des années 1966-1967.

Byron et Joachaintrl ont ainsi monté pour la première fois I'importance capitale de la

conélation dans l'état initial : l'utilisation d'une description de I'atome d'hélium par un

modèle à élecfrons indépendants donne une section efficace de double ionisation nullel2l.

Ils ont aussi estimé que la corrélation dans la voie finale (les deux électons éjectés) était

négligeable dans le cas du calcul de la section effrcace totale de la double photoionisation

de I'hélium. Tweedt3l a pour la première fois essayé d'inclure la corrélation dans l'état

final par l'intermédiaire de charges effectives. Mais tous ces calculs et tous ceux qui

suiwont jusqu'aux années 1994 ont été effectués dans le cadre d'un modèle basé sur une

collision en une étape (une première ionisation) appelé shake-off. Pourtant, Mc Guirelal,

Carlson et Krausetsl enfie aufies avaient déjà émis I'hypothèse de mécanismes en deux

étapes. C'est donc seulement en 1994 que Popov et alt6l ont calculé, à l'aide de

nombreuses approximations, la contribution d'un mécanisme en deux étapes appelé TSI

où le premier électron éjecté heurte un électon de la cible et I'ionise.

Nous avons donc repris le calcul dç la contribution TSI sans les approximations utilisées

par Popov et al et effectué pour la première fois celui de la contribution de TS2

(l'électron incident heurte et ionise successivement deux électrons de la cible) pour la

double ionisation de I'hélium par impact élechonique. Ces calculs sont diffrciles car ils

nécessitent I'utilisation de la deuxième approximation de Born qui aboutit à l'évaluation

numérique fiès délicate d'une intégrale riple. Nous avons, à ce propos, repris la méthode

de PirauxtTl 1développée dans sa dissertation doctorale soutenue à I'Université de Louvain



(1983) qui avait alors calculé la section effrcace différentielle d'ionisation dg
I'hydrogène atomique par impact d'électrons à I'aide de I'approximation de Born.

L'absence d'expériences de tlpe (e,3e) ( les deux électons éjectés et l'électon diffirsé
sont détectés en coihcidence ) sur ce même atome d'hélium ne permet pas à I'heure
actuelle de confrmer ou d'infirmer nos calculs mais les récentes expériences du groupe
d'Orsay sur I'argon[8] et le néontel ont clairement démontré I'existence du mécanisme
TS2.



Chapitre I :La double ionisation des atomes par impact

électro niqu e : g énéralitës

I-1- Rappels

On se propose de rappeler ici quelques éléments de la théorie générale des

perturbations appliquée aux collisions ionisantes par impact élecronique (L. Landau and E.

Lifchitz physique théorique tome 3 mécanique quantique).

L[-I - Condîtion de valïdité de la théorie des perturbations

Soit une particule soumise à un champ extérieur dont l'énergie potentielle est

considérée cornme une perturbation. L'équation de son mouvement s'écrit (en appliquant

l'équation de Schrôdinger non pernrbée) :

Àry(or+k2rn(or-o k=ff=l  ( l - t )
hh

dont les solutions sont des ondes planes. L'équation de la correction Y(t) de première

approximation à la fonction d'onde donne :

Â ry(r) + k2 \y(r)- 
24 

v., (1-2)

où U est l'énergie potentielle.



La solution de cette équation peut s'écrire sous forme de potentiel retardé :

v0 (r,y,r, = -#! vr, (J(x, ,y, ,2,) ,* +

r 2

lul< {(pou' ka ?t).
ma-

Ârpro) *k2ry(r) =4v"*

(l-3)

avec d V,= dx'dy, dz, et r2 = (x - x,)2 + (y - y,)2 + (z_ z,)2 (14)

La condition de validité de la théorie des perhrrbations que doit satisfaire U pour

I'identifier à une perturbation est que r ryr(t)((v("). Soit (a) I'ordre de grandeur de I'espace

où le potentiel est non nul. Si on suppose que l'énergie de la particule est assez petite pour

que (ak) soit inférieur à I'unité ou soit du même ordre, alors le facteur ek dans (l-3) n'est
pas essentiel dans l'évaluation de I'ordre de grandeur et I'intégrale entière est de I'ordre de

tt'r I Ul a', de sorte que V(t) - (ru' I Vlt nzyv(o), et nous obtenons la condition :

2 2
On note que - correspond à I'ordre de grandeur de l'énergie cinétique que posséderait lama'

particule si elle était enfermée dans un volume de dimensions linéaires (a).

Dans le cas des grandes énergies, tel que ka >> 1, le facteur 
"k 

joue un rôle essentiel,
réduisant considérablement la valeur de I'intégrale. Si on prend pour axe des x la direction
du mouvement non perturbé la fonction d'onde non perturbée s'écrit V(o) = ek. Si on
cherche des solutions pour l'équation :

(l-s)

(l{)

telles que Y(r) = ek co, k étant supposé gran( il suffirait de garder dans Ây,tr) les seuls
termes où le facteru ek est dérivé, ce qui nous donne :



Cette intégrale donne (dans le cadre de la théorie des perturbations):

On en déduit que :

d'où

et

^., Ao 2mUztx6=T'

v(r) = ek(D =-Hr* 
Jr*.

lv" '  1-  ̂lulo t@'zk)

Iu1..4n =41ku"r;
ma- a

v=hk lm

tut*#
Wl=L = h'r t-r r a m a '

(l-7)

(l-8)

(l-e)

(1-r0)

( l - l  l )

On remarque que cette condition est plus faible que (1-5), donc si on peut

assimiler le champ à une perturbation pour de petites énergies de la particule, ceci reste

aussi valable pour les grandes énergies mais la réciproque est généralement fausse.

I-1-2 - Approximation de Born

La section efficace de diffirsion peut ête calculée sous une forme générale dans le

cas très important où le champ diffrrsant peut êfie considéré comme une perturbation. Ceci

est uai si I'une des deux conditions suivantes est réalisée (voir /-I-l) :

a est le rayon d'action du chanp U(r), et U son ordre de grandeur dans la région principale

de son existence.

Lorsque la première condition est satisfaite, I'approximation envisagée s'applique

pour toutes les vitesses de la deuxième condition, et donc dans le cas de particules

suffrsamment rapides.



D'après le paragraphe I-1-1de ce chapitre, si on cherche la fonction d'onde de la

forme qr = y(o) * v(l), où 12rtol = sr|'t correspond à une particule incidente de vecteur d'onde

E = P lh, ondéduit de la formule (l-3) :

Si on prend l'origine au cenFe diffirsant, nous mènerons le rayon vecteur Ro de I'origine au

point d'observation de V(r) et nous désignerons par n le vecteur unité de Ro. Soit fl le

rayon vecteu de l'élément de volume dV; on a F. - F.o - f'. Aux grandes distances du centre

Ro >> r' on obtient:

R=lF, - t - ' l=  Ro- f ' ;1  ( l -13)

Si on substitue ceci dans (l-12), on obtient I'expression asymptotique suivante de ry(tl '

\r(')(*,y,") = -#Ju{*',r,,2,; .i(kr'+n, I

,r.,- m g'& n .. i .-.. -.
vr:D -# 

n ltllr'1e'Q-t,'lî' 4Yt

(Ê'= kn' étant te vecteru d'onde de la particule après diffrrsion). Comparant

définition de I'amplitude de diffirsion dans (l-12) on obtient I'expression :

( l -12)

( l -14)

avec la

(r-15),=#[r.] r"u,dv

où il y a eu changement des variables d'intégration ainsi que I'introduction du vecteur :

i i= k'-k

tel que e=2h rin 9' 2

0 est I'angle entre E et F , c'est à dire I'angle de diffusion.

(1-16)

( l -17)



Si on élève au carré Ie module de I'amplitude de diffirsion, on obtient la formule suivante

pour la section de diffirsion dans l'élément d'angle solide dQ :

dr=#îl!u r'o'arl, o, (1-18)

On voit que la difrrsion avec variation d'impulsion de ftq est déterminée par le

carré du module de la composante de Fourier correspondante du champ U.

La formule (1-lS) a été introduite la première fois par M. Born (ld26) : une telle

approximation dans la théorie de collision est dite approximation de Born.

I-2 - Aspec8 théoriques de Ia double ionîsation

Les premières expériences (e,3e) effectuées par (Latrmam-BennanitlGl2l et al

(1989,1992)) ont ouvert une nouvelle voie de recherche dans ce processus intéressant et fiès

informatif que constitue la double ionisation.

La notation (e,3e) se réfère à une collision doublement ionisante par impact

élechonique où les Eois élecûons dans la voie finale sont détectés en coihcidence.

Ces expériences sont difficiles à réaliser car les évènements de riple coihcidence sont

faibles, surtout lorsqu'on les compare à ceux de double coincidence (e,2e) conespondant à

une simple ionisation. Les sections efficaces totales sont de même très faibles puisque pour

le cas d'une cible d'hélium, le rapport enfte les sections effrcaces totales de double

ionisation o# et les sections efficaces totales de simple ionisation o* est de 0,5%o.

Les événements de triple coïncidence corespondent à la section effrcace

quintup lementd i f férent ie l lenotée5DcS'#,oùtous lesparamètres
dErdE2do,dc)rdo2 '

cinématiques de la collision sont déterminés (énergie et position angulaire de chaque

élecFon dans la voie finale).

Généralement cette section efficace quintuplement différentielle est exprimée en fonction de

la variation de la position angulaire de I'un des élecnons éjectés.

Ces expériences, difficiles à réaliser en particulier dans le cas de I'hélium, sont

remplacées par celles notées (e,3-1e) qui consistent à ne détecter que deux des tois
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élecfrons dans la voie finale. Dans ce cas la section efficace quadruplement différentielle

4DCS s'écrit: dao (lorsque l?élecûon diffirsé n'est pas détecté).
dErdE2do,do2

Les premiers fravaux théoriques significatifs ont été effectués par Byron et
Joachaintrt 1tSA1, Tweedt3l, Neudatchintr3l et al (1977), Smirnovttal et al (1978). Ces
auteurs ont pris en compte la conélation élecfonique de la cible dans leurs calculs, mais ont
estimé négligeable la corrélation élecûonique dans la voie de sortie. Byron et Joachainlrl ont

calculé la section eflicace totale de double photoionisation de I'hélium alors que Smirno#al

et al, Neudatchinll3l et al ont calculé des sections efficaces différentielles pour la double
photoionisation de I'hélium, de I'hydrogène moléculaire et des Eaz rarcs. Les derniers

auteurs ont aussi considéré la double ionisation de ces mêmes cibles par impact

élecfronique. Du point de vue historique on peut considérer que I'article de Neudatchintl3l et
al est le premier à monter I'avantage de déterminer les sections quintuplements

différentielles. Tweed a également déterminé les sections effrcaces totales et simplement

différentielles de la double ionisation de I'hélium, de I'ion hydrure et de I'ion lithium. Il fut

le premier à utiliser des charges effectives dépendantes de la situation relative de chaque

élecfron éjecté. Mais ces charges ne dépendaient que des modules des impulsions de chaque

électon éjecté.

Ce n'est qu'en 1991 que Le Rouzotril et Dal Cappellotl6l ont amélioré le modèle

de Tweed.

Pour rendre compte de toutes les interactions coulombiennes Le Rouzotlsl et Dal

Cappelloll6l ont inroduit des charges ef'ectives qui dépendent explicitement de la situation

relative de chaque élecfion éjecté. Ce modèle permet de houver une section efficace

différentielle nulle lorsque les deux électrons sont éjectés avec une même énergie et en une

même position. Les modèles précédents donnaient alors un maximum pour cet événement

car ils négligeaient I'interaction électron-électron dans la voie finale.

Néanmoins le modèle élaboré par Dal Cappellotr6l et Le Rouzolrsl ne rend pas compte des

récents résultats de la double photoionisation de I'héliumtlTl.

Il semble que la variation des charges effectives soit top brutale pour des énergies

d'élecfons éjectés proches (les charges varient de deux à moins l'infini sur un faible

domaine angulaire).
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C'est finalement I'utilisation du modèle BBK (Brauner Briggs et Klail&r't lte8lp
qui permet de mieux rendre compte de la plupart des résultats expérimentaux. Le modèle

BBK appliqué pour la première fois par Joulakiant'ol, Dal Cappello et Brauner (1992) àla

double ionisation de I'hélium par impact électronique, traite de manière exacte le

comportement asymptotique de la fonction d'onde du double continuum. Cette demière est

un produit de frois fonctions d'ondes Coulombiennes représentant d'une part les interactions

électron éjecté-noyau et d'aufre part I'interaction mutuelle élecfron-élecfron par

l'inFoduction d'un facteur de Gamow :

r(r- i l lË, -[, l l

multiplié par une fonction hlpergéomérique confluente

,r,(i I I n, - Ërl,r,-i1k,rRrz * Ê,r.R,r))

- l
avec k,, =i(kr -kr) et où F, et k, désignentrespectivementles impulsions des élecEons

éjectés.

Dal CappelloPrazl et al ont montré que dans la plupart des cas le seul facteur de Gamow

suffrsait à rendre compte qualitativement des résultats expérimentaux. Cette dernière

modélisation (modèle BBK approché) appliquée au cas de la double ionisation des gaz rares

par impact électonique, a donné un bon accord avec les précédents résultats expérimentaux

du groupe d'Orsay[2r-za].Il faut toute fois préciser que le modèle BBK ou le modèle BBK

approché donnent effectivement un bc;,. accord qualitatif avec I'expérience mais non

quantitatif. Le désaccord pour ce dernier aspect est flagrant et a été prouvé lors de l'étude de

la double photoionisation de l'hélium. Dans ce cas, et si le traitement proposé était bon, les

formes longueurs et vitesse devaient donner le rirême résultat, or il n'en est rient25l mais en

abscence actuelle de meilleurs modèles nous nous sommes contentés d'utiliser le modèle

BBK approchè dans nohe approche afïn de modéliser au mierx les deux élecFons éjèctés

dans la voie de finale. Les dernières expériences (e,3e) sur I'argon et le néon[8'e] ont

néanmoins montré une dissymétrie de la 5DCS par rapport au transfert d'impulsion

R =8,-8" lorsqu'un élechon est éjecté suivant cette même direction de ,(. Ceci démonte de



L2

façon formelle qu'un mécanisme réactionnel en deux étapes, nécessitant l,application de la
detrxième approximation de Born, intervient dans un processus de double ionisation.

Ceci démonûe également que le modèle BBK ne peut expliquer les dernières expériences
puisqu'il respecte la symétrie autour du transfert d'impulr1ont2627l.
On distingue trois mécanismes réactionnels possibles pour la double ionisation d,atomes par
impact élecfroniquetasl.

Le premier, appelé shake-off(SO), consiste en une première ionisation (analogue à
celle rencontrée dans une collision (e,2e)) suite à un choc binaire avec I'un des électrons de
la cible. Après ce premier choc, un des aufies élecûons de la cible est soumis à une variation
brutale du potentiel d'interaction (diminution de la charge d'une unité) et peut alors êg.e
éjecté de la cible.

Ce premier mécanisme est décrit par la seule première approximation de Born et
les sections efficaces différentielles présenteront toujours une symérie par rapport au
tansfert d'impulsion .R lorsque I'un des élechons est éjecté suivant cette direction. Dans
tout ce fravail nous considérons le cas de collisions par impact élech'onique de haute énergie
(de I keV à 5 keV) sur des cibles atomiques neuFe de numéro atomique petit. On peut donc
considérer que les électons incident et diffirsé sont décrits par des ondes planes.

Le deuxième mécanisme, appelé two-stepl (TSl), est un processus comportant
deux chocs. Le premier est analogue à celui du SO : choc binaire élecfion incident-électon
de la cible.

Le deuxième choc est du à une interaction électon éjecté-électon de la cible ionisée. Ce
deuxième mécanisme est décrit par la seconde approximation de Born mais conserve la
symétrie autour de .R énoncée plus haut.

Le troisième mécanisme, appelé two-step2 (Ts2), est une succession de deux
collisions élecfion incident-électon de la cible. La première est encore une fois identique à
la première étape de SO et de TSl. La seconde concerne l'électron diffusé une première fois
et ur aute électon de la cible.

Ce mécanisme nécessite aussi la deuxième approximation de Born pour êne décrit
mais, cette fois-ci, présente une dissymétrie autour du transfert d'impulsion ̂ R.
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L'étude des collisions (e,3e) dewait permetfie, dans un fiès proche avenir, d'établir la part

de chaque mécanisme réactionnel suivant le tlpe de conditions cinématiques étudiées. Mais

les collisions (e,3e) présentent aussi un intérêt majeur en spectroscopie atomique : celui

d'étudier la corrélation électonique d'une cible. Dans ce dernier cas il est nécessaire que les

mécanismes TSI et TS2 n'interviennent pas et que seul le mécanisme S.O domine. Il avait

déjà été monfré en (1985) par Yudin[28] et al que la 5DCS est proportionnelle au module de

la double transformée de Fourier de la fonction d'onde initiale de la cible lorsque les deux

électrons éjectés avaient une énergie élevée (ils pouvaient alors êne décrits par des ondes

planes). Ceci n'est actuellement pas possible au point de vue expérimental.

Plus récemmen! Popovl2el et al ont proposé les conditions cinématiques

(coplanaires) suivantes :

- un des électons éjectés a la même énergie que l'élecfion diffirsé (de 250 eV à I keV)
- I'aufre électron éjecté est frès lent (de I eV à 20 eV)

- l'électron diffusé et l'électron éjecté rapide sont détectés de part et d'auEe de la

direction de l'électron incident avec un même angle (2æ se < 60")

La modélisation utilisée (ondes planes pour les électrons incident, diffusé et éjecté rapide,

onde Coulombienne ou onde distordue pour l'électon éjecté lent) a montré I'extrême

sensibilité de la 5DCS pat rapport aux fonctions d'ondes utilisées pour décrire la ciblet2el.

I-3 - Aspects expérimentaux de la double ionisation des gaz rares par impact

électronique

Les expériences (e,3e) sont réalisées, actuellement, en géométrie coplanaire

asymérique. L'énergie de l'électron diffirsé est alors Eès supérieure à celle de chacun des

électrons éjectés (typiquement 5 keV pour l'électron diffusé et de 5 eV à 75 eV pour un

électon éjecté). L'électron incident d'énergie E, et d'impulsion [, enfie en collision avec

un atome au repos et I'ionise doublemenq produisant ainsi trois électrons dans la voie finale

identifiés par €s,e1 €t er, d'énergie E'E1 etB2 et d'impulsions [,,R, et [2. Ils sont

repérés par leurs angles 0.,01 et 0, par rapport à la direction de I'incident.

Les équations de conservation d'énergie et de quantité de mouvement pour cette

collision sont :
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E, = Er+ Ez+ E** + E"
E, =Er+8"+8,^+8,
On note que Ie transfert est tel que E = E, - En = E, + E, + Ern,

où E** est l'énergie nécessaire pour arracher à l'atome cible deux élecfrons.
Le but de ces expériences est de connaîfie la disribution angulaire des électrons éjectés
dans I'espace, leurs énergies étant fixées.

I-3-1 - Principe des æpériences

On rappelle que le tavail de I'expérimentateur consiste à mesurer en angle et ,
énergie les électrons diffirsé et éjectés provenant du centre de collision; cette analyse ,. fi.,t
en deux étapes :

a) - la première étape consiste à détecter les élecfrons, pour cela il existe plusier
t5rpes de détecteurs. Le choix du détecteur utilisé dépend essentiellement de la g*r r:
d ,énerg iedanslaquel leses i tuecel ledel 'é lecf ronàdétecter :dans lecasdesélecto

rapides (diffirsés) il y a tout d'abord sélection en énergie par un analyseur élecfiostatique
ensuite détection par un ensemble scintillateur photomultiplicateur; par conte dans le c ,
des électrons lents (éjectés), il a été mis au point dernièrement et pour la première fois ri r
système permettant I'analyse simultanée en multiangles et multiénergies grâce à !
specfromèfre à électrons et ceci dans tout le plan de collision[3o'31].

b) - la deuxième étape consiste à trier les élecfions détectés, c'est à dire détermin ,
les électrons ayant participé à une collision de même tJæe et pour cela lr technique r
coihcidence reste la meilleure méthode de sélection.

I-3-2 - La détection por coTncidence

La technique de détection par coihcidence a été mise au point pour les collisior
(e,2e) pour l'étude de la simple ionisation par irnpact élecronique avec excitation ou non û
I'ion résiduel : les deux électons sortant sont détecGs par coihcidence.
Pour les réactions (e,3e) c'est une technique très diffrcile car elle consiste à détecter les û'ois
élecfrons sortants en coihcidence ce qui rend la fréquence des waies coihcidences de I'ordre
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de 0,6 l0-3 c/sec (lclheure) dans le cas de l'hélium entraînant un temps d'accumulation

conséquent pouvant aller jusqu'à plusieurs mois.

Ceci nécessite le perfectionnement du matériel pour maintenir la stabilité des

grandeurs physiques. Une auûe méthode possible est la coihcidence (e,(3-1)e), qui se situe

enfres les (e,2e) et les (e,3e). Elle est nettement plus facile que (e,3e) car seuls deux des

nois électrons sortant sont détectés en coihcidence, ce qui augmente considérablement le

nombre des waies coïncidences et par conséquent réduit le temps d'accumulation.

I-3 -3 - Contrainte liée ù la détection par coTncidence

Pendant les expériences de détection par coihcidence, Ies élecfions émis lors de la

collision sont analysés en angles et en énergies correspondant aux données de I'expérience

étudiée, puis sont détectés. Le grand problème qui se pose lors de cette manipulation est de

reconnaîte les élechons ayant participé à la même collision (appelés électrons conélés), or

ces élechons ont une énergie connue par suite, leur vitesse I'est aussi; ce qui permettra de

connaîfre le temps (appelé temps de vol) qu'ils meffent pour parcourir la distance du centre

de collision au détecteur qui doit être une constante pour les électons corrélés.

Donc la technique va consister à mesurer la différence de temps entre deux électons partant

du centre de collision, la comparaison de ces temps mesurés permettra de savoir si les

électons sont conélés ou non.
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Chapitre II :Calcul de Ia section fficace diffërentielle de

double ionisation

La section effi.cace quintuplement différentielle (SEQD) de la double ionisation

d'un atome par impact électronique s'écrit :

do.do,do ,atS>a<*>
=ffiqrlrurl,ld5o

Q.L)

où M est I'amplitude de diffirsion qui dépend essentiellement des mécanismes

collisionnels considérés. Sa forme générale dépend de la fonction d'onde décrivant le

système (cible et particule incidente) dans son état initial et de celle décrivant ce même

système mais cette fois-ci dans son état final (ion, électon éjecté, électron diffitsé) et du

potentiel qui décrit I'interaction entre l'élecfion incident et la cible (dans notre cas il sera

Coulombien).

n-I - Desuiption de l'état initial

Les atomes étudiés dans ce tavail se caractérisent par une dernière couche fermée

de type 1s2 ou os'opu. Dans le cadre de l'approximation du coeur gelé on poura négliger

I'action des élecfions des autes couches et donc nous auroili à examiner uniquement l'état

final et initial des élecnons concernés par la collision.

On s'intéressera dans nos applications à des cibles d'hélium et d'argon.
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cas de ltargon

La fonction d'onde initiale, déterminée par J. Langloit[32], s'écrit :

O, (rl,Pr) =ZCYî. Yi ç) Y^, (fr) Zo, R(n,, e,,rr) R(n,, e,,r r) i (r, <+ rr)
A A

R(n,e, r) = (2n!)-rtz q2ryn+rt2 ro-r exp (-er)

(2-2)

(2-3)

et Cffi" est le coefficient de Clebsch-Gordan. Les coefficients a; sont donnés par le

tableau:

I j aij

I I -0,318825

2 2 0,9529636

I 3 0,861769

2 2 -0,413939

2 3 -0,28063I

3 3 0,023109

4 4 0,084186

4 5 -0,117540

5 J 0,078559

6 6 -0,009609

Cette fonction inclut 94o/o de l'énergie totale de conélation. Dans le cas de gazrare cornme

I'argon 3p6, la fonction d'onde utilise une superposition de configurations qui inclut huit

composantes.

3p' -3po (t s)3d, (t^s)- 3po (r^f) 4r^t(t,s) - lpo(r^g)4pr(',s)
- 3 p' (' p) 4 p,(") - I po (' p) 3d, (' p) - 3 po (, D) 4 pr(' D) - 3 po (, DDd, (t D)

(24)
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Cas de I'IIélium

La fonction d'onde initiale, établie par Silvermann et al[tt], s'écrit :

t  [ i l ( ls(l) lc(2)+r 
x 

,e)zp"(z\]v,(f,,f,)=-f"tt<uto(2)+lc(l)ld2)) 
*#"0' 

rttr+ 7' l-r0,0)zp-r(2)-2pr(2)2p-,(r) l

Q r(E,,Er\ = 
# "iE'î' ra'tzb' r Q +fi 'F, ç, 1,r;i@,.-4+ 

/r,4 )) r

db 
,i;,.r, ,a,nt, r(l .,L; ,r, ?,?J,-i(82.i, + k,r,)r(r -*;)

N est la constante de normalisation pour (ls,ls'), À est un paramètre variationnel, ls et2p

sont des orbitales atomiques d'atomes hydrogénoîde. Cette fonction d'onde inclut 80% de

l'énergie de conélation. Bien que de qualité modeste elle nous permet néanmoins de rendre

compte d'une partie des corrélations radiales et angulaires dans I'atome d'hélium tout en se

prêtant fort bien aux calculs analytiques et numériques lors de I'utilisation de la seconde

approximation de Born.

II-2- Description de l'étatJinal

L'état final sera décrit par un produit de deux fonctions d'ondes coulombiennes, proposées

par Byron et Joachaintu , multiplié par le facteur de Gamow!2t-22l

(2-5)

(2-6)

f et , Fr sont respectivement les fonctions gamma et h1ryergéoméhique

confluente, la charge effective vue par l'électron éjecté correspond à celle de I'ion résiduel

et vaut donc 2.

II-3 - Cas du mécanisme skake-olf $O)
Lors d'une collision élecEon-atome, il est habituel de considérer que le projectile

interagit avec un seul électon de la cible et l'éjecte tandis que le deuxième électon est

éjecté de I'ion résiduel : ceci peut-êfie expliqué par le mécanisme dit de shake-off dans
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lequel le réarrangement de la cible suite à l'éjection du premier élecfion entraîne l'éjection
du deuxième :

Q-7)

On note que :

r; est la position du jt'o élecfion, r est la position de l'électron incident ou difhrsé par
rapport au noyau et

N est le nombre d'élecfions de I'atome.

L'électron incident ainsi que le diffusé seront décrits par des ondes planes

f-"-" ,l-"j car ces deux élecfions auront une énergie toujours supérieure à lKeV.[(zn)t" 
'(2n)t'' 

)

Les fonctions d'ondes $, et$, représentent l'état initial et final de la cible.

Après intégration su la variable r- on obtient :

Mn = 
*(f(l ..,iDl- .r/ + 

iexn(it.rll la 
0,...,"1) (2-8)

Dans le cas de cibles constituées de gaz rares dont la dernière couche est np6 on utilise les
approximations suivantes :

- la première consiste à ne tenir compte que des électrons de la couche np6 du gazrare car
deux de ces six électrons vont êfre éjectés et que les autres électrons seront considérés
cornme spectateurs (approximation du coeur gelé).

M,.=(+** ,D1-î.Ë ùlffi'(L ,N)

on obrienrators 1 M-=#(,'.r0, ,6)l-o*f .*p 1iE.\) 
1A,,,..,")

(2-e)
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- La deuxième consiste à supposer que les fonctions d'ondes de l'état final et initial peuvent

s'écrire 5implement en fonction des deux élecfrons concernés par le processus de double

ionisationt26l, d'où

M.o (2-10)

Le calcul de Mro se réduit alors à un problème à deux électrons actifs.

Pour calculer M* on a besoin des fonctions d'ondes Oi(1,2) et Or(1,2).

II4 - Mécanîsme Two-step (I)

II4-I- Formulation du mécanisme

Le mécanisme two-step 1 (décrit par Carlson et Krausetsl) consiste en deux

interactions successives liées : une ionisation directe ( identique à celle existante dens les

collisions (e ,2 e) où un élecffon est éjecté préférentiellement suivant la direction du

tansfert d'impulsion (+^R ou -R; suivie d'une collision entre ce premier électron éjecté et

un élecfron de la cible. Lors de la première ionisation I'ion (He-) est soit dans un état rcl

ou dans n'importe quel autre état intennédiùe (de n:2 à n:æ). L'utilisation de la seconde

approximation de Bom conduit au tenne Mrsr l

= (., (1,2) l en't + en'-n - z l or lr,zy)

M rs, = +Z I# fu ,F,,Ê,)lr,,lvï (t ",r,,r,)) "
(vi (Ë.,r,rr) eû,+ lv" l"r''" v,?;,ù) (2-rL)

avec

où E, désigne l'impulsion de l'élecfion éjecte après la première collision (de tpe (e,2e)) et

Io est l'énergie nécessaire pour éjecter un premier élecfion de la cible (n:1) et

I
I \ ,  = -,€t 2 l t

[/- = --
" lo lol loz
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éventuellement exciter le deuxième élecfion (n=2). Il est intéressant de souligner ici que la

conservation de l'énergie n'est pas respectée dans le formalisme de Born : I'intégrale sur Eo

a cornme bornes zéro et I'infini. Par confie I'une des contributions principales à cette
intégrale provient bien de la conservation de l'énergie lors de la première collision" :

+=+.1*,. (2-12)

Le calcul complet du terme M1s1étant long et difficile on va s'intéresser uniquement aux cas
où:

n = l(ls) et n=2(2s,2po,Zpr,Zp_) d'où :

^r _ r | ç sE" (vr(8,,8)lu,,lù"(8",n,,r,))Mrst= -;ll 
1rfy,

(ùu {E,,rr,f2) sû''î' lLlro'" v,(4,fr))

. I h (v, {8,, E ) lv,,lvl", {8.,^,r,rl

*, dE, (Y, =(8,,8)lv,,lv:,t (E 
",r,,'- 

ù
. J aæ T k: - k: - 2 r z n *, rlu 

(* : "' (E ",F,,r,) 
gtE''r' lr" l''i' Y (t,, tl ))

* | dE. (Y ̂8,,8)l4,lY:"'(E.f 1,;- '\
, l1zn),1r:_rffi(*, ',, '(E",f,,-h)e,E'.à|Vo|e,E.,"Y(,,,r]))

*, aE" (vrG,,E)lt ',lvl"*G",rr,.r)| 
(*:n,r(8,,F,,r_r)e,E.r.lr"lrr,ry,(4,r;))]s 1zn) '  l t i  

- t :  - tc i  -rzn_,+iql

(2-13)
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II4-2- Calcul des termes du mëcanisme TSI (cas n--I (Is))

Le terme correspondant s'écrit

En appliquant la formule de Bethe on obtient :

M,,, (t s) = - + # t # (v, <r,, 8,, I + | *;' ro-,,,;,,; )),
(*j* (8",r,,r)l- 2 + en i, + rû,,1 X <r;,r; )

lvl*(n",t,,-tr))=l vf (Ë" ,t1,î2))-(r,(-r,,-.r)l vI(Ë. , i1,i2r)l r,(-r,,A))

on obtient :

En introduisant I'orthogonalisation de l'état intermédiaire par rapport à l'état initial

Y,(î r,vr):

Q-14)

(2-r5)

(2-r6)

M*,(,s) = -#Joht(r,rn,,-, )l * l.r(r",r,,r,)
- (*, (-r,, -r2 ) I v ï tn",îr,îzl)(v, tt,, or, 

I * | 
v, tr,, a ))

((r:'<n",n,r)lrr" +rn"lv,F,,r)l-(w,e,,r)lv':(8.,r,,r,))(v,e,,r)leÉ', +e'E'alrz,(r,,r,))

Q-T7)

w
(* :* G ",r,,-4) e'Ê "'r" V.lr'u,'. Y, (4, 4 ))
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Dans un premier temps on va s'intéresser au terme :

@ o V)= (y t4,r; ) leû,i + eû al X rn,r; l)

Calculduterme o,, (V")

En remplaçant Y(i,4) pr son expression (équation (2-5)) on Eouve :

*+(ç,,"lrr'10,,")*(o,^lr*'lr,^)*(r,,-,lrr,lr,,-,)))

au(v")=#@,((r,,lrr|le,,)*(o,,lr,E,le,o.l*z(o,,lrr'1r,,|(r,"1r,,,))

(2-re)

ce terme est calculé analytiquement (voir annexe III)

Calcul du terme cl 
" 

(V" ) :

o 
"r 

(%) = (V"k1Ë",ir,i)l %l X (-r,, 1, ))

ITrot.,(v")=l#lt((,n"vslao'10,")(or,"lp,")+(o"G)lr"'1,n,",)(0,,"1p,")

*(v^"lrr'lo*l(o"Qù\p,,)*(**lrr'1o,,)(o"Qr.'tle,"))

*h(b,,"lrû'lo,,,l(o"Q,,llo,o.)-(,n,,,lrr'l,t,o)(o"&)1o,")

- (r" rr"ll rû' le, o-,)(e "U-llo," )))
le développement de ce terme est donné dans I'annexe, il est calculé analytiquement.

ca lcu ldutermero 
/ r \ l  ' l t  |  -  \'"[ij'1*r(Ë,,[,,];lv"rr",î,,-',)) e-22)

(2-18)

(2-20)

(2-2r)
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I etrfi = Iû, 4,,'(r,) vr(rr) Fc)(r,) e-2i)

avec: r[)' (f)= I(azX- i1t, "to'"{t") Yr*ç"1yi*e")
Lrrb -- a'

et tel que: qU4= lr!1+t*,:?)l 
"-!,* 1zto1*' xe-bMçr+r-iq,2t+2,zib).'  2(21+r) l

avec : v,(i) = !æ,r-G,a{,fJ É;).(t) (2-24)

dont g (1",r1) = R r(rr)Y*(îr); R r(rr)--zzt'' e-t" (2, =2(He.))

ceci nous donne ; -' '" ztl' l6tc3''/ r\rt) = -Ç 
dæ Zeùt' 'io1'(h) 

t 
',,('r)Yi,*ct)Yh^,(î(r) Q-25)

tel que : v,,(r,) = !), v" Ft,nrn(r1-Lù * (2-26)

en remplaçant dans (2-25) on obtient :

, _ zï2 rcn3t2 @ù2
k2k1k^(2n)e' tlïi!;* 

" ?,

Ia Yi,^,(îr) t,^,(îr) \"^"(îr) 4k, r,,*{*r) Yr,^,(îr) t"-^(î.)

on rappelle que: 
Q'27)

|  (  t . t . t . r r r ( t ,  r . t  t^ \ (  n,  ( , t  , " )  
,^  Âô\

Jor,ti,.,yi-,y,"."=(-r)m2+m'lffi) I lt I 
(2-zB)

\ o  o  o / \ - m 2 - m l  f r " )

et que , 4i, = I) ,,"(k"rr)v,,(rr)F,,(krr)dr (2-29)

le calcul de ce terme est purement numérique voir annexe I et tr.

calcul du terme r 
" [f]^'\rr, /

/ r \  |  |  r  I  \',1;)=\r'(8,,8,)l;lr'e,,ù) Qao)
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. (r. (Ê, , r, ) q" (Ê2 ,o ,l * |o rrs, a ) a (rs, -r, ))

.#(o. (Ë,, r, ) q. (r,,o,l + lo tzn", i ) q (ro", r, ))

tzp-r,îr))

tzp-,,î,))

-(r. tn,, -r ) e. (kz, rz,l* 
lo 

(2n,, -,, )

-(*",0,, r, ) e" (kz,i,, 
I * l,o 

(2n,, r, ) (2-3r)

en intoduisant la formule de Bethe ' a = lf !l- rii'r, ,-ir'rt
rrz 2rz J 12 

-

on obtient :

+(o"G,>la"la*l)(e.r E)1,-''lr*))1 .#l(r"r|,)1,''lazp"))(ç"G,)l, ,r,lazp"t)

-(v"{8,)l''"lp(Zp,1)(e"rr'slu'"le(2p -)} -(v"G,\l",r,leen_,1)(o"<Eslu'r,leep))

(2-32)

après développement (voir annexe III) on obtient une somme d'intégrales triples qui
nécessite un taitement numérique.
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n-5- mécanisme TS2

II-5-1- Formulatîan du mécanisme

Le mécanis6s two-step2 (TS2) (décrit par Carlson et Krauselsl ) consiste

également en deux interactions successives liées : une ionisation directe où un élecfon de la
cible est éjecté préférentiellement suivant la direction du fiansfert d'impulsion intermédiaire

(différence des vecteurs Ë, - F,; suivie d'une collision entre l'élecfion diffirsé et un aufie

électron de la cible.

L'électron incident est donc diffirsé deux fois par la cible dans ce mécanisme TS2t3ol. Lors

de la première ionisation I'ion He* est soit dans un état fondamental n:l ou dans n'importe
quel autre état excité (n>1). L'utilisation de la seconde approximation de Bom conduit à :

[ , cl" (wr{8,,8,) ",r" 
+lv"(DlvI(8,,4,t) r,r",.)Mr,-=l-:>t# "

| 
,, , ,r"f 

-W: 
- ki -21,+iql

(v : <8,,4,r,) rn" 4 lv)r, (i,r,) r'Ê' )

I \- 1 dE" (v r{Er,E) e'Ê 'zlv<ztlv/i(8,f,,-k) ,'0"")-;+ J e.tf ^

|  -  . i - l

(vi{Er,r,,r) e'Eor"lvlvt,(4,Fr) t'ur)l e$)

on note que :

vjt)  =l ;  Vjt)  =f ;  v,=-2 *1*- l-
1o2 fol 

- 
ro fol 1o2

La présence de termes dans I'expression de Mrsz est rendue nécessaire par le fait que l'on ne

peut pas savoir si l'élecfion (4 ) a été éjecté avant l'électron (Ër).

II-5-2 - Développement du calcul

En innoduisant la formule de Bethe on obtient :
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_ r l i  I dE" (vrr(È,,Ê)lr"Ê"-balwii.,4,r)) | n,i
o?J(2,) , (k i_k:_r;_v7(wi{E,,4,4) | , i1Ê,-Eo1.1r,+r, , |w,G,r , ) )

at -(v r<È,,È)lr"'"-'''alvi<8,,r,,a))(vîG,,4,i)l"içÊ'-Êo,6,+r,'>lv,@,,r,))
(2o)' k: - k: - tcl -zr,

On s'intéressera dans un premier temps au cas où n: I

soit le terme ,r, = (vî(8,r,,4)lri i,"r,*iÊ,hlv,G,ù)

*(r^l'r"'1o,")(,p"(8")1o,",)+(o^lrr"'1v,,,)(v"{E,rle,")) .#((r"ri)lr*'1r,,.)

(o ̂lo, o") * (e " {E )1r,,.) (,  ̂ l rn "' I e, o ") 
- (, . <8,',1 "4' le, ̂) (,  ̂ 1r,, -,)

-(o"{E)\r,,,)(r*lrr"'le,^)-(r"<Ellr'Ê"'lo,o)(o^1o,,-,)(r^lr,^)

(2-34)

et en tenant compte de I'orthogonalisation de Yi par rapport à I on obtient :

M,", = t> f *+ (r, G,, È,)l r,,r.- r,,a lv i G,, 4, F))rù '  r l r  (2r )

(vi(Ë,,r,,-rr)lrtr-tu.D'lv,(q,-rr)-(vil(Ë,,-r,,E)lv,(-r,,-rr))(v,(-r,,-rr)l .m",i.D,l lv,(-r,,A))

[o? -o: -ri -zr"]

-*T J#(t,(R,, Ë,)l eitË"-Ë'ra I vil rË,,',,-rù

(vil (Ër,*r,,*.r)|.**ti.D'lv, (-r,,0 )) - (vil(Ër,r,,D )lv,(-r,,rr))(v, (-r,,4)l .m',i.D,lv,(-r,,rr))

G? - u? -vi -zrn)

(2-3s)

Q-36)
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(2-37)-(o " <Ê,>1o,,-,) (, ̂ 1,*' le, ̂ )

Soit à calculer ar, = (v, (È,, E )l eû"<n ",rlv, @,, rr))

(2-38)

,, = ffi {,^r[(r" rr, I l,r' lo,,) (o "G)lç,,,) * (e "<Ê,ll,r'1o,,) (o "@ )lç,,)
+ (e, <Ê,>la n' 

lo, ") (e " (E )lç, ",) * (o . <8,>l "'n " lo, ",) (e " G )lç, ")l

Soit à calculer co,, = (v,G,t)le'E^G*Dlv,@r,r))

Ce terme a été développé dans la partie TS1 de ce chapitre.

. #l(, " rÈ,11,.'E' 1o,,.) (e . {8,)l o,,.) * (v " <E,ll rr' I e, o ") (o " r|,tl o,,")
- (v " {È ;l r' n' 

lo, ^) (, " <Ê,>l ç, o ̂) - (e " rà,>l rr' le, o -,) (,n " <8,>l o, ̂)
- (o "{È )l r'E' lw, ̂) (r " rr-, I l r, n,) - (o "tË,11 r'E - 

le, o-,) (, "<8,>l r, ̂ )l
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Chapitre III Interprétation des mécanismes collisionnels de Ia

double ionisation

A) Modélisation ondes planes

On rappelle que le but de ce fiavail est de déterminer les mécanismes collisionnels

lors de la double ionisation des gaz rares par impact électronique.

Dans un premier temps on se propose de dégager les aspects fondamentaux de ces processus

en décrivant chaque élecfion non lié par une onde plane. Ceffe modélisation très grossière

nous permet une simplification des calculs tout en conservant globalement la physique des

mécanismes mis en jeu.

In-I Mécanisme shake-off

On considère le cas simple suivant :
-un atome cible d'hélium

,%-un étatinitial non corrélé : Yfi,,îr)= q"(1r)q"(1r) avec e.(1r) =+ 
"-4 

(Z=2%e)
alTl

La section efficace quintuplement différentielle s'écrit :

(3- l)

oto 

" "=k' Iuk.. l f ' ' l 'de,do2do,oToT Ka (3-2)
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Dans le cas du mécanisme SO :

.f nr = -*(-rr8,,8.,F,,r,1 e,E'.,.

En intégrant sur 1o (formule de Bethe) on

.fa, = -#(*;r|o,E",F,,F)l-2+eù'i *rt. izlEr";,"; l) (3-4)

avec R = E, -/r-" vecteur transfert.

En supposant que l'état final est décrit par un produit d'ondes planes symétrisé :

y i  =  9"  (Ro,r , )Q.  (8 . , r ,  )  +  q"  (Ë0,  A )e ,  (k , , r ,  )
- 

(3-5)

f' s'écrit:

.f ar = 
# "lz 

(e "&,)l e ") (o "G )l ç "l * (v "& )l r,u, l, ") *
(o "& ")lp ") * (o.@ "llr" 

' 
l,n,)(e "to,>lr .)f 

(3-6)

- Le premier terme u = -2(ç"(tr>le")(e"<t">lç") correspond à l'interaction entre l'élecrron
incident et le noyau.

- Le deuxième terme corespond au produit d'une simple ionisation (o,VSlr,orlç") et du

terme de shake off du deuxième élecfion (q"(t 
")le")

- le fioisième terme provient de I'antisymétrie des états électroniques (indiscernabilité des
électrons).

On peut écrire f", tel que :

l2
47"

aura

.*. 
*1",,,u y(,,,,;)) (3-3)
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On en déduit que f"r est le produit de 2 termes: I'un décrit bien une ionisation de tlpe

(e,2e): C(e" I o")+(o"{t'o>ltr'lr"D, I'autre décrit bien le shake-off: (e"lç.) .

Supposons que l'on fixe l'électon (b) dans une direction et que I'on détecte l'électron (c) en

faisant varier la position du détecteur (sachant que toute les énergies sont fixées) on aura :

N:Z (q" (r" ll q.) (ç"&)1r.7:ffi

- le terme A:(o"@,)le.) (o"<t'r'ltr'lr") se réduit à :

A, = (q" tr., )l .'ulr") = 8rZ
(z '+(R- [o) t ) '

(3-8)

qui est constant aussi car [o est fixé multiplié par :

Ar=(e.(r")lq") =ffi (3-e)

qui est aussi constant,car il ne dépend pas de0".

Le tracé du terme Ar\'=(A1Az)(ArAz)' correspond au résultat d'une isotropie par rapport

à la direction de 0. ( figure3-1).

L'aute terme (v"@)lo") (o,(k")lr'"lr) se réduit à:

B,=(p"&;lrr'lo"l=ffi (3-lo)
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Ei=5000 eV Er=Er=l0 eV 0"=1Deg

0.30 -

0 .15  -

0.00 -

0 .15  -

0.30 -
Figure 3-'l _+_ f- repré$nte le SEQD (u.a) torme lAl2 en æordonnéos pohires de fhélium on fonction de la direction

du deuxÈmo élec'ùon éircté

I repéænte le direction du tanstert quiesl la mêms que colle du premi€r ébcùon éjecté

Ei=5000 eV E,,=Ç-10 eV 0"=1Deg

0.0

0.2

Figurê 3-2 -+-+-t€pré$nte la SEQD (u.a) terme lBl2 en coordonnées polaires do fhégum en fonclion de h direclion du
, deuxièmo électon éjecté

I repré*nte la direction du ùansfert quiest la rnôms quo ællo du premier éj€c{é.

q
=t

o
o
]U
a

0.2

q
f

Y o.r
TJ

o
lU
a

0.1
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qui varie suivant la position de k. : il est maximum pour &-" parallèleàr( (pic binaire); (le

terme N qui colrespond à I'interaction avec Ie noyau va nous donner dans ce cas le lobe de

recul) multiplié par une constante Bz = (e o (ko )l ,p").Le fiacé de ce terme BB' correspondra

au résultat classique obtenu par une collision de type (e,2e) multiplié par une constante
figure 3-2.

L'interprétation rapide du terme de shake off (fr,) laisse penser que la section

efficace quintuplement différentielle dans ce cas donnerait le même résultat que celui obtenu
pour une simple ionisation : ceci pounait être wai si fsr s'écrivait comme somme des

carrés:

f", =cste (A2 +n2) (3- l  l )

or frr s'écrit comme le carré de la sornme de A et B d'où les phénomènes d'interférences

qui sont dans ce cas très importants et détnrisent la forme de la section efficace prévue

initialement figure 3-3.

On note que lors de ce raisonnement on n'a pas tenu compte de I'interaction entre

les deux électrons éjectés qui est tès importante (les deux électrons peuvent avoir des

énergies du même ordre de grandeur). Pour cela on a calculé la SEQD pour les mêmes

conditons cinématiques que la figure 3-3, mais dans ce cas on a tenu,;rmpte de I'interaction

coulombienne entre les deux éjectés (en introduisant le facteur de Gamow figure 3-4). Dans

ce cas on trouve que la SEQD est ûès sensible à cet effet et change complètement par

rapport à celle où I'on ne tient pas compte de la conélation dans la voie de sortie.
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q
g 0.4
o
o
LU
CD

0.0

Er=5000 eV Et=%=10 eV es=1Deg

0.8
Figure 3'3 -+-+- rsprésnte lo SEQO (u.a) torme lA+Bl2 sn coordonnée8 pohies ds l.hélium on tonclion de le dircction

du dsuxième élecùon éjecté

I repréænte t€ direction du ùans{ert qui est h mêre que ællo du premier él€ctron éjecté.

q
f

o
o
ut
o

0.0025

Ei=5000 eV Er=Er=l0 eV 0"=1Deg

0.0000

0.0025

Figute 3'4 -+-+- rspés€nto b SEQD (u.a) terme lA+Bl2 muttipliô par ls tactsur de Gamow en æordonnéss polaiEs de lhélium
en fonc,tion d6 la direction du dourêre électon ôjecté

I repréænta le direciion du trans{srt qui est h mémé quo cefl€ du promi6] élecùon éj€cté.
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IIV-2 - Mëcanisme TWO Step (2)

IIV-2-I -Principe du calcul

Le TWO Step (2) nécessite l'utilisation de la deuxième approximation de Born. La

contribution de ce mécanisme s'écrit (dans les mêmes conditions que le mécanisme SO) :

(3-r2)

Cette amplitude fB2 (TS2) représente I'interaction successive enfre l'électon incident et la

cible.

rBz(rsz)= (-" )T

t_
\*tto, 

ii1,fr) eoo+

Jl)sr-' \ r ) f ;J  
1zr)3(k i

l ---t
\*tto, 

,f,,fr)"*,, 
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Ê,,-4) ,n" "lJ;l,r, " , . <al)

;l,r''e"(4))

o z

-î.*.+l*t, '',)''n'll - . i _

\*tf*,;r-,,r'r) 
e'*o" (3-13)

avec i: I ou i : 2 qui correspond à une simple ionisation (i : 1) ou simple ionisation puis

excitation de He* (i = 2). On note que l'électron incident intermédiaire sera décrit par une

onde plane (cette considération est motivée par le fait que la contribution principale à

I'intégrale (3-I2) est due à des énergies (de l'électon intermédiaire) proches de celles de

l'électron incident c'est à dire de I'ordre de 5 KeV).

L'interaction entre l'électron intermédiaire et le deuxième électron éjecté est décrite par

l'équation suivante :
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(* r ru,,rr,r,l+l,u' o, rnt) (3-14)

i=  I  ou i=2

La remarque importante que I'on peut faire ici est que la syméfie par rapport au hansfert
est rompue par I'existence de deux transferts intermédiaires différents : [, - Ëo et F, - 8,.
On note que ce même résultat a été obtenu lors de I'utilisation de la deuxième
approximation de Born pour calculer la section efficace de collision (e,2e) à faible énergie
d'incidence. Le calcul du terme fB2(Ts2) a été effectué numériquement.

La présence de plusieurs pôles dans les intégrales rend ce calcul numérique délicat. Nous
avons testé notre méthode d'intégration numérique par l'évaluation de I'intéSaletl6l.

et p' = kt -2fr ,la quantité w est la différence d'énergie entre l'état initial de la cible et

un état excité ( moyen > de cette même cible.

Utilisant les résultats de I'article de Lewist36l on obtient :

- i fZl.')
7 =; ln l

ks 1pk - s)

où , =l1pr)' + 4fr(fr -v4)i

et F - w représente le différence d'énergie entre l'état final et l'état excité ( moyen D.
si (lr- -w)>0 et si la cible est dans l'état fondamental alors fr > o et s> pklttl.

D'où :

neee)=ft et rm.r=*,"[ffi]
Si (tr--w)<\etfr >0 ( l'état excité (moyen>> se trouve entre l'état initial et final de la

cible)alors s<pÈ

,-  I  ç  dq- 
7r2 J (q' _ p, _ieylrr,

avec E,=Q-Ë0,  î r=q-8 .

e-+0
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Réel( I )=s et  Im1=*," [
-t-

v4
Qrk
n(-

î
I

- l

).J
,s)'
+w

Notre méthode d'intégration numérique ( basée également sur la méthodologie utilisée par

B. Pirauxltl ; donne les résultats exacts précédents à2%oprès.

Dans cette première approche du mécanisme TS2 on va préalablement étudier son amplitude

pour une énergie élevée de chaque électron éjecté de façon à justifier le traitement ondes

planes de ces électrons.

On se placera également dans les mêmes conditions cinématiques que celles étudiées par

Popov et alt6l lors de son étude des mécanismes TSI et SO.

I I I- 2 - 2 -Co nditio ns cin ématiq u es

On s'intéresse ici au cas d'une double ionisation de l'hélium à haute énergie incidente et

avec des énergies d'élecfions éjectés élevées.

Es:6079 eV Eo:5600 eV Er:500 eV E2:500 eV

On note que ces conditions permettent de valider l'utilisation des ondes planes pour décrire

les élecfrons incident, diffrrsé et éjectés.

L'angle de diffrrsion est4 =-ld€ et I'angle d'éjection du premier élecffon est Q=110d€.

III-2-3 -Effet de la corrélation dans l'état initial

On tient compte ici de la corrélation dans l'état initial (équation 2-10), aussi bien radiale

qu'angulaire.
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4,0x10-s

2,0x10-s

o ôo 12o iæ or4r 3m e2(dês) 01360
F[ure 3-5a - rsptésente la SEQD (u.a) de l'hèlium en fonction de ta dkeciion du douxièmo étecton éjocté, sul to mécanisnË so êst coGidéré

. ici

I représente h dhoction du ùans{ert qui sst la rïÉme que coue du prêmior élsct,on éjæté
I représante la dbection ds oe-et.

avec corrélation dans l'état initial.

2,0x10'1o

o 60 120 1Eo or€r 3oo er(de9) erseo
Figure 3'5b - rsptéænte la SEQD (u.a) de fhèlium en fonclion de la direction du derflièm électrcn éJæté, seul le mé€nism Ts2 (n=l) est

r ænsidéré bi,_+_+_ 7521n=1 et n=2)

I repréænùe h dhætion du t"ansfett qul gst h rnêre que ælle du p€mior élecùon éjecté
I rsprésntE ta directbn de q€r.
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4,0x10-10

SEQD (u.a) de I'hélium Ei=6079 eV E1=Er=ggg eV
MECANISME SO

SEQD (u.a) de' l 'hél ium Ei=6079 eV Ej
MECANISME TS2(n=1 et n=2)
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La figrrre 3-5a et la figrue 3-5b représentent la SEQD pour I'atome d'hélium en tenant

compte du mécanisme SO puis du mécanisme TS2. On observe un maximum au voisinage

de la direction de E - E, dans le cas dé TS2 (frgure 3-5b). Si I'on tient compte des
E;

mécanismes SO et TS2 le maximum-irécédent disparaît car l'amplitude de TS2 est

inférieure à celle de SO pour les conditions cinématiques étudiées ici.

La présence de ce maximum peut s'expliquer dans le cadre de la modélisation ondes planes.

Le premier terme de la relation (3-12) contient deux facteurs :

En utilisant la modélisation

*l,r,,r.rr,)
I

, ,  =\*t (82,?2) e'k"h

-i.*.+l*,n ,r),0''lt-
et B, = 

\*t 
(Er;f,,4) tnoz

-z*:.:Itu, ,-k),",'.\
ro rot rr, | |

ondes planes pour Yf et Y, on voit que A1 est proportionnel à

I
H et que A2 dépend principalement de ; : = \
(tî, * (Eu - 8" - E)') '  

-. a--

Les termes ZN et Z; proviennent des fonctions d'ondes décrivant l'état fondanental de

l'atome d'hélium et de I'ion He*.

Les termes A1 et A2 seront chacun maximal lorsque :

lE,-E^-8.=o
i ,  , "  - '  ^d 'où  k , -k , -kz -k t=0
lk , -ku -k t=0

soit E, = R. - 8,.

De même le deuxième terme de la relation (3-12) contient deux facteurs :

I  l r l -  \
4 = ( Y j G,,F,) e'É"'o l)lr"', ," (4 ) )

\  l t , z l  I
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En utilisant également la modélisation ondes planes pour Y/ et Y, on voit que 81 est

proportionnel à - I

@ 
et que 81 dépend principalement de

(ri *(8, -8, -E)')' '

Les termes 81 et 82 Seront chacun ma,ximal lorsque :

{? ! !=od,où E,-8"-8,-8,=o
l k , - k t -kz=0

soitÉ-,  =R-8,

I1 est à remarquer ici que I'intégration sur dto (électron diffusé intermédiaire lors du

processus TS2) donne en fait un maximum voisin de R - E, mais ne correspond pas

exactement à cette direction (écart ici de l0o à 20. ).

III-24- Etat initial non corrélé

Dans ce cas la fonction d'onde initiale de I'atome d'hélium s'écrit :

e (1r , 
-rz 

) = [ N (ls (l) ls,(2) + ls'(l) rs (z))] (3-20)

N est la constante de normalisation et les orbitales atomiques ls et ls' sont celles d'un
atome hydrogénoïde (/=27116). Les figures 3-6a et 3-6b montrent que la corrélation dans
l'état initial ne joue pas un rôle tès important ici.
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4,Oxl O-e

SEQD (u.a) de I'hélium Ei=6079 eV E.,=Er=500 eV
MECANISME SO

60 120 l8o Q€r 3oo er(de9) ex
Figure 3-ôa - replésnte la SEOD (u.a) de fhèlium en fonction de la direction du dauxièms ét€c{ron éircté, æul le m6canism€ SO ost ænsidéré

ici r(on n'a pas tenu æmpte ici de la @Ûétaùon dans t,état initial Z=22r16)

f représnto la dilsclion du transfert qui est la même qua colb du prsmiôr élscton éjocté
i! représnto la diroction de ok-ot.

4,0x10'10

12o 1Bo e*€r 3oo 02(deS) ek3so
Figurê 3'ôb - représents la SEOD (u.a) do l'hèliun en tonclion do la dbection du d€uxièms ébctrcn 6ircté, æul lê mécanbme TS2 (n=1) est

I 
consldéé id (on n'a pas tenu compta icl de la corôlation dans fétat Initiel Z=27n81,_+_+_1S2 (n=1 et n-2(2s,2p))
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III-3 - Mécanîsme TWO Step (I)

Comme le TWO Step (2) le mécanisme TWO Step (1) nécessite l'utilisation de la deuxième
approximation de Born. La contribution de ce mécanisme s'écrit :

(* r ru.;r,,r,) a,,"l î. +. +lx o,,,r,,r ") (3-15)

avec Yj (E";4,F,) = 
ftlr: 

(8.,r-) e,(t ) + çï (8,,f)e,(illrt ici pj (8,ù = # (3-16)
\zE)"

où gn (1) est la fonction d'onde décrivant l,atome He*.

Dans cette éfude on va s'intéresser aux cas n : I et î: 2,le tenne In est l'énergie nécessaire
pour éjecter un premier électron de la cible (n : 1) et éventuellement exciter le deuxième
électron (n:2).

Le premier terme :

(3-r7)

correspond à une simple ionisation (n: 1) ( et si n=2 tl correspond à une ionisation et à une
excitation ). L'électron éjecté va entrer en collision avec le deuxième électon et l'éjecte,
ceffe collision est décrite par le terme :

(* , ,U, ; r , , r - , )e iÊ, î .-i.+.+l*tn '") ''u')

(*, ,0,, Ëz i-rr,o,l + l*"..0"; n, a ) (3-18)

qui est facile à calculer dans le cas d'une modélisation ondes planes. On note que dans le
terme fB2 (TSl) il n'y a qu'un seul transfert R = Ê, - [. et par la suite la symétrie par rapport

au transfert est maintenue.
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Si on utilise les mêmes conditions cinématiques que celles de popov et alt2el ( g=6079 eV,
Ea=5000 eV, E1=500 eV et E2=500 eY, 0, =-ldeg,q = ll0deg. ) on observe également un

ma)<imum dans la direction R - Er. Mais, contrairement au cas de TS2, le maximum subsiste
si on prend en compte les mécanismes SO+TSI (figure 3-7a). On peut déjà en conclure que
dans ces conditions cinématiques le mécanisme TSI est prépondérant.

Le ma:rimum peut aussi s'expliquer à partir des expressions (3-17)et (3-lg).
Toujours dans le cadre de la modélisation ondes planes I'expression (3-tZ) dépend
essentiellement du terme

(ri * (8, - E, - Eù,)' 
'

L'expression (3-18) donne ( en utilisant les relations 
t = - 

t, 
ldl 

",ir, 
e,ir, etr rz  2ûJ l -

+ 
= 

# [ aFo r'ro-rr"o ) on rerme proporrionnel à :
(t', * (8" - E, - E)')' 

'

Dans cette partie, on va essayer de mettre en évidence I'importance de plusieurs
phénomènes physiques tel que la corrélation dans l'état initial et final.

I IV-3-I- Corrélatîon dans l'état tinal

La conélation dans l'état final peut être représenté par la prise en compte de I'interaction
ente les deux élechons éjectés par I'intermédiaire du facteur de Gamow :

r ( l  n, -  kr l)  -  e-T n2 p(l  -  ixrz )

avec 1 
I (3-19):rr=jffil

le calcul dans ce cas nous monfie (figure 3-Taetfigure 3-7b) que I'effet de la conélation
dans l'état final est négligeable, en effet les électrons éjectés ont une énergie de 500 e.V
d'où I'interaction coulombienne ente ces deux particules va être faible.
Pour la corrélation dans l'état initial on obtient les mêmes conclusions que pour TS2 (pas de
conélation dans l'état initial).
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B) Modélisation ondes coulombiennes

III4 Etude de la contribution du mécanisme SO dans les acpériences (e,3-Ie) sar

l'argon

II14-1-Introduction

Les premières expériences (e,3e) du groupe d'Orsaytlo't2l sw I'argon, le krypton et le néon

ont été relativement bien interprétées par Hda et alt23l et Dal Cappello et alt2al en utilisant le

modèle BBK approché et le seul mécanisme SO. Nous nous proposons dans cette partie de

confronter ce même modèle aux résultats des expériences (e,3-le) du groupe d'Orsayt3sl.

Ces expériences (e,3-1e) consistent à ne détecter ici que les deux électrons éjectés de la ci-

ble en coïncidence. L'électron incident ayant une énergie de 5500 eV dans ces expériences

on peut raisonnablement négliger les effets d'échanges ente l'électron diffusée (non détec-

té) et chacun des deux élecfions éjectés. Le bilan énergétique étant inconnu ( l'énergie de

l'électon diffusé n'est pas déterminée) on doit donc considérer tous les processus de la

double ionisation à I'ionisation multiple. Le fait de détecter les deux électons éjectés ne

nous permet pas d'écarter I'hypothèse d'un troisième (ou d'autres ) élecEons éjectés.

Néanmoins on peut considérer conrme événement prépondérant la double ionisation de deux

électrons de la couche ( np6 ) de la.cible.

Ill4-2-théorie:

En utilisant l'approximation du cæru gelé on réduit le problème à N4lecfions-cible à un

problème de 6-électons-cible (3p) (Hda et al 1994)t231 '

Ar (3p') + e- -) Ar..(3po) + e- + e- + e- (4-l)
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Si on se limite arD( cas de faible transfert (Hda et al 1994)trtt on peut réduire ce problème
de six élecÛons à un problème à deux électrons actifs ( les deux électons éjectés après la
collision ). Ceci nous permetûa de rappeler la théorie de la double ionisation de I'hélium et
I'appliquer à I'atome d'argon.

On rappelle que la section efficace quintuplement différentielle dans le cas de I'hélium est
donnée par l'équation suivante :

dso
dQiQdç22dEiE2 (4-2)

où dC)",dO, et d(2, représente respectivement les angles solides du diffusé et les deux éjec-
tés, et E, et E, sont les énergies des deux élecfions éjectés. Les moments de I'incident, dif-

fusé, premier et deuxième éjecté sont respectivement , i,,i,,i, 
", 

ir. Onnote que Ie moment

de tansfert sera noté tel que , k = i,- i,

= ffv*l'

fu représente un processu du premier ordre et ne
action unique ente I'incident et ra cible et nécessite
approximation de Born ; f' s'écrit dans ce cas tel que :

,,n,rlV.le,E,r" y,.r n, = ; (., (u,, u,, r,, r,) ( - , , , ) )

tient compte que d'une inter-

I'application de la première

(4-3)

avec:

(44)

Cette formulation peut ête appliquée à la double ionisation de I'argon si on tient compte des
15 possibilités dans lesquelles on peut fiouver les quatres électrons restant dans l'état final
:pa . Neuf d'entre eux colrespondent à l'état ionique Ar++ (lp4 ) ,p, 5 à l'état ionique rn

et un à l'état ionique rs. Dans ce cas l'équation (4-2) sera modifiée et s'écrira :

vo =2+J-*I
ro fol ro2
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dso _ _t+:k ,k&zl r t  lzdrqdo,ÂLdndE, = 
k-fv ;,1' (4-5)

Pour calculer finalement la section efficace quadnrplement différentielle correspondante à
(e,3-le), on intègre sur l'angle solide élémentaire dos l'équation donnée par (a-5). On note
qu'ici on a considéré uniquement l'équation (4-1) et on a négûigé tous les autres états ioni-
ques possibles comme 3sr3p5.

La fonction d'onde utilisée pour décrire l'état initial est basée sur gne superposition de con-
fignrationsl23l et s' écrit

v,6,f,)= II y j(4)y,(r,)
J t

Elle est symétrique pour l'état ts et tD et antisymétrique porn l,état 3p.

La fonction d'onde de l'état final s'écrit sous forme d,une combinaison
tisynétrique de produits de deux fonctions d'onde coulombienne :

(4-6)

splétrique et an-

y; (Er,Er,4,v,) = 
filr, 

(8,,î,;2,)ç" (ir,ir)zr)t(rl .+ rl)l e-7)
Ce modèle consiste à décrire les deux électrons éjectés par des fonctions d'ondes

(4-8)

coulombiennes avec des charges variables qui satisfont les conditions de Rudget3el lRudge
le68) :

z t ,zz 2 2 I=  - - -
kr kz kr 

'  
kz l-+ +l

lkr- kr l
t l

.f ], = #+llr::l 1Ê,, Ë,;81 + P,, Mf;) (8,,8,; E1l

Le signe * ou - correspond à la symétrie de Y, (ir,r-r) en I'absence d'interaction spin-spin et
spin-orbite. En infoduisant (4-7) dans (a-3) on arrive à I'expression :

avec

(4-e)
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ur \t8,, Ë, ; t > = | b; ql,,r,, z,1lr' 8,, - tlo, (41) (e; <E r, r,, z,1le, çr,1\

t t eltl,, E, ; Ê ) = lo (r; <t, r, z )Vû â - \e, {r)} (o ; {8,,r,, z,)lç, G))
(4-10)

où P12 est I'opérateur de symétrisation.

III4-3- Résultats et dîscussîon

On examine pour la première fois les résultats expérimentaux de Lahmam-Bennani et alt38l

(1991) qui ont été réalisés dans le cas où I'un des deux électrons éjectés a une énergie rela-

tivement supérieure au deuxième électron éjecté : 75 eV et 5 eV.

Les auteurs ont utilisé un modèle semi-classique qui leur permeuait de distinguer les deux

processus suivants :

-l'électron < rapide ) (75 eV) sera éjecté préalablement par un choc direct de I'incident

sur la cible puis l'électon < lent ) sera éjecté par réarrangement de la cible ( électron SO ).
-l'électron << lent > (5 eV) sera éjecté préalablement par un choc direct de I'incident sur la

cible puis l'électron < rapide D (75 eV) sera éjecté par réarrangement de la cible (élecnon

so).
Bien que la mécanique quantique interdise une telle distinction entre ces deux processus

(effet d'échange ) nous avons néanmoins calculé leurs amplitudes respectives dans le cadre

du modèle suivant :

l'électron (< rapide )) ou (( lent >) éjecté par le choc direct de I'incident sur la cible voit

une charge Z;l (qui conespond à la charge de I'ion Ar-) tandis que le deuxième (<< lent >

ou < rapide >) éjecté voit une charge Zzl (qui conespond à la charge de I'ion At**).

Ceci nous permet de considérer deux processus différents :le premier est donné par

k?J _ r
2  

- " 1

et le deuxième par :

k?
ï=  

E '

zFl
k:
3 _ F

2  
- " 2 Zz=2

k:z _ F
2  

- " 2zF2 Zz:l
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On ne peut faire une sélection enfie ces deux processus que si le terme Mjl est tès su-

périeur au terme Uj|' @^s ce cas I'effet d'échange est évidemment négligeable).

on a inclue également un fioisième modèle qui consiste à décrire chacun des élechons
éjectés par une onde coulombienne cornme précédemment mais avec des charges variables :

z r=2-  i  ;É t ; i
2lkf k,l

(4-l l)

(4-12)

des deux

variables)

et

zr=2-#
zlkt- k,l

Les figures 3-8 et 3-9 monfient que nos modèles basés sur une description

électons éjectés par des ondes coulombiennes (à charges fixées ou à charges

donnent un relatif bon accord avec I'expériencetaol.

L'amplitude des deux processus considérés précédemment étant du même ordre de grandeur

il ne nous est pas possible de confirmer ici le raisonnement semi-classique de Lahmam-

Bennani et alt38l.

L'accord théorie-expérience semble indiquer la présence prépondérante du mécanisme SO.

Dans le cas d'élecfions éjectés rapides (155 eV et 75 eV) nos modèles donnent un désaccord

flagrant avec I'expérience ( figures 3-10 et 3-l t).

Ce désaccord pourrait provenir du fait que le mécanisme TSt est souvent prépondérant pour

des électrons éjectés rapides @opov et alt6l).

Ces derniers auteurs ont établi ce résultat en considérant le double ionisation de I'hélium, il

resterait donc à étendre le formalisme TSI au cas des gaz rares.

La figure 3-12 indique un accord satisfaisant théorie-expérience[38'40] pour des électons

éjectés relativement lents (10 eV). Il nous est également impossible de privilégier I'un des

derx processus car l'amplitude associée à chacun d'eux est du même ordre de grandeur.
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r20

Figure3-8 La section gffio* quadruplement différentielle pour la double ionisation de l,argon. L'énergie desélectrons est 5500, 75, 5 eV, respeclivement, pour I'incident.t lo d.u* éjectés. Un dcs oeux C.;cct* (5 ey1 est dé-
tecté à différentes valeurs angulaires tandis que I'autre (25 eV) æra détecre à 0r=255".l,points ex$rimentaux
(Lahmam-Bennani et al l99l);f 

.,.direction du deuxième éjecté (75 eD; _._. ,modète coulombien avec les chargesellectives ; . modèle coulorhbien avæZ,1=l (5 eV) et L=Z ÙS.g;..-.l.,roaète coulombien avec Z1=2 (Sey)etZ2=lQï eY).

Figure3-9 Comme la figure 3-8, un des deux éjectés (75 ev) est dérecté à différentes vateurs angutairæ
tandis que I'autre (5 e\D sera détecte à 0r=255".l,points e:r1Érimentaux (Iahmam-Bcnnani ct al lgll);f , di-
rectiol du deuxième éjec1é !s 9p; -.-. ,modèle coulombien avcc tes charges effecrivcs;_,modèle coulombicnavæ21=l fl5 eV) etZo=2 (5 eV);......-,modèle coulombien aveæZ,1=2 (7jcv) ct Zz=l(5'ôD]

20

\
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IItrtt

t20

Figure3-l0 Ia sectionetrcace quadruplement différentietle pour la double ionisation de l,argon. L,énergie desélectrons est 5773, 155,75 ev, respectivement, pour t'incident.t lo d.* éjecrés. un des deux éjectés (25 ev) est
détecté à dif;férentes valeurslnguraircltandis que lautre (155 ev) æra détecte à 0 r=255".l,points expérimen-
taux (Iahmam-Bennani et al l99l); I direction du deuxième éjecté (155 eV); _._. ,modèle coutombien avec les
:h"lgf_t$tives; . .modèle coulombien avec Z1=t (75 eV) et ZnlZ OSS""Vy........,modète coutombicn avccZ1=2 (75eY) et Q=l(155 eV).
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Figure3-l1 c-omme la figure 3'10, un des deux éjectés (155 ev) est détecté à différcnrcs vatcurc an*rtaires
tandis que I'autre (?5 eV) sera détecte à 0r=255o.l,points exSrimenraux (Lahmam-Bcnnani et al l99l)J , di-
reclion du deuxième fj-Tté-_(155_.9i__-.=._,modèle coulombien avec les charges effecrivæ;_,modètecoulombien avæZçl (155 eV) etZo=2 (Zie9;........,modèle coulombien avenZç2(l55eV) etZ;-1175 

"n.
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Figure3-l2 k section efficace quadruplement difiérentielle pour la double ionisation de I'argon. L'énergie des
électrons est l0 et 20 eV pour læ deux éjectés. Un des deux éject& (10 eV) est détecté â différentes valeurJangu-
lairæ tandis que I'autre (20 eV) sera détecte à 0r=255".l,points ex$rimenuux (lahmam-Bennani et al l99l),

I direction du deuxième_ éiry Qo eV); -.-. ,modète coutombien avec les chargcs effcctivcs;_,modèle cou-
lombien avæZ,1=l (10 ev) etTo=2 (20 ev);........,m0dèle coulombien avæ7,1=2(ioeV) etzo=112*r.

III44- Conclusîon

Nos calculs ont monfié poru la première fois que le seul mécanisme SO ne pouvait pas in-
terpréter les expériences (e,3-1e) sur I'argon. Ceci nous a motivé pour entreprendre des cal-

culs relatifs aux deux autes mécanismes TSI et TS2 jusque là négligés.

III-S-Mise en ëvidence de I'importance du mécanisme TS2 dans Ia double

ionisation des atomes à haute énergie incidente

On se propose ici de diôcuter les résultats obtenus par le calcul explicite des con-
tributions des mécanismes TSI et TS2 dans le cas de la double ionisation de I'atome

d'hélium. Jusqu'à présent le seul ûavail concernant ces mécanismes en deux étapes est celui

de Popov et alt61.

Ces derniers auteurs ont consideré le seul mécanisme TSI et à I'aide d'un modèle ûès sim-
plifié : les élecnons éjectés sont décrits par des ondes planes, I'intégrale figurant dans le
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terme de la seconde approximation de Born est approximée, et la fonction d'onde décrivant
l'état initial ne contient pas de termes de conélationt6l.
Nous avons repris ces calculs en tenant compte de la corrélation dans l'état initial, en décri-
vant les élecÛons éjectés par un modèle BBK approché et en calculant, sans auc'ne
approximation, I'intégrale figurant dans le terme de la seconde approximation de Born.
Toutes les mesures (e,3e) et (e,3-1e) ont été réalisées à haute énergie incidente, à faible an-
gle de diffusion et généralement avec des électrons éjectés de faible énergie. Ces
expériences sont en plus coplanaires. Nous avons donc entrepris nos calculs sous les mêmes
conditions.

A ce jour il n'y a pas d'expériences (e,3e) sur I'hélium mais les dernières expériences sur les
Eazrares du groupe d'Orsayls'el ont clairement établi la présence d'un mécanisme TS2 inter-
venant dans la double ionisation des gaz rares.

La figure 3-13 monffe que le mécanisme TS2 n'est pas négligeabl eî4t.421 (comme le
pensaient divers auteurs, Popov et alt6l et J.Mc Guiretal ) pour une énergie incidente de 5
KeV.

L'angle de diffusion est fixé à 1", les énergies de chaque électron éjecté sont identiques et
fixées à 10eV.

Un des deux électrons éjectés est détecté suivant la direction du moment de hansfert R. te
mécanisme SO est ici prédominant mais une dissymétrie par rapport à Ia direction du g.ans-

fert apparaît. Le lobe droit (8 compris enfi'e 0o et 90o ) est ainsi amplifié alors que

l'amplitude du lobe gauche ( pour e compris entre 2l0o et 240")diminue.

On s'aperçoit aussi que la contribution principale au mécanisme TS2 provient de la prise en
compte de l'état intermédiaire n:l (ionisation sans excitation de I'ion restant). La
contributionrr-2 (ionisation avec excitation de I'ion He*) est très faible.
Les figures 3-14 (a,b et c) constituent une étude de la SEQD en fonction de l'énergie in-
cidente pour une énergie identique des électrons éjectés ( a0 eV). Un des électrons éjectés
est détecté suivant la direction du transfert r(. L'angle de diffusion est fixé à lo. La
dissymétrie par rapport au transfert augmente lorsque l'énergie incidente diminue. Ainsi
pour une énergie incidente de 1159 eV l'écart entre la direction du maximum de la SEeD
correspondant aur mécanismes SO et TS2 et la direction du transfert atteint l0o.
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Les figures 3-15 (a, b et c) nous permeffent d'étudier des SEQD en fonction de
l'énergie des électrons éjectés pour une énergie incidente fixée à l l59 eV et un angls de dif-
fusion de lo. Un des deux électons éjectés est détecté suivant la direction de .R (fig. 5-15a
et 5-l5b) pour des énergies d'élecfons éjectés de 10 eV et 5 eV. On remarque l'apparition
d'un lobe important au voisinage de 0r:200" qui détruit la structure syméFique des 2 lobes
pour la mécanisme SO. Le cas où l'énergie des électons éjectés est de 1 eV est intéressant
car la structure de départ de la SEQD (mécanisme SO seul) est complètement différente des
précédentes. On obsenre ici un lobe unique (de recul) dans la direction de -,(. Si on ajoute
la contribution de TS2 on note une rotation du maximum de près de 20".

Un auûe point important à examiner est de savoir si le mécanisme TS2 est sensible
à la prise en compte de la corrélation dans l'état initial. La figure 3-16 (réalisée pour les
mêmes conditions que celles de la figure 3-l5a ) est obtenue ici en ne tenant compte que de
la corrélation radiale dans l'état initial. On constate que le lobe important vers 0r:200o pré-

sent dans la figure 3-l5a a disparu. Ceci démonfie bien que la corrélation dans l'état initial
ne doit jamais être négligée lorsque I'on détermine la SEQD à I'aide des mécanismes SO et
TS2.

SxlO€

SEQD (u.a) de l 'Hélium Ei=1099 eV Er=Er=1g eV 0"=1Deg
MECANISME SO et TS2(n=1 et n=2)

4x10€

4x10€

8x10€

Filure }' ' l5a -+-+- représente la SEQD (u.a) en coordonné€s polai€s ds lhétium an fonclbn de la direction du deurièru
éloc1rcn éjæté en bnant æmpte ds la conbibutbn SrO,__ _ _ SO+TS2(n=i),...........SOrTS2(n=1 et n=a

q
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L'
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SEQD (u.a) de I'Hélium Er=1089 eV E'=Q=g sy OB=1Deg

2x104

1x10€

2x'104

Figura 3-t5b -r-r-rcptô&ntc l. SEQo (u.a) cn coordonnôcr polelrar dc lhôlûm rn lonctbn dc te dtrrcibn du dcurlôm
éLclon éJoctô cn tcn.nt comPb dc h conùibudon SO- _ _ _ SOTTS2(nE1),...........SOrTS2(n=1 !t nÊ2t

SEQD (u.a) de I'Hélium Er=1081 eV Er=Er=1 eV 0s=1Deg

1x104

5x1 0€
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T

5x10'e

1x10€

Flgun 3-itic -+-+-tâpréa.nb L SEOO (u..).n ooordonnô.r pohlrô. d. fhô[um .n toætbn d! b dir.ction du d.urbm.
alrctton aJ.Ca cn !.nent comptc dc h conùlbutlon SO,_ _ _ _ SO+TS2(nE1 ),...........SO+TS2(nel ct nE2)
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La figure 3'l7a illuste une étude de Ia dépendance de la SEQD en fonction de la
répartition en énergie des élecfrons éjectés. Dans un premier temps on détecte un électon

éjecté de 5 eV suivant ̂R tandis que I'aufie a une énergie de 75 ev.
Dans ce cas (fig 5-17a) le mécanisme TS2 a une conEibution pratiquement négligeable. Si

dans un deuxième temps, on détecte un élecfron éjecté de 75 eV suivant .R et que I'aufie
électon a une énergie de 5 eV alors la contribution de TS2 (fig 5-l7b) se manifeste au ni-
veau du lobe de recul. Ce dernier effectue une faible rotation lorsque ['on examine I'apport
de TS2. On peut en conclure que le mécanisme TS2 semble plus important lorsque chaque
électron éjecté possède la même énergie.

SEQD (u.a) de I'Hélium Er=1099 eV E.,=Er=10 eV 0r=1Deg

Sxl 0€

es
T

5xl 0€

Figurc 3-10 -+-+- râptô8anta l. SEOO (u.r) cn cootdonnôcs polaircr dc thélium ôn tonclbn dc L dirËction du d.urËrnc

:li'i,:fï"":"iïllilili.. 
re conùiburion so,___ _ so+rs2(n=r),...........so+rs2(n=1 cr n=2)

La figure 3-18 représente l'étude de la SEQD pour des électrons éjectés de même

énergie fixée à 100 eV. Ce choix conespond à celui utilisé récemment par Ford et alta3l lors

de leurs expériences (e,3-1e) sur le magnésium (ltt). L'énergie de l'électron incident est
fixée à 1279 eV. Un élecFon éjecté est détecté à 0,=295o et I'on observe un maximum pour

q
J
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o
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MECANISME SO et TS2(n=1 et n=2)
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SEQD (u.a)

2x1O-5

de I'Hélium Er=1159 eV E=5 eV Ez=75 eV 0"=1Deg
MECANISME SO et TS2(n=1 et n=2)
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SEQD (u.a) de I'Hélium 8F1279 eV E,=e=199 
"y 

g"=1Deg

1x l06

1x1 0€

Flgun 3'18 -+-+- rapléÉ.nt 18 sEOo (u.s) cn coordonnô.s pohircs dc thénum cn tonctioî dc tâ dircction du d.urlôm.
ôlcctron ôjGclâ cn lrnentcomptc dc le contribution so,-___ so+Ts2(n=t),...........so+Ts2(n=1 ct n=2)

0r=70o. La contibution de TS2 est très importante et le maximum est proche de E, - R.
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Néanmoins il faut ici se rappeler que le mécanisme TSI n'est pas négligeablet6l surtout
pour des énergies d'électrons éjectés de 100 eV.

Ill-6-Evaluation des mécanismes SO, TSI et TS2 dans Ia doable ionisation de
l'hélium par impact électroniqfie ù haute énergie d'incidence (SKel) et ù faible
énergie d'éjection

III-6-I Introductîon

Il a été monté précédemment que le mécanisme TS2 intervenait dans le processus de
double ionisation même pour une énergie incidente élevée. Il nous reste maintenant à
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prendre en compte la contribution du mécanisme TSl. Cette dernière est diffrcile à
calculer car elle nécessite l'évaluation d'un terme où figurent trois ondes coulombiennes
(voir annexe I ).
Malgré I'utilisation intensive d'un cenûe de calcul performant, (CNUSC de Montpellier) il

nous a été seulement possible d'obtenir trois distributions angutaires. On se propose

d'étudier ces trois disributions en incluant les trois mécanismes de double ionisation calcu-

lés sans aucune approximation et sans aucun paramètre. On peut rappeler que jusqu'à pré-

sent seul Popov et alt6l (lgg4) avaient étudié le mécanisme TSI en calculant sa contribution

à I'aide de nombreuses approximations .

III-6-2 Résultats et dïscussîon

Les conditions cinématiques sont celles du groupe d'Orsay : un électron inci-

dent et diffusé rapide (5 KeV), un angle de diffusion faible (4=lo), des électrons éjectés

de faible énergie (E":E1*E2:20 eV) et I'un de ces électrons (éjectés) détecté suivant la

direction du tansfert R.

La figure 3-19 présente les résultats donnés par le mécanisme SO seul, les mécanismes SO et

TS I puis les mécanismes SO, TS 1 et TS2. On peut déjà const aterlaal que contrairement aux es-

timations de Mc Guiretal et Popov et alt6l les mécanismes en deux étapes (TSl et TS2) inter-

viennent dans le processus de double ionisation à haute énergie incidente.

Le mécanisme SO semble le plus probable mais la dissymérie de la distribution

angulaire indique bien la contibution de TS2. De même la contribution TSl, si elle ne

détruit pas la symétrie autour de ̂ R, change considérablement la forme de la distribution

angulaire.

La figure 3-20 montre un cas où un éjecté rapide (E1=15 eV) est détecté suivant

^R alors que I'auffe éjecté (lent, E2=5 eV) est détecté de 0 r=go à 0 r=369". La contribu-

tion de TSI semble ici importante , celle de TS2 est plus faible mais suffit à détnrire la

symétrie autour de R. On peut également noter que I'amplitude liée à I'observation de

l'électon lent suivant -^R est ici détruite par le terme d'interférence dû à TSl. Il serait

intéressant dans un proche avenir de réaliser des expériences (e,3e) pour confirmer ce ré-

sultat.
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SEQD (SO+19't+TS2) de I'hétium Er=5000

MECANISME SO

eV Er=10 eV Er=lQ sY

,TSl et TS2
0"=1Deg

3x10€

3x106

Figurs 3-19 -+-+-repr6snte ta sEoo (u.a) (so) en coordonnées pohires de f hélium en tonction ds la direction du deurËmo élect on éjecté
- - - - - -rspréænta les contribuûons des mécanismes so et Tsl L - - - r€préænte la æntribution des mécanismeÊ so, Tsi 3t Ts2.

+ 
roprésnts la direction du tansfert qui ost la même que æ[e du premie] éjecté.

SEQD (SO+TS1+TS2) de I'hélium Et=5000 eV Er=1S eV Er=5 eV
MECANISME SO , TS1 etTS2

0"=1Deg

8,Oxl 06

4,0x10€

4,0x10€

8,0x106
240 ot=ot

Fisurs 3-20 -+---j::j:::.: 
i1--oljll)_("9) 

en coordonnées polaires de rrrérium en'ron",roi o" la direction du deurième éredron éjecté
- -'- 

i'- 
-J:efssnte l€s.conbibutbns des mécanismgs so et Ts1,- - - - représento la æntdbution des méænismes so, Ts.l ot Ts2

î 
Epresentc ta dtrccton du ûanstert quiest h mômo que cslle du premier éiecté.
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SEQD (SO+TS1+TS2) de l'hélium Er=5000 eV Er=S eV Ez=l5 eV 0"=1Deg

6,0x10€

3,0x10€

3,0x10€

6,0x106

Flgutc3-2l -+-+-rcpfô3.ntc ll SEQD (u.e) (SO) cn @rdonnôâ3 pohLa3 d€ lhétium ân fonc{on dc b diraction du dcuriamc ébcl]on aj.cté

-.-.-.-.-.-tcprôGni. lâr contribution3 dca m(kanlsmcr SO cl TS1.- - - _ ropréÊrnto L contribution dca méen bma SO, TSI ct T32.
l roprôsntr ls diroction du ùen3fcrl qul ral b mômc que ællo du ptomiôr éj.cté.
I

La figure 3-21 montre un cas semblable au précédent mais cette fois l'électron

lent (E1=5 eV) est détecté dans la direction du ffansfert ,( dors que l'électron rapide est

détecté à 0z quelconque. La forme de la distribution angulaire est complètement

différente des précédentes. On note en particulier une très forte amplitude liées à

I'observation de l'élecfron rapide suivant -r(. Cette fois c'est un effet d'interférence

constnrctif du TSI qui explique ce résultat.

La contribution de TS2 est relativement faible même si la dissymétrie finale par

rapport à ^R est bien présente.

0,0

MECANISME SO, TS1 etTS2
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Conclusion générale

Ce fravail a, pour la première fois, permis de montrer que le mécanisme de la

double ionisation d'atomes neutres par impact d'électrons rapides n'est pas seulement celui

du shake-offmais, fait intervenir deux autes mécanismes en deux étapes (TSl et TS2).

Cet important résulta! confirmé qualitativement par les dernières expériences du groupe

d'Orsay sur les gaz rare\ nécessite l'application de la seconde approximation de Born

laquelle permet de haduire exactement les idées développées par Carlson et Krausettl il y a

30 ans.

On a également montré I'importance croissante de la contribution du mécanisme TS2

lorsque l'énergie incidente diminue. Ce résultat confirme les prévisions de Mc Guirelol. Ce

même mécanisme TS2 semble important pour des événements oùr les élecfions sont éjectés

avec une même énergie.

Il resterait à calculer les contributions des mécanismes TS I et TS2 pour le cas de

la double ionisation de gaz rares et confronter ces résultat à ceux obtenus par le groupe

d'Orsay.

Il faudrait également inclure les contributions de ces mêmes mécanismes en deux étapes

dans le cas de la double ionisation du magnésium (3s2) pour laquelle les expériences de type

(e,3-le) ont été publiées récemmentta3l.

L'importance des mécanismes en deux étapes a été très récemment confirmée lors

de l'étude de I'ionisation et excitation simultanée de I'atome d'hélium par impact

élecFoniquetotl. Ce processus double a pu être décrit en utilisant I'approximation de Born

limitée au deuxième ordre comme dans ce tavail. P. Marchalant et allasl ont ainsi pu obtenir



un bon accord avec I'expérienceta6l réalisée avec une énergie incidente de 5500 eV
(l'élecûon éjecté ayant une énergie de 5 eV).

En fait il semble maintenant bien établi que lorsqu'un processus décrit dans le
cadre de I'approximation de Born donne un terme nul pour le premier terme de ce
développement (quand on utilise un modèle à électrons indépendants) Ie deuxième terme
n'est jamais négligeableta5l.
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ANNEXE I

Evaluation de l'élément de matrice I

Cet élément de matrice intervient dans le calcul de l'amplitude correpondante au mécanisme
TSI.

Soit , = (r,(4,r, ) I # l r. (,r,r, ))

, = (r"(F,l F,)ç "G,l-,1#lr"rn.ln)ç(,,1r,))
. (r "(F,l F) e "(E,l-, I # l, "rE "lo,) p (r, t n r)

En remplacant V r€,,îr) et V .(r-r,-h) par leurs expressions (equation (2-l l) ) on obtient :

(A-2)

On rappelle ici que:

(A-3)g (ls,fr) = 4"(rr) Y-(îr) ;

R'"(rr)=22]' ' e-2"' (zr=z(He.)) (A4)

Dans I'expresion (A-2) g" représente la fonction d'onde coulombienne du continuum.

L'électron lié qui va être ionisé lors de la deuxièrne collision est dans l'état
fondamental de He*.

(A-l)

(A-s)

Dans une première étape on évaluera le prernier terme Z del'équation (A-2):

|  -  l r l  -  \z=\o"&r,4)Q"(kz,fz)l6lo"{tc",Fr)eQs,Fr)).

On peut écrire Z sous la forme suivante:



z = [di, trf,-r' (r,) vr(r-,r 4l.,ti I

avec : Vr(4) = Iæ, e(rs,r-,r[+j ,l' (r,)
(V1 sera appelé le potentiel de tansition)
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(A-6)

(A-7)

En utilisant les développements multipolaires de I'interaction coulombienne *et de la
lrrz I

fonction coulombienne du continuum FJ. )' O :

n:4 
-+=n#(# 

9'^,ç'v|,ç'7 avec {r'=sup(4'r') (A-s)
[ r .  = inf(4,rr)  \

F[:'' <n =Z(r)(-i)t, siot,ç,1 
f',!k"r) y,,.,1î"1yi*(î") (A-9)

l,m, 
' 

k"r

avec:

F'(b) =W'io' 1z t r)t+t 
" 

r-ikr 114 (l + | - i q,z I + z,zi kr) .

L'expression de V1 se réécrit:

vr(r,)=+ % I(-i)r, ,iot2$ù * r,,(a) yi.,(a) y,,*(ir) (A-10)k2 (2r)' tzmz -z

avec : T t,(r,l = !) , ,-,, Ft,&,ù(*- %gl d, (A-I l)
\tr"t*t r, )

et o,(k) = argl(l + | + iq) qvec q =+

En remplaçant dans (A-6) l'erpression (A-10) de V1 et en utilisant les développements
multipolaires des fonctions FJ, ,' ., r{l)G, ) on obtient:

, _ zl, t6n3t2 (4.r2,=f f i , , ,1^ i_t2- t1+tu" i (o, , (k2)+oa,( t1)+o3.( t r " ) ) , |

m1tll2IIls
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( F

{ | dt, Yi,. (î, )
t.,

On rappelle ici que :

f

Jolt 
vir', Yq', Yr"*=(-r)m2+m '( ' t /=)"(n" '

Y;,", (î, ) Rri, Yr,., (Ê, ) Yr,., (Ê, ) Yr.,. (Ê.) (A-12)Yr... (î,))

('\ '')1" ('\ '".l
o  o / \ - m 2 - m l  f r ^ /

(A-13)

et on définit : Rl:,,= [:Fr"(k"r)y t Q)Fc,(krr)dr . (A-14)

Le calcul du terme (A-12) est fait nurnériquement sauf pour le cas où lr:1. Ce dernier a été
traité séparément, pour des raisons qui seront exposées dans I'annexe II.
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ANNEXE II

vers zéro aux grandes distances.

Pour I >l et l:0 l'évaluation de (A-ta) peut se faire numériquement. Cependant pour
l:1, comme TrQ)est lentement décroissant et que les fonctions coulombiennes oscillent
violemment, on est obligé d'utiliser une procédure particulière pour calculer les éléments de
matrices (A-14).

Un auhe point important est que comme nous travaillons en dehors de la couche
d'énergie on peut avoir la situation énergétique suivante:ko=ft,; k"* 0.
Dans ce cas , les éléments de matrice coulombiens Rl,, décroissent très lentement vers zéro
quand lu augmente (n1,, = + ). Par conséquent, il est irnpossible de faire converger la somme\  ' 4 ' r  

l o '

(sur lu) qui apparait dans I'expression (A-12).
Nous avons donc été arnené à développer une procédure qui pennet d'éviter la sommation
sur lu potu obtenir Z.

On se propose ici de calculer le tenne de l'équation (A-6) pour le cas où 12:1.

On note z = [ar, Fé,r' vrçl) 4-r.r1r;1

avec

On monfie que La partie radiale du potentiel
asymptotiquement corme * pour / > l, et pour

v,(4) =+ % I(-i),, ,io,(k) | ,,(4) y;,(4) y,,,,(i,).t \ " 
_k, (zr)t '- î '  

'  
Lz

A

de hansition (A-l l) se comporte

l:0 y oQ) décroit exponentiellement

(A-r5)

(A-17)

On remarque que la partie radiale du potentiel de transition peut s'écrire sous la forme:

t{r) -V,Q)+4
r;

VtQ) est une fonction de 11 qui décroit exponentiellernent vers zèro aux grandes



75

Ceci nous permet de réécrire Vr et Z comme

tl' =V' +Vl
et

Z=Z+qZd.
on évaluera numériquement Z comme décrit dans |annexe I.

On peut écrirç le terme Zd sous le fonne:

zo = ! çq s.o,(*ù i [ *, F;l' (rt '1 
r;:, (r,)y,,,(t ,) . (A- 1 8)3 " 

*=-, rl

Soit r; le rayon vecteur de composantes (x11,xp,x,.;, les harmoniques sphériques sont
reliées aux composantes de ce vecteur par les relations suivantes:

ï'(4 ) = 
Eî Y,u(î,, = -tH({.]I") y,-,(î,) = -r*, (n ) = t[*(',-#)

En remplaçant les expressions. des hannoniques sphériques ci-dessus dans (A-18), on
remarque que l'évaluation de Zd se réstune au calcul d'éléments de matrice de la forme :

zi = [dF, 4-,'tR ) ; 
F;:, = (z,l]lr")

1, etant la fonction d'onde coulombieirne du -ontinuum décrivant l'électron i.

D'après le théorème d'Eluenfest on obtient :

zl =(8, --8.)' 
krlr, lz "),Z*

(A-le)

(A-20)

oit Zr est la charge vue par l'électron a et E1 est l'énergie de l'électron l.

Le calcul du terme doruré par l'équation (A-20) se résume à l'évaluation du terme J tel que :

, = 
Io. 

F{;)'(r) r Ft (r) (A-21)
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Pour évaluer J on transfonne cette intégrale en une intégrale de type Bremsstrahlung:

r=rim lAql* o[,n'(r)e,,, F;.(î)î-" =# @-zz)' 
"'i'\i ôh) \

et d'après Nordsieck

Z, Zo
d r  = i  e t  d o  = -' 

kt " ko

l -
a==(q"  +e ' ) ;  P=k , ,Q- i  ek , ;'z

y  =E.q  + i  e  k .  -  a ;  6  =Er .Eo  +  k r . k "  -  p

Ia lère dérivation nous donne

Cette première dérivation a été vérifié nurnériquement en utilisarrt la définition de la dérivée:

(A-2s)

,, = 
ffi (+ _L-i H) t? .-""" (9'"" [' ;u)-'o', [, -,o",icr1,r,#rJ] (A-23)

On note que :

,.=(+*;)[.['-ic,",io',t,ffi(o,+o2+o3)+oo'('_ict,",l+icr,,' 'ffi)]

( l- icr")( ia,) 
(A_24)

o,=11io,,(î)"""'[*-"( '1"-u) (*, )-" ' 
(A-26)
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o, = 1[*)'"'
a \7. /

r-i.,)('îu.)(-ia2-r)e-e+ ik , ) - (y+ô) ( i k "

y 2

- r)')-) (A-27)

=(*)(9 "'(';u)-'"'
A-28)

o 4

Io
L_

La 2ème dérivation

t,=(+"-*,)fro,,,
\  I  /L

+ô)(ôe+cr ik , .  +y ik - p(ik" - e)) - (aô h)(ct(ik -e+ ik

cr2(7 +ô)2
I {y +ô)e)( l  -  ia,)( ia)l'

+(o, + oz * or) (arg, j

nous donne après vérification numérique :

. - ( .  .  c rô-Bv)*62,j + or,:)t[t - iar,ia2,t,;ffiJ

-  q i ) )
-)

*oo,j t(, - ia,ia, + *r.r.cry-9y) 1' 'o,(y 
+ ô)/ ,

(A-ze)

(A-30)

- t ) ' ) f  Y  +ô ) - i " z-J[ 
Y J 

+

- r)') (y + ô) 
-i'z 

,-)l 
, ) 

-1-

(+) (9 
t"'-" 

(r' (r(k"i - q : ) - Q 3 (ik" - e)) - (rc - a(ik " 
- e) 2y (k ̂ ,-,r ; )))

a(ik,

v'
ïe -.(?)(î)'"'-'(v *ô) -'"'

t - l
\y)

9) Gia,r(r.l-"-'
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( t {U"t-  Qi  -  k, . i )  -  (y +ô)(k";  -  Q;))

.  v- ,
(A-31)

(A-32)

os,j

7Q: - a(k"i -

T 2

T( ik "  -e  +  i k , )  -  (y  +ô) ( i k "  -  e )
^{2

TQi -cr(k". i  -

f 2

-e+ ik , ) - (y+ô) ( i k "  -

T2

-  9 : )  -  Tk ' i )  -  ( I  +  ô) (k . i  -

= (*J (9 
"' (-ia, ) (r:l,) 

<-"'-') 
(v'lg 

(-ia2-r)

[ y ( i t .  -e+ ik , ) - (y  +ô) ( i k "  -e ) )

t  y-  , '

/  r \  . .  .1o1( iat- t )*[;,/(tar)[t

T( ik"
rar-tI

.*(î)'^' ,-,u,)(-ia, - r(f) 
(ia2-2)

(

(.

I
I
I

(
I
\

) 
zytr", - a, t-l

\

Ie)q i )
r-i.,1(rl-

( - iaz) ( * r )

(v(k,: 9: )

v'

)  (  r \ .  1o1 t - ia t - t )

J.[t ''' [-r,,l

q i )
-ia2-l

v( ik"-e+ ik , ) - (y+ô) ( i k "  -

v'

11 + ik,  )  (k" i  -  A1) -  ( ik"  -  e) . (k" i  -  Q.;  -

e )

.(4.,) [9'"' (-r., ) [l) 
(-ia2-r) 

(r, {t*" -

y ( i k .  -  e  +  i k , )  -  ( y  +ô) ( i k "  -  e )

y 4

k')l)
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+ ô)e- Fv) (a(ik"-e)- (aô

oo,j

("r
(.-

=(tJ(î)'"'(+)."'
+ ô)(ye + aik, + Trk, - B(ik" - r+ ik , )+(7

a'(T + ô) ' )
(r-  ia, ) ( ia,

(*),'",,(9'"'-'(vqi 
- a(I": - qi) 

(' ; 
u) -'"'

- p(ik e))-(aô-9y)(a( ik"
o'(y + ô) '

(r
)

- r+ik,)+(y+ô)e
- ia , ) ( i

. t i( î) '" ' ,- ' . , ,(ç;(-t"2-')[v(ka, 
- q, - kr,) - (v +ô)(ka, - q,))

[a(y 
+ô)(ôe +cdk, +yik,  -  g( ik"  -e))  -  (aô -  gy) ( ik"  -e + ik,)  +e(7

\  a ' (y  +  ô ) '

(r - ia, ) (iaz ) . (4") (uJ "' [';ô') 

-'"'

( y+ô )Q . ;  +a (ka i  -A1  - k t ; )

A = (Ïe +crik, + Trk, - p(ik" -e))(cr:(l +ô) +cr(k", - A.; - ki;))

B=a(T +ô) ( -ek ;1  + ik ,q i  + ik , (ka ;  -q i ) - ( ik .  -e)k l i )

g = (cr( ik6 - e +ik1) + (y +ô)e)(ôqj +cr(-kl . ;)  -  Ê(kaj -  qj)  -  ykl l ))

D = cr(y +ô)(ôe +aik, + lkr -  p( ik, -  e))

E = (aô - Fy)(a(iku - e + ik1) + (y + ô)e)

+ô)

(A-33)

cr(y + ô -F(k, t  -q , ) l -ô<tri (cô-py) . (a(k" . ;  -a ; - k , i ) + (a+ô )q i
î18,J= (A-34)

cr2 (y + ô)2
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ANNEXE III
.i

v
, . 4Soit à calculer :

,,, = (*, <r,,r, )l * l t, Cr,,r, ))

après simplification on obtient :

+(,a"(r,r)l . i lt l*o,)(r.(rr)l "-i[î lo,,)*

â,(*.(tr)l 
. i l '  l,rzn.)(o.(kz)l .-i l '  lezn")

-(o"&,)l r'' lozr,)(v,Qr,)l r-'u lozn-,)

-(o"&,)l e'" le2n-,)(v"&,)l r-'u lçzp,))

Cette intégrale a été effecfirée numériquement avec :

(o" (k,)l .'"1*,,) = 
W[ r' g + rg']

(A-36)

(A-35)

(A-37)

f  =  Aio- t , g=(A+B); A=e2+(k-k") ' ;

a-ZlkeA+B =e2 +k2 -ke2 -2 ieke;

f '= 2e(ia - l)4ie-z; g,= (-ia)2(e - i ke)(A + B)
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(o"(k,l . '" l,pzp.).

.'*t l, tts y) 1rt, r orslf.mtlrto)* (,0.(tu)

h = (k* - k"or$") [e + B(l - icr)] + k,ros"(iaA)
h' = (k* - k"ot$ 

" ) 
(2e2p, - zik ̂ (l - icr) I + k"og 

"i 
c,l2ep o

Les expressions sont déduites de

Soit à calculer :

Io=

(o"(k,l l . '" l.pzp*,)

, =Llr"r|.,f,)e0r,r,)+p"(8.,î) errr,r,)l ,a .*.1ffi(N (ees,F,)tet,F,)+ees,r;)e(r,r,)\
" J2\.fr<rn<Zn",r,)rpep.,fr) - rp(2p'F,)rp(2p-,,Fr) - e(Zp,,Fr)e(2p_r,F,)) 

I
\ = 

ffi(e" {[", 1 ) q (ls, î, ) + q" (Ê,, r, ) .l rr, -r, ) | "*n * "'on i)

/ * t* t t r , r , )q(rs ' , î r )+9( ls, i r )p(rs,- r , l l . f i terzpo, i1)ç(2p, , - r r ) -  
q(Zp, , r , )q(zp-, , r r ) \

\-e (2n, , r, ) ç (2p-, , r, )) I

.{J(tttol''o'lozn")(*"tu"{.irrl,o{zno,)-(rt,ol.'o'l.o(znr,X.r.rn.ll.*'lorzn-,,)lt' 
[-(rttol.*'l* ep-rL)(o.rr,, l.'o'i,rrznrl) I

(o. {t .)l.ftl,n(rO

(e (rs) le 
* 
| o (rs ))

*(otrol.n? l,rcro)(,o. rr. )l .m'l-tr) * (orr,rl ,*'l Xr. r, I .'r'lqrro)

On rappelle que :

"stz23t2n(( ["  -R) '  +e' ) '

8(ee')t'2 (e + e')
( (e+e' ) t+K' ) '

32e'''e1,!,1@ + er,)
(K '+(e+ero)2)2

) =

(ersle*l,pzp")=
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"t'' 
rIl (e + e ,o )(,orrl"*;e2p-,) =#

(Kt + (e + ero )2) '

= (v, Q2) /v. /

-q (2pr,4 ) q (2p-r,1, ) - q (2p,,1, ) g (2p-,,1 ))

v,(12))Jo

Jo

-q

g (2P.,1, )

r 'o' lg

(2p.,4)) q (ls',r, ))

,r,) | e'Êi +

' t l
= 

ùi(*(* 
(1s,r, )Q (ls',1, ) + e

(2p",1,)  q (2p-, ,1,  ) -  q (2p, , f r )  g

(1s',T,1).fit*

[(* rt'l I 
.'o' | ,p (r')) + (<o (1s') I .'o' I o (rs )) +

[.(* CtO / rp (ls')) * r'(o (zp. )l .'*' ls (zp" ))

(ls,1,

(2p-,

.ât*

.'ou I

(2p. ,1) <p (2p" ,-r, ))

z(otrel

N(<t (1s,1 ) q (ls',T, ) + I (ls,r, ) <p

Jo=
r'-'f]

On rappelle que :
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AI\II"EXE IV

Dans cette annexe on se propose de confronter noûe méthode d'intégration numérique

utilisée dans le calcul de TSI et TS2 , au calcul d'intégrale type donné par B. PirauxtTl , où
le résultat analytique est connu (Lewist36).

a-Méthode d'intéEation wi

le calcul de la section efticace quintuplement différentielle dans le cas du second ordre fait
intervenir des termes de tlpe J tel que : (cités pas B. pirauxt?l).

J= t im lA ^ 
|

s-----+o" - q' fitçq'î "9')

En utilisant la relation suivante :

- P -  I  a ' z  a

q, - p, - ie n++ir6(q2 
- p')

Et en remplaçant dans l'équation (A-38) J devient

t = r! nf-r,t(q,o u,e ) +î o! oa tç,0,,e,)

,=l  r  q
- 

E2 J (q, _ p, _ie,1nlt,

avec E,=Q-Eo, Er=q-8"

b-fest ae U metnoae a'

On se propose ici de confronter la méthode numérique indiquée ci-dessus pour intégrer le

terme I dont la solution analytique est connue.

(A-38)

(A-3e)

e+0
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et p' = kî -2F ,la quantité F est la différence d' énergie enfie l' état initial de la cible
et ur état excité ( moyen > de cette même cible.
utilisant les résultats de I' article de Lewist3st on obtient :

r =frnpÉ +s)
pr -1

ou

et fr - w représente le différence d' énergie entre l' état final et l' état excité ( moyen D.
Si 1r -w)> 0 et si la cible est dans l' état fondamental alors F > 0 et s> pkltol.
D'où :

neer@=ft et rm.r=*t"\ffi;
Si 1r-w)< ïetfr >0 ( l'état excité (moyen>> se trouve entre l'état initial et final de la
cible)alors s<p/c

Réet(I) = g et Im.I = l,nf , O,r * 
"l' 

'l

ks L4fr(-v+r)_l

Dans nos conditions cinématiques on est plus proche du cas ou (w- - w) <0 et fr > 0 .

Dans le calcul numérique plusieurs paramètes interviennent comme le nombre de points de
chacune des variables d'intégration ainsi que le a cité dans l'équation (a-3g).

875426.6 eY E55373,6 eV Er: Ez= 10 eV

0, = 0, et 0 r=75o 0,=lo

,=lçD'+4ri(w-ùl:



t5

test en t

Dans ce premier cas on étudie I'influence de

l'équation (A-38) .

t sur I'intégrale de terme comme ceux de

(-5.57E-021.0a370)

(--5.57E-02;r.0437)

(--5.59E-02;r.0437)

G-3.15E-02;l .0437)

(-3.15E-02;1.0437)

(4.90E-03;0.692)

On constate que dans ces conditions cinématiques I'influence de e peut être controlée,

et une valeur de E-02 est suffisante pour donner des valeurs satisfaisantes.

test en q
Dans cette partie on s'intéresse à la variation de notre intégrale en fonction de la
composante radiale de ii .

On note que le nombre de points d'intégration indiqués dans le tableau ci-dessous est utilisé

du 0 au pôle et du pôle à I'hfini.

(0.0;1.0514347988)
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(0.106;l .04370)

(-3.15E-02,t.0437)

(2.7s08-02;0.437)

(8.03E-03;r.0437)

(-3.76E-02;r.0437)

(r .60E-03 l.a$7)
(-7.5E-03;r.0437)

(-7.5E-03 ,1.0437)

On remarque que I'intégrale converge convenablement à partir de 60
d'intégration.

test en g

Dans ce froisième test on fait varier le nombre de points d'intégration de l,angle g .

(-3.1lE-02;r.043)

(-3.73E-02;r.043)

(-3.16E-02;r.0437)

(3.15E-02;r.0437)

(3.51lE-02;l .0437)

(-3.15rB-02J 043)

(-3.1513E-02;1.043)

(-3.15 rE-02;1.0437)

(-3.1513E-02;r.0437)

points



E7

On constate que la valeur de I'intégrale est satisfaisante, et on obtient des bonnes

valeurs à partir de 30 points d'intégration.

test en 0

On s'intéresse ici à I'influence du nombre de points d'intégration par rapport à 0

(-2.0438-02;0.2270)

(-0.1720,1.20)

(0.16979;1.052)

(-0.343;1 .2211)

(4.628-02;r .1579)

(0.1812;1 .02)

(-0. l2 l l ;1.066)

(0.1278;1.0352)

(-0.5638;1 .0s42)

(1 .39E-02;1.0512)

(-2.r78-02;r .05142)

(-4.s3E-02;r.0sla4)
(-3.1075;1.051436)

C0.108;1.0514348)
(2.20228-02 ; 1 . 0 5 | 43 47 )
(-7 . 80E-0 2;r .0 5 1 43 47 9)

(-4 .7 6E-02;l .0 5 | 43 47 9)

(- I . 2 5E-02;r .0 5 | 43 47 9)

(-5 .21 E-02; 1 .Ùsr 4347 9)



tt

On conclut que la valeur de I'intégrale est sensible à la variation du nombre de points
d'intégration de e , à partir de 100 points d'intégration on obtient des vale'rs
satisfaisantes.

D'après les résultats B. Piraux citées dans sa thèse , l'évaluation de I'erreur lors du
calcul numérique de I consiste à évaluer des termes de tlpes:

avec ,, =.!o{*,e){#Frn,*,0)} 
n=, 

n * o.

* =,,(+. il + e, r, +o(e,, ).

F (q, cosg,l = nl' ["0, J {a, e,, o )fet
+ l

et Io = 
! açosl r)Fet,cos0r).
- t

c- Remarque

On a évalué aussi l'incertitude ar sur le calcul de I'integrale I , et on a remarqué
que sa valeur décroît rapidement et tend vers zéro quand I'integrale converge.

D'autres tests ont été abordés, ils ont concemé le calcul exact de la contribution
TS2 (équation 3-12) et de la contibution TSI (équation 3-15), on a remarqué dans
ces cas que la convergence est plus rapide que dans le cas du test cité ci-dessus. Ceci
nous a permis de vérifier que la statistique déduite des tests de calcul numérique de I
est largement suffisante pour évaluer numériquement les contributions de TS2 et TSl.
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Résumé

Français

De récentes expériences de double ionisation ont monfié I'insuffisance du modèle basé
sur la description du mécanisme d'éjection en une étape. Nous avons conçu un modèle
tenant compte des mécanismes en deux étapes où deux élecfions de la cible sont
éjectés par chocs successifs de l'électron incident et par chocs internes. Le calcul
entrepris dans le cadre de ce modèle nécessite l'utilisation de la seconde
approximation de Bom et des fonctions d'ondes corrélées pour décrire les états inftiaf
et final de la cible.

Nous avorui montré que les processus à deux étapes ne sont pas négligeables même à
haute énergie incidente.

Anglais

Recent high-energy experiments indicate that the one-step mechani5p is insufficient.
We have performed a calculation that takes into account all the two-step mechanisms
of double ionization. This calculation uses the second Born approximation and
correlated wave firnctions for the initial bound state. We show that the two-step
processes are not negligible even for an high incident energy.




