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Introduction générale

L’étude théorique ou expérimentale de la doudnhésation s’avére aujourd’hui difficile. Du
point de vue expérimental, on compte trois grougass le monde qui sont capables de
réaliser des expérience de type (e,3e), consistamtétecter en COINCIDENCE des trois
électrons émergeant de la collision.(Orsay : Pr.HMMM-BENNANI, Heidelberg: J.
ULLRICH et College Park : Pr. COPLAN).

Ces expériences (e,3e) donnent des informattoes détaillées sur les mécanismes
réactionnels de la double ionisation. Malheureusgmelles demeurent rares et I'on doit
souvent avoir recours a des expériences de typgd é® qui ne détectent en coincidence que
deux des trois électrons émergeants.

Du point de vue théorique, nous pouvons dire dpigx types d’approche s’affrontent : la
premiere privilégiant la description du double tbamum (les deux électrons éjectés dans le
champ coulombien de I'ion) par une fonction ayamtcomportement asymptotique (modéle
de type 3C et 6C). La seconde favorisant la ddsmnipprécise des particules en jeu
lorsqu’elles sont proches les unes de autres gtomiggligeant le comportement asymptotique
(matrice J, le modele CCC). La solution serait eleer ces deux approches (matrice J + le
modele 3C) mais la difficulté inhérente a chaquéthmdologie fait que cette idée ne
s’appliquera pas avant un certain temps.

Ce travail théorique, mené dans le cadre du ieretype d’approche, a permis de décrire la
fonction d’onde finale représentant les trois émts émergeant de la collision, en particulier
pour un nouveau cas ou ils ont la méme vitessecaSal’indiscernabilité absolu a exigé un
traitement théorique des effets d’échange jamailisééet pourra étre utilisé avec profit pour
des traitements théoriques plus élaboreés. Afinadeick chaque électron dans le voie de sortie
de facon équivalente, nous avons utilisé un mod@ede coulombienne en prenant compte
des effets répulsifs électron-électron par detetas de Gamow. Cette description constitue
une approximation de la méthode 6C (ayant un banpootement asymptotique d’'une
fonction d’onde décrivant les trois électrons émeargs dans le champ coulombien d’un

noyau).



Ce modele nous a permis d’interpréter les réseexpériences de type (e,3e) et (e, 3-1e) du
groupe du Pr. A. LAHMAM-BENNANI sur la double ior@gon de I'hélium et celle de
I'argon avec interférence possible avec le processiger.

Ce travail est constitué de trois chapitres. Dianpremier, nous expliquons les différentes
étapes pour aboutir a la section efficace quintaplg différentielle S.E.Q.D. Apres avoir fait
le point sur les différents types des sectionscafis différentielles, nous développons
'opérateur de diffusion afin de décrire les diféts mécanismes de la double ionisation.
Puis, nous décrivons les différentes géométriemématiques utilisées expérimentalement.
La derniére partie de ce chapitre va étre consarmecrire théoriquement 'état final d’'une
cible atomique en introduisant les différentes appes proposées dans le cadre de la
premiére et la deuxieme approximation de Born. Nmusmencons le deuxieme chapitre par
une présentation de notre modele ainsi que sororaltdn. Puis, nous utilisons ce modéle
pour étudier et analyser les données expérimentaléds LAHMAM-BENNANI concernant
la double ionisation de I'hélium. Enfin, dans leisiéme chapitre, nous utilisons notre modeéle
pour interpréter les dernieres expériences de H@RE sur la double ionisation de I'argon
en calculant en détail les amplitudes de transitiesociées respectivement au mécanisme

Shake-Off et au mécanisme Auger.
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Chapitre | :

Elements de la théorl

des collisions
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Chapitre | :

Eléments de la théorie des collisions

I-1- Introduction :

Dans une premiere partie de ce chapitre, ndossatiévelopper quelques éléments de la
théorie des collisions afin d'aboutir a I'expressi@xplicite de la section efficace
quintuplement différentielle nécessaire a la desom de la double ionisation et, dans une
deuxieme partie, nous allons analyser les mécasigéectionnels de la double ionisation
directe et indirecte. Puis, nous décrivons lesédiffites cinématiques utilisées par les
expérimentateurs. Finalement, nous allons déctireomparer les différents modeles qui

étaient proposés pour étudier le double continuaradiouble ionisation.

I-2- Eléments de la théorie de la diffusion pour la doule ionisation :

Dans ce paragraphe, nous utilisons certainsetlitsmle la théorie des collisions pour décrire
le processus de la double ionisation par impaatelparticule chargée (plus particulierement
pour un électron).

Nous considérons la double ionisation par impaettronique d’'un atome a plusieurs

électrons ou I'état initial est représenté par fametion d’onde :| l//i> ayant une énergies; .

Les deux électrons qui seront éjectés dans ce ssoseale double ionisation seront considérés
et désignés comme étant les électrons actifs ciela
Sous l'effet d’'une perturbation extérieure parfaisceau de particules chargées de méme

énergie (faisceau incident ayant un moment d’irripnlstzi relatif au centre de masse de la
cible), les deux électrons actifs sont éjectés &’aible avec les deux moments d’'impulsion

k, etk,. L'électron incident est diffusé avec un momerimgiulsion k, . L'état final de I'ion

résiduel est décrit par‘:z//f> ayant une énergie,. Expérimentalement, il est devenu

12



possible de décrire le processus de la doubleatais pour des valeurs bien définies des
quantités ,, k;, £, ky, k, etk,.

Les lois de conservation des énergies et des impgls’écrivent sous les formes suivantes :

lZ- = Rd + kl + R2 + Rion (I'l)

te, (2
Les hamiltoniens des deux voies asymptotiqueslaitt finale sont donnés par :

H =h +h, (1-3)
H,=h, +h, (1-4)

Les opérateurdy, et h, sont, respectivement, les hamiltoniens de l'atataes son état

fondamental dans la voie initiale et de l'ion rémit] c'est-a-dire :

hi|l//i>:€i|‘//i> (I-5)
hf‘wf>:£f‘wf> (1-6)

h, est I'hnamiltonien du projectile avant la collisjcslors queh, représente I’'hamiltonien
des fragments dans la voie finale dans la régioompiotique ou toutes les particules
diffusées sont bien séparées.

Puisqu’'on suppose qu’uniquement les états asympidi individuels sont détermineés, le

potentiel de transition initia¥, et celui de I'état finaV/, sont donnés par :

V. =H-H, =V, +V,, +V, (-7)

pi

Vi =H-H =V +V  +V, +V, +V, +V, (1-8)

p

ol H est I'namiltonien total du system¥,,  est le potentiel coulombien d'interaction entre

le projectile et les deux électrons actkg, est le potentiel d'interaction entre le projecgle

13



I'ion résiduel,V, ; définit le potentiel de diffusion des électronscégs de I'ion residuel, et
V.., €st l'interaction coulombienne entre les deuxtéters actifs.

Avant et apres I'événement d’ionisation, le systgmmmectile-cible est défini par les vecteurs

K@) et KKy, Ky ) ou H|K @)= B[k .@) et

Hf‘Rd’kllkz’l//f>=Ef‘Rd’lzlll22’l/lf>'
La probabilité de transition du systéme de i’éié,l/l» vers I’état‘lzd,lzl,lzz,wf> est

donnée par I'élément de matrice de diffusisq(lzi,(//i,lzd,lzl,lzz,wf) qui s’écrit sous la

forme suivante :

<w‘\w+> (1-9)

w
1
A
Q_?\_l
':Xl
in
S
N—
1
—
1
A
_n
~l
o
':X
in
S
S~—
1

Les vecteurs d’étatbl—'i> pour le systeme projectile-cible s’écrivent enclilon des états

asymptotiques par le moyen des opérateurs de Malleet Q; , c'est-a-dire :

‘qJ+>:Qi+ _.i!l//i> (I-10)

W) =07 |Ky ko ) (1-11)
ou :

QF =1+G*V, (-12)

Q; =1+GV, (-13)

L'opérateur de GreeiG*, pour un systeme a plusieurs particules entieremamélé, est la
solution de I'hamiltonierH avec les conditions asymptotiques appropriées.

A partir des equations (I-7) et (I-8), on en dédiest equations intégrales suivantes :

G' =G’ +G'V,G* (1-14)

G =G, +GV,G" (1-15)
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Les opérateurs” et G, sont les solutions des hamiltonieids et H , .

En général, les opérateurs de Green satisfonélasans suivantes :

(6:)=c7 (1-16)

G:)'=6; (1-17)

A partir des trois equations (I-9), (I-10) etld), I'élément de matric&, peut s'écrire sous

la forme suivante :

— — —- -

S, (& ke Kok, )= (R, KK, J07 07

K¢,) (1-18)

Cependant, la dynamique compléete est décrite Ipgoroduit de deux opérateurs qui
s’appelle I'opérateur de diffusioS.
L’expression conventionnelle des éléments de laicea$ est déterminée a partir de l'identité

suivante :

f
:{<LP+(Ei)‘(Q_f _Q;Xlzd’lzlilzwwf>} (1-19)
{u @) € )-c € M|k K K, )
A partir de cette équation, la matri€ss’écrit sous la forme suivante :
s, =0y, +(Ko. k. ko Vv, (6" €, )-67E )W (E)) (1-20)
=0, ~i2m(E, ~E Ky, K Koty [V | W) (I-21)

On a introduitd, , :<\P+(Ei)‘w+(Ef)>, ol les indices i et f représentent une série de

nombres quantiques qui caractérisent I’«étﬂf‘ :

L’expression (I-21) est déduite a partir de I'exgsien suivante :

15



[e%a)—e(a)]w*(a»{ ! L |y

E, -E +in E,-E —-in

_ -2in +
[ -Ef +/72‘LIJ E) (-22)
:—i27T5(Ef _Eilqﬁ(Ei»

Dans cette relatiom est un entier infiniment petit. L’équation (I-2Q)it la représentation

de la fonction de Dirac : 3(x) = lim —1—
n-0"n°+X

Et on a abouti & une nouvelle forme pour leméldts de la matric& :
s, =0, -i2m(E, - Jw~ [k .4) (1-23)

On peut également définir les éléments de laiceatle transitionT, par I'expression

suivante :

[k ) = (Ko Kok | Q7 V|G (1-24)

Cette équation peut étre développée en termefomtdion de Green en introduisant

I'équation (I-12) pourQ’, elle devient :

T, = (Koo Koot Vo [+ (K Ky Ko VGV K ) (1-25)

It

L’équation (I-20) définit I'équation de LippmaB8thwinger pour les éléments de la matrice

de transition.
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I-3- Les probabilités de transition et la section ficace :

Les éléments de la matrice(Sf ) sont une mesure pour 'amplitude de la probabdié

transition. Cependant, la probabili®& pour un processus d’une double ionisation‘ﬁ#.

Maintenant, si on va au-dela du domaine du tempsgiksant la relation :
2m(E, -, )= [ " at (1-26)

et en évaluanP; =S S’;i , On arrive, apres quelques manipulations élénrastaau rapport

de transition, c'est-a-dire, la probabilité de $raan par unité de temps :

dp, 2
=20, im(T, )+ 2m(E, -E )T, | (1-27)
=2m(E, -E T, (1-28)
La relation (I-28) est valable pour les processglastiques, c'est-a-dire, @y, = . 0

D’habitude, ce qui est mesuré et calculé dans weessus de diffusion est le rapport de
transition a partir d'un état initial bien prépan@ur un groupe infinitésimal d’états finaux qui
est caractérisé par une certaine densité d’étass Dotre cas, cette densité d’états dans
I'espace des impulsions est donnée paik,d°k,d’k, .

D’habitude, on normalise ce rapport de transitéo la densité asymptotique du flux de

probabilite j, du projectile incident, et on l'appelle la sectiefficace quintuplement

différentielle o (Rd K, Ky kL, ) Elle est définie par I'expression suivante :

BN < o
oK, K. K, K ,w.):d_tfi 20K, d°K,d K, (1-29)

= 2n)'v5'fT, | o€, - E Ja*k,d°Kk,d%k, (1-30)
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U, représente la vitesse de projectile incidentiredadu centre de masse de la cible.

Alternativement, on peut représenter le vectBiampulsion IZ]. v ={l2, d} en coordonnées
sphériques, c'est-a-dire par le modg, I'angle polaire §,, et I'angle azimutalg; en
respectant un certain axe choisi. Les vecteursd#dn sont relies aux energie§;, et
I'équation (I-30) devient :

IELE,.0,.0,,0,) = () i, Ko

T, | dE,dE,dQ,d0,d0, (-31)
H,. €tant le centre de masse du systeme projectile;dilest defini par :

m
> = pMe (I-32)
* om +m,

Dans notre cas, le projectile est un électrancdnous pouvons négliger la masse de

I'électron m, par rapport a la masse de la cibtg. Et en utilisant le systeme des unités

atomiques, I'expression (I-32) devient :

:upc =1 (|_33)

Et on retrouve I'expression habituelle de laisecefficace quintuplement

différentielle (S.E.Q.D):

Kk, k

o9(E,.E,,Q,,9Q,,Q,)=(2n)* » Z‘Tfi‘szldEdeddQlsz (-34)

Les élementslQ; représentent les éléments des angles solidesaiggltectrons dans le

continuum.
Cette section efficace est la plus difféerendigjli’on puisse obtenir en tenant compte des lois

de conservation de I'énergie et de I'impulsioneBburnit la description la plus détaillée du
processus de la double ionisation. Les énergid'gldetron incident et diffusé sont fixées. La
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S.E.Q.D dépend de huit parametres : les énergiesielex électrons éjectds, et E,, les
anglesé,, ¢,, 6., ¢,, 6, et ¢, respectivement pour I'électron diffusé et les délectrons
éjectés.

Donc, une représentation graphique complete irapbssible dans un espace a huit
dimensions. En plus, elle doit étre mesurée daesexpérience de coincidence au cours de
laguelle les énergies et les angles des troisrélecsortants sont mesurés lors d’un processus
de double ionisation directe qui est connu soumta d’'une réaction (e,3e).

Ce genre d’expérience a été réalisé en 198uertahmam-Bennani et ses collaborateurs
[Lah89] ont publié pour le premiere fois les réatdtde leurs expériences sur la technique de
double et triple coincidence appliquée a la doubwesation de I'argon afin d’essayer de

répondre aux questions suivantes :

1- Quelle est la répartition en énergie entre leaxdélectrons éjectés de la cible qui
passent dans le continuum ?

2- Est-ce que cette répartition dépend des dinestiespectives d’émission ?

3- Quelle est la distribution angulaire des électrainsi que leur corrélation angulaire ?

4- Comment les distributions énergétiques et anguwlauarient-elles en fonction du
transfert d'impulsion ?

5- Quel est le processus principal responsable deoldld ionisation de la couche

externe sous des conditions cinématiques données ?

Par la suite, la méme équipe d’Orsay a realisé types d’expérience sur d’autres cibles
atomiques a savoir le Krypton ([Dug92],[Lah92]), IHéon [Sch98] et [I'Hélium
([Tae98],[Lah03]).

Par ailleurs, I'équipe de Freiburg [UlI97] a ééppé une autre technique de coincidence
différente de la premiére baptisée « microscopéad@action » dont le principe consiste a
détecter en coincidence les deux électrons éjettdsn résiduel formés dans la voie finale
dans un espace a trois dimensions, autrementedii¢ technique permet la détermination des
énergies de ces particules dans un angle solidérdel’avantage de cette technique par
rapport a la premiére est le grand angle solideatlection d’informations qui est a peu pres
70% dedn au lieu de 7%. Cependant, elle ne donne gqu’ulagénglobale du processus de la
double ionisation et ne se focalise pas finementles détails. Dans ce sens la, les deux

techniques restent complémentaires plutdt que cbitings.
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Nous peuvons définir également plusieurs tymesettions efficaces différentielles :
[-3-1) La section efficace quadruplement différentie (S.E.Q.D) :

Elle se déduit par une intégration simple d8.B.Q.D sur I'un des angles solides des trois
électrons dans la voie finale ou sur 'une des @resrdes deux électrons éjectés. Par
conséquent, cette section efficace sera moinstdensux détails des mécanismes de la
double ionisation, c'est-a-dire qu’elle va diminlerquantité d’'information qui peut étre
recueillie. Elle était attribuée a des réactioneet{e,3e-1) ([Lah91][Lah91}) pour étudier

un processus de double ionisation directe aveccti@te en cincidence d'une paire
{(éd,él), (éd,éz), (51,52)} de deux électrons dans la voie finale sans teminpte du

troisieme électron non observé. L'intégration $eftie sur I'angle solide de ce dernier. Ces
expériences ont servi comme outil de prédictionsr pes expériences (e,3e) qui sont plus
difficiles a réaliser.

I-3-2) La section efficace triplement différentle (S.E.T.D):

Elle peut étre obtenue par une nouvelle intégrasur la S.E.QD. Plusieurs cas sont

envisageables suivant le choix des paramétresdtiation.

[-3-3) La section efficace doublement différentiel(S.E.D.D):

Nous pouvons distinguer dix possibilités de calcldeS.E.D.D en fonction des variables
cinématiques disponibles. Par exemple, on peutilgglcelle qui dépend des énergies des
deux électrons éjectés pour analyser la réparti#imrgétique entre ces deux derniers.

I-3-4) La section efficace simplement différentiel(S.E.S.D) :

Dans ce cas, il y a cing cas a prendre en céraidn. Parmi ceux-ci, nous distinguons le

cas ou nous pouvons analyser l'influence de laidigion angulaire de I'électron diffusé

sur le processus de la double ionisation directe.
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I-3-5) La section efficace totale

Elle se calcule par I'intégration de I'expressi{®-34) sur toutes les variables (trois angles
solides et deux énergies). Cette section efficatéaggement étudiée expérimentalement, et
montre que le processus de la double ionisatioectlirreprésente a peu pres 0,5% de la

section efficace correspondant au processus defdesionisation.

I-4- Le développement de I'opérateur de diffusion :

Comme c’était indiqué dans le paragraphe prédéde premiére quantité qui définit la
dynamique d’'une collision est I'opérateur de diffus qui peut étre écrit sous la forme
suivante :

Q7Q! =[1+V,G” J1+G"V,)=1+G"V, +V,G™ +V,G;'G"V, (1-35)

Pour bien définir les différentes voies de laulle ionisation, il est utile d’exprimer
'équation (I-35) en séries multiples de diffusioBe développement est obtenu par les
itérations des équations intégrales de Lippmanw®ajer des opérateurs de Green.

Les premiers termes du développement sont :
Q7 Q" =1+1+J+K (1-36)
Les termed, J et K représentent les termes d’ordre supérieur dadgweloppement :
| =GV, +G'V,, +G'V, +G'V, GV +G'V GV, +G'V GV, +G'V, GV,

* G'i+Vpir Gi+qu * G'i+Vpir Gi+Vpez * Gi+Vpez Gi+Vpel Gi)rvpir * Gi+Vpez Gi)rvpir Gi+qu

+G'V, G'V,,G'V,, +G'V, GV, GV, ... -37)

J :zJi -38)
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J; =V, G +V,,Gi +V,, G +V,, G{ +V, G[ +V,, G{ +V GV, G +V GV  Gf

+V,o GV, Gr +... (1-39)
J, =V, GV, G; +V, GV, G; +V,,G|V,, G/ +V, GV, G; +V, GV, G (1-40)
J; =V, GV, G| +V,, GV, G; +V,, G}V, G; +V,, G|V, G| +V,, GV, G (I-41)
J, =V, GV, G +V,; G}V, G +V,; G|V,, G| +V,, G|V, G/ +V,, G|V, G| (1-42)
Js =V, GV, G} +V, G}V, G +V,, G}V, G/ +V, G}V, G +V, GV, G; (I-43)
Js =V, GV, G +V,, G|V, G| +V, GV, G +V,, G|V, G| +V, GV, G, (1-44)

J,=V,, GV,,G; +V,, GIV, G; +V,, G}V, G; +V,, G|V,. G| +V,, G|V, G; (I-45)

K=V,,G/G'V,, +V,,G/G'V,, +V,.G/G'V, +V, GGV, +V, GGV,
+V,,G/G'V,, +V, G;G'V,, +V, GGV, +V, G/G'V, +V,, G/G'V
+V,. GGV, +V,. GGV, +V,, GGV, +V, GGV, +V, GGV,

+V,, GiG'V,, +V,, G/G'V,, +V,, GIG'V, +........ (1-46)

Nous remarquons, a partir du nombre de tednas les équations (I-37) et (I-46), qu’une
évaluation numérique exacte des éléments de laicma® pour la double ionisation est
extrémement difficile, et seulement quelques élément été calculés.

Néanmoins, les développements (I-37) a (I-46)t $out a fait utiles pour deux raisons :
d’'une part, dans certains types d’expériencesstif@t probable gu'une partie de ces termes

soit prédominante. Afin de désigner les termes des importants, nous comparons la

puissance des interactions entre deux particulés associée aux différents potentiels

U;

coulombiens entre deux particules. Z¢ est le produit des deux charges des particules
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j, ety; estleur vitesse relative. Par exemple, si legutdg est tres rapide ayant une charge

faible, on peut négliger darG* (équation (I-35)) I'interaction du projectile avé cible.
Cette situation correspond a la premiére approxamate Born.

D’autre part, le développement multiple de diftun (1-37) a (I-46) peut servir a mieux
comprendre les processus réactionnels mis en jetredent dit, tous les mécanismes
possibles de la double ionisation sont aisémentaigxtau moyen des équations (I-37) a
(1-46).

I-4-1) Les différents mécanismes de la doubleigation :

La section efficace (I-34), qui est définie damsespace d'impulsions a neuf dimensions

basé sur k,, k, et k,, est calculée sous forme d’'une somme cohérenteoutes les

amplitudes de transition associées aux termes){{{3#) qui peut mener a des phénomeénes
d’interférences. En effet, dans certaines régiarsd’espace d’'impulsions, les éléments de
matrice de certains termes dans les équations){(k3/6) peuvent étre particulierement
dominants. Dans ce paragraphe, nous choisissorntemess et déterminons qualitativement
les régions de I'espace des impulsions ou les n&ro@s traduits par ces termes deviennent
opérationnels.

Nous devons respecter la contrainte de ne peemals des énergies d'impact élevées, c'est-
a-dire :E, >> ¢, et (Ed +E, + E2) >> &, .

Dans ce paragraphe, seulement certains termmesléa équations (I-37) a (1-46) seront
analysés :

i- L’opérateur unité dans I'équation (I-36) corresp@nid partie non diffusée et ne sera
pas traité dans ce paragraphe.

ii- Le premier terme (ou le deuxiéme) dans I'équatleBv] décrit une collision électron-
projectile [figure (I-1)(a)]. Le deuxiéme électrogqui n’interagit pas directement avec le

projectile, est émis au moyen d’un changement denpel du a la premiére collision. Les
conditions cinématiques pour que ce processuseaitsont :k, =k -k, et k. =-k,. Ce
processus s’appelle Shake-Off (SO) ([Car92],[Twg92]

iii- Le troisieme terme dans I'équation (I-37) peute éitnterprété comme étant une

diffusion directe du projectile par le noyau (figufi-1) (b)), suivie par I'éjection double de
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deux électrons de la cible. Les conditions cinéquets pour que ce processus ait lieu sont :

k, =k, k., =2k etk, =k,. Ce processus peut étre considéré comme un dShialee-Off

i
des deux électrons.

iv- Le quatrieme et le sixieme terme du développemeB)(sont schématisés dans la
figure (I-1) (c). Ces processus sont du secondeoiins le potentiel de diffusion. Aprés deux
collisions binaires entre le projectile et les délectrons actifs, ces derniers sont éjectés. Les

conditions cinématiques pour que ce processusiait $ont: k, =k, —k;, k., =0 et

—

k, =k, —k,. Si le projectile a la méme masse qu'un électmmen déduit les conditions
suivantes :k, Ok,, k?+k?=k?, k Ok, et k? +k? =k2. Ce mécanisme de la double
ionisation a deux étapes s'appelle TS2.

v- Pour le processus de la simple ionisation, la pgeendiffusion entre le projectile et le
premier électron (figure(l-1) (c) et (d)) a comnanséquence une créte binaire [Ehr86]. A la
direction opposée de cette créte, une autre steuapparait qui s’appelle la créte de recul qui
représente la signature de la diffusion de I'étactéjecté par le noyau [Ehr86]. Dans le cas
d’'une double ionisation, la créte de recul pewt &entifiée en examinant les termes illustrés
dans la figure (I-1) (e) et (f).

Dans la figure (I-1) (e), 'un des deux élecsa@tomiques recule loin du noyau aprées une
collision avec le projectile. Le processus de rguelit étre facilité principalement par la
liaison de I'état initial ou par les interactiorsns la voie finale de cet électron avec le noyau.
Ensuite, le deuxiéme électron est éjecté par umglsiinteraction avec le projectile. Les

conditions cinématiques pour que ce processugeaitsbnt respectivement celles de la figure

(I-1) (c) et (d) sauf pouk,, = -k, .
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K |
e
(a) (b)
Givpez Giqu Ginez Giqu
.
() (d)
K |
(e) (f)

Figure (I-1)(a,b,c,d,e,f): Une représentation scladique des mécanismes de double
ionisation via les opérateurs de transition traitéens le paragraphe précédent .

k ,ky, k_etk, représentent les vecteurs d’onde des électroridént; diffusé et les
deux éjectés respectivement.
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vi- Dans les figures (I-2) (a) et (c), on éotatise quelques mécanismes ou la diffusion
électron-électron est impliquée. Dans tous ceslegwpjectile diffuse une fois I'un des deux
électrons actifs. Cette étape est suivie par uffasiin de cet électron excité par l'autre

électron actif et/ou par le nhoyau menant a la deudsisation. Ce processus a deux étapes
s'appelle TS1 et se manifeste sous les conditivivastes :k, Ok, etk . =0. En revanche,
pour le cas illustré par la figure (I-2) (b), lesnditions pour qu’il ait lieu sont El [ IZZ,

K, = —2(I21+I22) et k, +k, =—(I21+I22). Dans la figure (I-2) (c), on rencontre la méme

situation que la figure (I-2) (a), en effet, 'uresd électrons recule loin de Iion apres une
simple collision électron-électron. Ainsi, les caiahs cinématiques de la figure (I-2) (a)

s'appliquent pour la figure (I-2) (c) sauf pokag, = -2k, .

G Ve, GiVig G Vae, G1Vei, GiVig

(@) (b)

(©)

Figure (I-2) : la méme que la figure (I-1).
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I-5- Les caractéristiqgues cinématiqgues du processue la double ionisation :

Dans ce paragraphe, nous décrivons les diffiésecbnditions cinématiques utilisées dans
les expériences. L'équipe d’'Orsay a choisi de it@vaselon une condition cinématique
coplanaire, c'est-a-dire que les trois électromsants dans la voie finale sont détectés dans un

plan contenant les angle®, 6, et 8, par rapport a la direction d'incidence, alors de®

anglesg, et ¢, valent 0 oun. Ces électrons sont analysés simultanément pporiag leur
direction et leur énergie (sauf I'électron diffus€ge qui permet la détermination de tous les
parametres cinématiques et donne une informatiainecet détaillée sur le processus de la
double ionisation. La cible est considérée dansé&anfondamental, et I'énergie de recul de
I'ion résiduel est considérée comme négligeable.

Nous pouvons distinguer deux types de géomébpéanaire : symétrique et asymeétrique.

I-5-1) Géométrie coplanaire symétrique :

Ce type d’arrangement spatial est caractérisd’¢jaction des deux électrons de la cible
dans des directions symétriques par rapport a Hectihn d’incidence, autrement dit:
6, =2m-6, (figure (I-3)). Cette symétrie a été utilisée pquusieurs experiences sur

plusieurs cibles atomiques, comme l'argon [EIM3&]néon [Sch98] et I'hélium [Lah99].

Figure (I-3) : Géométrie coplanaire symeétrique.
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I-5-2) Géométrie coplanaire asymétrique :

Ce type de géométrie suppose que les vectampulsion k , k,, k, etk, se trouvent dans
le plan. Dans la voie finale, I'électron incidentaat une énergiee, est diffusé avec une
énergieE,, en éjectant deux électrons ayant respectivemenedergiesk, et E,, notons
que E,, <<E,. L’électron rapide est diffusé sous un anglequi est fixé pour des petites
valeurs, en généraf}, < 15°. Pour les deux électrons €éjectés, les deux adgg=ction &, et
g, sont soumis a des conditions expérimentales guirtgtent dans les domaines angulaires

suivantes 20° < g, <160 et 200° <, <340 .

On distingue trois modes :

a) Mode de 'angle individuel fixé :

Ce mode consiste a fixer un des deux anglesu 8, des deux €lectrons éjectés, tout en

variant l'autre angle (dans la théorie, de @7) dans le sens inverse des aiguilles d'une
montre. Cet arrangement cinématique a été utiliae.exemple, par Lahmam-Bennani et al.
[Lah99], [Khe99] pour une cible d’hélium (figure (1-4)).

—

K,

&,

N
RS

Figure (I-4) : Mode de I'angle individuel fixé fixé)

b) Mode de I'angle individuel mutuel :

Dans ce mode, les directions des électronsé§etint déterminées de telle sorte que I'angle

mutuel 6?12:|6?l—6?2| soit constant. Cet angle est mesuré positivememts de sens
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trigonométrique. Ce type d’arrangement a été etipfar El Marji et ses collaborateurs pour
mesurer la section efficace quintuplement difféediet de la double ionisation de I'argon
[EIM9O7], par Schréter et al. sur une cible du N¢Boh98], par Taouil et al. [Tao98] puis par

Dorn et ses collaborateurs [Dor99] sur une cibketium (figure (I-5)).

K,

|

Figure (I-5) : Mode de I'angle individuel mutuel.

c) Mode de I'angle mutuel intégré :

Ce troisieme mode consiste a intégrer la SEQDOda n sur toutes les directions
individuelles €, ou &, tout en gardant I'angle mutued,, constant. La section efficace

intégrée ne dépendra que de 'angle mutuel en iguest

I-6- Description théorigue de I'état final de la cble :

Depuis les années soixante, plusieurs modé&sitiues ont été élaborés afin d’étudier le
processus de la double ionisation d’'un systemeigt@par I'impact d’'un électron (qu'il soit
rapide ou lent), et d’essayer d'interpréter leeiwésultats expérimentaux disponibles.

A haute énergie, Mittlemann [Mit66] a supposé da double ionisation d’'un atome par
impact électronique peut se produire via deux méoas fondamentaux. Dans le premier,
I'électron incident interagit avec la cible et ég€un de ses électrons, ensuite, 'un des deux
entre en collision avec le deuxieme électron dfbiécanisme a deux étapes). Dans le second
processus, I'électron incident heurte la ciblejett@ un électron cible, cette premiere étape a

lieu brusquement sur une échelle du temps de Boddine période atomique. L’ion résiduel
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se trouvant dans un état excité a tendance a aeeregkce qui entraine la seconde ionisation
(mécanisme ‘Shake-Off").

En utilisant I'approximation de Hartree-Fock palécrire la fonction d’'onde de I'atome de
'hélium, il a évalué le rapport entre les sectiefificaces de la simple et la double ionisation
et a trouvé que ce rapport est indépendant derfjénees électrons incidents (il vaut 198).
Cette approche était insuffisante pour reprod@sarésultats expérimentaux.

Toujours dans le cas de I'hélium, Byron et JaatfByr66] ont effectué une étude similaire
et ont montré I'importance de la corrélation desxdélectrons de la cible sur ce phénomeéne.
lls ont utilisé des fonctions d’onde de type Hydlas, Hartree-Fock et hydrogédes pour
définir I'état initial de la cible. lls ont trouvgue si on néglige complétement la corrélation
des électrons atomiques dans [I'état initial etlfitsection efficace de la double ionisation
directe est nulle. Et par conséquent, ils en ordudléque la double ionisation résulte
uniquement de la corrélation dans le cadre dedmre approximation de Born (PAB). lls
ont aussi conclu que les contributions possiblesatdres supérieurs devraient s’ajouter au
terme de premier ordre pour aboutir a des résyitakshes de I'expérience.

Dans le méme cadre de la PAB, Tweed ([Twg[Bye73}) a repris le traitement de Rudge

et Seaton [Rud65] sur la simple ionisation. Il @lée les sections totales et partielles de la

double ionisation de I'ionH ™, de I'atome de I'hélium et de liorLi* en utilisant des
fonctions d’onde similaires a celles utilisées Bgron et Joachain. Il a montré l'influence du
choix de l'angle de diffusion sur la section efieasimplement différentielle SESD par
rapport a I'énergie d’incidence qui décroit rapi@emavec l'accroissement de celui-ci. A
haute énergie, la section efficace totale est déenjpar la contribution des petits transferts
d’'impulsion, et les termes qui correspondent adeosde approximation de Born (SAB)
peuvent étre négligés devant les autres termesennigr ordre. Cependant, il a signalé aussi
influence du choix de la charge effective vue phaque électron éjecté sur la valeur de la
SESD en fonction de leur impulsion.

Neudatchin et ses collaborateurs [Neu77] onttréoque la distribution angulaire des trois
électrons dans le continuum pour la double ioresapiar impact électronique (ou photonique)
est trés sensible a la corrélation inter-atomidjgeont proposé d’explorer expérimentalement
ce processus pour I'atome d’hélium a haute énefgieidence en détectant les trois électrons
sortants en coincidence. lls ont calculé la secHBQD en se basant sur I'approximation de
'onde plane orthogonalisée, avec des électronslents de 30 keV dans une cinématique
coplanaire symeétrique ou les deux électrons éjexiekes mémes impulsions en module mais

sont éjectés dans la direction perpendiculairdla da faisceau incident.
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Smirnov et al [Smi78] ont effectué un travaingaire a ce dernier en utilisant la méme
approximation a haute énergie. lls ont étudié labdi transformée de Fourier de I'état initial
d’une cible d’hélium pour démontrer le rble et lportance de la corrélation électron-électron
dans la voie initiale.

Tous les travaux signalés ci-dessus ont étéafaipremier ordre. Par ailleurs, McGuire
[McG82] a analysé la double ionisation de I'héliem incluant le mécanisme ‘Shake-Off" et
le mécanisme a deux étapes ‘TS'. Il a trouvé queederix mécanismes ont des contributions

comparables au voisinage d’une vitesse des élecinaidents de I'ordre de dix fois la vitesse
de Bohr @, = 2210°cm/s). Il a conclu aussi quaucun des ces mécanismepeaut

expliquer tout seul la dépendance en énergie oésegrn revanche, il faut associer les deux
pour en avoir une qui soit raisonnable. Il a morgue la section efficace de la double
ionisation est proportionnelle a celle de la simphésation dans le cas du mécanisme ‘Shake-
Off’ et que leur rapport est indépendant de lassigedu projectile. Ce rapport reste sensible a
l'interaction électron-électron dans les deux vinitiale et finale. Dans le cas du ‘TS, il a

déterminé pour la premiere fois la dépendance &ssev du projectile pour le rapport en

: : 1
question qul a un comportementei?—.
vnvu

Pour des électrons incidents d’énergie variantbda 10 KeV qui interagissent avec une
cible d’hélium, Dal Cappello et Le Rouzo [Dal91]tcétudié le processus en question en
décrivant I'électron incident et diffusé par desidtions d’ondes planes. lls ont revu trois
modeles pour la description de la fonction d’ondedl’état final :

i- le modele de I'onde plane orthogonalisée utiliséNeudatchin [Neu77] et Smirnov
[Smi78] qui est applicable dans le cas ou les &astde la cible s’éjectent avec de
trés grandes énergies qui justifient leur desaipén ondes planes.

ii- le modéle de I'onde coulombienne avec des charfjestiges fixes utilisées par
Byron [Byr67] qui tient compte des interactions looobiennes individuelles de
chaque électron éjecté avec le noyau dans la vakef

iii- le modéle de I'onde coulombienne avec des charffestiges variables utilisé par
Tweed [Twe73]. Ce modele tient compte également de l'interactonlombienne

des deux électrons éjectés via I'introduction desaharges effectives.

Notons que ce traitement ne tient compte deolaélation dans I'état initial que d’'une

maniere approximative, en introduisant des fonestidlonde de type Silverman [Sil60], ce qui
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a permis de conclure sur I'importance d’introdui@ecorrélation radiale et angulaire pour
obtenir un bon accord avec l'expérience. Concertantorrélation angulaire, les auteurs

estimaient qu’elle peut étre traitée en incluant &implement les orbitalep . En revanche,

lintroduction partielle de la corrélation dans Vmie finale par le moyen des charges
effectives variables les a conduit a une SEQD raoleque les deux électrons ont les méme
énergies et s’éjectent selon la méme directioncglle du vecteur du transfert.

Tweed [Twe92] a examiné le double processus tengollisions électron-hélium en se
basant sur la SAB. D’une part, il a indiqué que destributions des mécanismes a deux
étapes dans la double ionisation apparaissent dia@ére significative pour des énergies
d’'incidence au dessus de 1 keV. D’'autre part, doaclu que le mécanisme ‘Shake-Off’
dépend de la corrélation dans I'état initial canfint le résultat déja donné par Byron. Il reste
a signaler que la corrélation angulaire de ce E®iceest maximale lorsque I'un des électrons
est éjecté dans la direction du vecteur du transfer

Dal Cappello et al [Dal92] ont étudié la distiion angulaire de la double ionisation du
krypton par impact électronique a haute énergiacilience (5 keV) en se servant d’'une
approche de calcul ab initio dans le cadre de premapproximation de Born. lls ont inclus
dans leur modéle une corrélation partielle danydess initiale et finale, et ils se sont basés
sur le modéle de I'onde coulombienne orthogonal&éeharge effective variable pour la
description des électrons éjectés, ils ont utédigalement I'approximation du ‘cceur gelé’ pour
décrire la cible sous forme d’'un systeme atomigtreia corps.

lls ont obtenu des résultats qui donnent patésisnémes ordres de grandeur et allures que
les données expérimentales, ils ont observé égatamegrand décalage du maximum et une
surestimation des données expérimentales d’'unuacteq.

Joulakian eal [Jou92] ont étudi€, dans le cadre de la premippgcaximation de Born, la
double ionisation de I'hélium atomique par impa@ettrons rapides (5109 eV) en utilisant
une fonction d’'onde corrélée de type Hylleraas pi#arire la cible [Hyl29], et le formalisme
Brauner, Briggs et Klar (BBK) pour décrire le doaildontinuum des deux électrons éjectés.
Les auteurs de ce travail ont conclu que l'intradurcde la corrélation dans I'état initial de la
cible a une grande influence dans le cas d’'unepéqition énergétique que dans le cas
contraire.

lls ont trouvé une probabilité nulle quand lesixi électrons de la cible s’éjectent dans la
méme direction avec les mémes énergies, et ilsamtlu également que la corrélation dans

I'état final a un effet plus important que dangdiénitial.
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Berakdar et Klar [Ber93] ont étudié la structue la SEQD de la double ionisation de
I’hélium par impact électronique a haute énergieenliant les minimums et les maximums
de cette section efficace pour les processus (egBe)eurs origines dynamiques et
cinématiques. Cette étude était effectuée toujdars le domaine de PAB. lls ont distingué
trois cas :

i- Premier cas: ils ont supposé que I'énergie transférée allke @st faible et que les
deux électrons de la cible s'éjectent avec les msédreergies mais dans des
directions opposeées, c'est-a-dire, I'angle entsedieux vecteurs d’onde est de
Cette situation conduit a I'apparition d’'un minimwans la SEQD (voir chapitre
2).

ii- Deuxiéme cas ils ont considéré une situation du grand transfémpulsion, et
ils ont montré que la distribution angulaire desctbns éjectés admet des
minimums dans les directions qui sont perpendicesaa celle du transfert.

ii- Troisieme cas: la SEQD est nulle lorsque les deux électronsadghle s’éjectent
dans la méme direction avec la méme énergie, at estcdd a la répulsion

électron-électron.

Joulakian et Dal Cappello [Jou93] ont étudié d¢esditions théoriques optimales pour
mesurer, dans tout I'espace, la SEQD de la doutgsation de I'hélium par impact
électronique (5 keV). lls ont choisi des fonctiadiende similaires a celles citées en page
précédente par le méme auteur. lls ont trouvé quéime de la distribution angulaire
obtenue pour les différentes fonctions d’onde dtt’initial reste sensiblement la méme, sauf
au niveau de l'amplitude qui converge vers une walemite avec l'augmentation de la
corrélation.

Hda etal [Hda94] ont choisi d’autres cibles de gaz raresyme le krypton et I'argon pour
étudier la SEQD toujours dans le cadre de la PABorit utilisé des fonctions d’'onde de type
BBK approximé pour décrire I'état final, et 'appimation de ‘coeur gelé’ pour décrire I'état
initial. Cette méthode leur a permis d’obtenir desultats qualitativement proches des valeurs

expérimentales qui différent d'un facteur variamtre 0,33 et 60 selon les cas. lls ont
également montré que la contribution des étBtsde lion est trés importante et que

I'introduction des composantekl > est nécessaire.
En 1994, Popov &l [Pop94] ont introduit la contribution des mécargsna deux étapes

dans le cadre de la seconde approximation de Boum @tudier la double ionisation de
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hélium a haute énergie (ils se sont basés surrditement de Tweed [Twe73kt sur

'approximation de I'onde plane). lls ont concluegle mécanisme ‘TS2’ est négligeable a
haute énergie d’incidence (au voisinage de 5 kalfxs que ce n'était pas le cas pour les
mécanisme ‘Shake-Off' et ‘TS1'. lls ont trouvé égaknt que, pour une haute énergie de

transfert et des énergies relativement hautes besréns éjectés B, = E, =500V), la

SEQD de ‘Shake-Off des chacun des électrons esterurée autour de la direction du
transfert. Alors que celle du ‘TS1’ admet un maximsi la somme des impulsions des
électrons éjectés est de 'ordre de celle du temhsQuand les énergies d’éjection valent 100
eV et si nous considérons un faible transfert diilmjpn, la contribution du ‘TS1’ dans la

SEQD devient dominante. D’autre part, quand ledstfiemh d’impulsion est grand et égal a
limpulsion de I'un des électrons éjectés et quamdsecond a une impulsion faible, la
contribution du ‘Shake-Off' est dominante. Finalemals ont conclu que pour des énergies
d’éjection faibles, les contributions de ‘Shake-@tf‘'TS1’ sont du méme ordre et présentent
un important effet d’interférence.

Lamy etal [Lam94] ont étudié la double ionisation de l'idh~ et I'hélium atomique a
l'aide de PAB. lls ont montré que la SEQD est ptuportante que celle de I'hélium et leurs
résultats ont révélé des distributions angulairégréntes. Ils ont utilisé des fonctions d’onde
de type Pluvinage [Plu51] et de type BBK pour décrespectivement la cible et le double
continuum. En analysant une géométrie coplanairaude énergie, ils ont remarqué que pour
H™, la SEQD est maximale dans la direction perpenai@iau transfert pour des énergies
d’éjection égales et lorsque I'un des deux électrda la cible est éjecté dans la méme
direction, alors que pour des énergies différedespaximum est localisé dans la direction
opposée du transfert. lls ont constaté aussi QUBERD est plus grande si, d’'une part, les
énergies d’éjections sont petites, et d’autre pad, deux électrons sont émis avec des
énergies différentes. lls ont évalué également giaimt de vue numérique les différentes
directions optimales d’éjection des deux électiomgr les deux cibles.

Dal Cappello eal [Dal95] ont calculé les SEQD pour certains gaesdiNe, Ar, Kr et Xe) a
haute énergie d’incidence (5,5 keV) et a faiblegfart d’impulsion et énergies d’éjection des

électrons. lls se sont intéressés a étudier lesribotions des différentes états des ions

résiduels {P, 'D et 'S) séparément et ont trouvé que I'ét& joue un role important dans
la détermination du comportement de la SEQD posirdiéérentes cinématiques choisies.

Dans le cas ou les deux électrons éjectés ont laen#nergie et quand I'un des deux est

éjecté dans la direction du transfert, ils ont wéowue I'état*P ne contribue pas dans la
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SEQD pour I'éjection du deuxieme électron dans leection inverse du premier,

contrairement aux deux état® et 'S. Pour des énergies égales (15 eV et 45 eV), ils on
constaté que les SEQD pour le Néon sont grandespport a celles mesurées pour I’Argon,
le Krypton et le Xénon. lls ont estimé aussi lekeMes maximales de ces sections efficaces
ainsi que leur positions.

Gupta et Srivastava [Gup95] ont étudié I'effetld corrélation électron-électron dans I'état
fondamental de I'hélium en essayant plusieurs fonstd’onde. Ils ont montré que la SEQD
est sensible a la corrélation dans la voie inittaland les deux électrons sont €jectés avec des
faibles énergies (entre 2 eV et 50 eV) en suppogaatdes électrons sont détectés a des
angles fixes et que leurs énergies varient de selite que la somme des deux soit constate,
ou bien I'un des électrons est détecté a un amggedui vaut 90° et I'autre varie pour des
énergies fixées.

Srivastava eal [Sri96] ont réalisé une étude similaire a cellieafiée par Gupta [Gup95],
ils ont choisi de nouveau les mémes fonctions déopdur décrire I'état fondamental d’'une
cible d’hélium, ainsi que la fonction utilisée paweed et Langlois [Twe87] toujours dans le
cadre de la premiére approximation de Born et ddateo BBK approximé. lls ont trouvé que
lorsque l'un des électrons de faible énergie esttéj dans la direction du transfert, la
contribution angulaire de l'autre électron est tsesisible a la corrélation électron-électron
dans I'état fondamental de I'hélium en appliguant winématique coplanaire (mode de
'angle individuel mutuel).

En étudiant les mécanismes a deux étapes dmuldedionisation de la méme cible a haute
énergie d’incidence (entre 1 keV et 5 keV), El Mitea [EIM98] et Dal Cappello [Dal98] ont
montré que ces mécanismes ne sont pas négliggahlese domaine d’énergie. Pour évaluer
le second terme de I'approximation de Born, ils otilisé dans leurs calculs des fonctions
d’'onde de type Silverman pour décrire I'état initie la cible, et de type BBK approximé
pour décrire I'état final. A partir de ce formalismils ont conclu que le mécanisme ‘TS2’
peut expliquer tout seul la symétrie brisée autbeirla direction du transfert d’'impulsion,
sachant que l'un des électrons éjectés est émis daite direction. Sa contribution est
importante dans le cas ou les deux électrons sagjeavec la méme énergie. Cette symétrie
est brisée davantage quand I'énergie d’incidensgedefaible. En revanche, le mécanisme
‘TS1’ est le processus le plus probable pour desgies d'éjection différentes quand la

direction de I'électron éjecté le plus rapide ggiasée a celle du transfert d'impulsion.
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Afin d’étudier l'influence des conditions cinétitaes sur la distribution angulaire de la

SEQD de la double ionisation de l'idd = dans le cadre de la PAB, DefranceakfDef99]
ont choisi un modeéle théorique se basant sur laxctwne fonction d’onde de type
Chandrasekhar [Cha44] pour décrire I'état initialld cible qui reproduit 63,3% de la valeur
de I'énergie de corrélation dans la voie initizdéors que pour décrire I'état final, ils ont
choisi une fonction d’onde type BBK approximé. Cedale leur a permis de mettre en
évidence les maxima a partir de I'expression amplgt de la SEQD quand le vecteur
impulsion d’'un des électrons éjectés est paratialanti-paralléle par rapport a la direction du
transfert, et ceci était valable pour toutes lesdi@@mns cinématiques. L’existence d’autres
maxima dépendait de ces conditions. lls ont estjne le mécanisme ‘Shake-Off’ peut se

produire en deux étapes : d’'une part, I'électrandent heurte I'électron le plus fortement lié

de H™ et I'éjecte. D’autre part, I'autre électron faitvlent lié, se trouvant dans un état qui
n‘est pas un état propre de lI'atome d’hydrogenenérs’éjecte par un processus de
relaxation. Un autre cas est envisageable : leeptitg interagit tout d’abord avec I'électron le
moins lié et I'éjecte, et la deuxiéme ionisation dge a I'éjection du deuxieme électron
fortement lie qui se trouvait dans un état qui hfEss un état propre de I’hydrogéne.

Lahmam-Bennani et ses collaborateurs ont anditysgine des minima et maxima dans la
contribution angulaire de leurs mesures de la SEi@Da double ionisation de I'hélium
[Lah99L. lIs se sont basés sur des calculs théoriqudsautil une fonction d’onde de type
BBK pour décrire I'état final [Ber97], et des diféites fonctions d’onde pour la description
de I'état fondamental de la cible afin de testeffét de la corrélation. lls ont montré que les
prédictions de Berakdar et Klar [Ber93] pour lesxima ne sont pas confirmées, mais les
positions prévues pour les minima a haute énergieidence et faible transfert d'impulsion
le sont. Ainsi, ils ont remarqué qu'un minimum adadans le cas ou la résultante des
vecteurs d’onde des électrons €éjectés est perpdailecau transfert d'impulsion.

Dans le cadre de la PAB, Kheifetsadt[Khe99] ont réalisé une étude comparative des
résultats théoriques par rapport a ceux des exmp&seeffectuées par Taouilat{Tao98] sur
'hélium atomique a haute énergie d'incidence 56keV). lls ont utilisé la méthode
‘Convergent Close Coupling (CCC)’ pour décrire d®final des électrons lents éjectés dans
le continuum et des fonctions d’onde de type Hgler a vingt termes pour décrire I'état
fondamental de la cible. Cette comparaison a moniné accord qualitatif pour le
comportement des SEQD, mais quantitativement, korte a surestimé les données

expérimentales d’'un facteur variant de 3 a 14 msmement pour une répartition équi-
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énergitique de 4 eV et 10 eV pour chacun des élestéjectées. lls ont expliqué ce désaccord
par le fait qu'ils n’ont pas tenu compte des autnésanismes dans leur formalisme.

C’est la premiere fois que le modele CCC fut migléfaut alors qu’il avait donné jusqu’alors
d’excellents accords en double photo-ionisationg®8] pour les expériences d’Achleradt
[AchO1] et celles (absoues) de Brauning at [Bra98]. Donc plusieurs questions se
posent pour expliquer cette divergence des résultast ce du a I'existence de mécanisme
TS2 ? Le mécanisme TS1 étant inclus de fagon plusains explicite dans le modele CCC ?
Kheifets [Khe04] a pris en compte le terme de laxtlame approximation de Born en utilisant
la relation de fermeture [Gri00]. Ceci lui a perrdigviter de prendre en compte tous les états
intermédiaires possibles. Il trouve effectivememtdéplacement de la créte binaire et celle du
recul, mais ces effets sont faibles et ne permet@as de donner un bon accord avec
I'expérience.

En 1999, ElI Ghazouani at [EIG99] ont étudié les effets de la corrélatiom uprocessus
de la double ionisation du Magnésium a haute éeetgicidence. A 'aide de la PAB, ils ont
montré que la corrélation dans I'état initial a gmande influence sur les valeurs des SEQD.

Récemment, Grin &l [Gri00] ont calculé les SEQD de la double ionisatde I'hélium
pour des énergies d’incidence entre 1 keV et Skavsde cadre de la premiére et la seconde
approximation de Born tout en utilisant la relataanfermeture. Par ailleurs, I'état initial était
décrit par une fonction d’onde de type Silverman'étt final par une fonction d’onde de
type BBK approximée et orthogonalisée a la premieaecomparaison de leur résultats avec
les données expérimentales montre parfois un dapmalitatif, mais généralement, il y a un
désaccord surtout du point de vue quantitatif er Irésultats sont sous-estimés par
I'expérience avec un facteur allant de 70 a 330rsk cinématique choisie.

Jones et Madison [Jon03] ont étudié le rolead®hction d’onde initiale reproduisant I'état
fondamental de I'atome de I'hélium en décrivandéeible continuum par le modele BBK et
I'état initial par une fonction d’onde de type Hyhas avec 20 paramétres. Ils ont trouvé que
ce type de fonctions ne modifiait pas les résultdienus avec une fonction du méme type
mais avec seulement trois parametres.

La méme question qui était posée pour cheraerdisons de la divergence des résultats
expérimentales et théoriques obtenue avec le maie@ peut étre posée également pour le
modele BBK :Est-ce du a I'existence du mécanisme TS mécanisme TS1 étant inclus de
facon plus ou moins explicite dans le modéle BBKnearani et al [Anc05] ont montré que la
deuxieme approximation de Born utilisée avec BBK medifiait pratiquement pas les

résultats obtenus avec la premiére approximatiddaie.
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Puis Jones et Madison (PRL 2003) trouverent unliexdteaccord avec une fonction d’'onde
de I'état initial de type Pluvinage (1950). Cettedtion d’'onde donne une valeur relativement
médiocre de I'énergie (E=-2.8788 u.a.). De plu$'ai utilise cette fonction d’onde pour
d’autres situations expérimentales (telle que ppoat de la section efficace de double photo-
ionisation sur celle de simple photo-ionisation) amive a un désaccord flagrant avec
I'expérience [Khe04]. Donc on peabnclure que cet accord est fortue plus Ancarani et
al [Anc04] trouvérent aussi une autre fonction dlenqui n’est pas de type Pluvinage, et qui
donnait aussi un excellent accord avec I'expérignae en fournissant une valeur médiocre
pour I'énergie.

Jones et Madison (PRL 2003) utiliserent le med@C [Mal97] qui prend en compte

TOUTES les interactions entre les 3 électrons dmia finale (le diffusé et les deux éjectes)
et I'ion He™. Ce modéle utilise une représentation approchégrabiéme a 4 corps qui va
au-dela de la seconde approximation de Born. ks&te une intégration numeérique délicate
a 9 dimensions. Les résultats de ce modele ontrénhopie les différences entre les modeéles
BBK et 6C étaient minimes. Ce résultat confirmeadoeux de Kheifets [Khe04], d’Ancarani
et al [Anc05] de Rasch eal (2002) et contredisent ceux de Choubisa et al 3RGQIr
limportance des contributions de I'approximatiom Born 2. Il est a remarquer que Choubisa
etal ont utilisé un modéle BBK approximé (utilisation fhcteur de Gamow).
On peut aussi remarquer que Berakdar [Ber0OO] anobun bon accord pour 10 des 20
configurations en partant d’'une approche baséeusudéveloppement de la fonction de
Green. Malheureusement ces résultats, qui conamtdiseux de Jones et Madison sur
importance des termes de Born 2 (et donc surdbniance des mécanismes de double
ionisation a 2 ou 3 étapes) ne concernent que 4Q@situations expérimentales et il est donc
difficile de conclure sur l'efficacité de la méthend

Récemment Zaitsev et al [Zai06] ont montré qutaicul effectué avec la matrice J
(approche semblable a celle de CCC) donnait lesd® amplitudes mais déformait les
distributions angulaires.

Finalement on peut conclure que linterprétatiences mesures expérimentales reste encore
non résolu, et que méme si I'on ne conclue pasnwridheifets qudes expériences sont
faussegJon05], il serait vraiment trés intéressant derédaire, vu surtout les progres réalisés
dans I'acquisition des données depuis quelqueseanné

Il est évident que si aucun modele n'arrive pamterpréter correctement les résultats
obtenus a 5.6 keV et 10 eV il semble bien illusaltespérer interpréter ceux a plus basse

énergie.
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Pour ceux correspondant a 5.6 keV et 4 eV pbaque électron éjecté le modele CCC
[Keh99] sous—estime les données expérimentalesfdataur 14. Curieusement Zaitsev et al
[Zai06] prédit aussi la bonne amplitude mais totgoen donnant un moins bon accord avec la
forme obtenue par les expériences. On peut s’oderrlégitimement sur le fait que deux
approches basées sur la méme méthodologie doneemésultats aussi difféerents. Il semble
que cela soit du a une meilleure description dats €iu continuum dans I'approche de Zaitsev
et al [Zai06].

Si maintenant on s’intéresse aux expeériencesives a 1.1 keV [Lah01], les deux modeles
CCC et BBK reproduisent grossierement les distidmst angulaires expérimentales.
Cependant il est nécessaire d'associer un coeffiamultiplicatif différent pour chaque
distribution angulaire théorique et de plus les xdemodéles théoriqgues (basés sur
'approximation de Born 1) sont incapables de peetlabsence de symétrie de la distribution
angulaire par rapport a la direction du transfé€ela indique la nécessité de prendre en
compte le mécanisme TS2 et donc d’inclure I'appration de Born 2. Ceci a été confirmé
par Kheifets [Khe04] qui en calculant le terme dmrBa I'aide de la relation de fermeture a
pu expliquer le déplacement de la créte secondaservé dans les expériences de Dorn et al
[Dor01] dans lesquelles I'énergie incidente esd@V et celle des électrons éjectés de 5 eV.
On remarque que le modéle CCC avec le terme de Bone peut toutefois reproduire
I'intensité relative des deux pics observés dagmgrience.

Il restait donc a confirmer I'importance croissadie mécanisme TS2 (et donc du terme de
Born 2) pour des expériences a plus basse énémisi. Duguet et al (2002) et Lahmam-

Bennani et al (2003) ont réalisé de nouvelles egpées relatives pour une énergie incidente
de 601 eV. Les résultats peuvent étre discutésageit BBK avec le terme de Born 2 ou avec

le modele 6C.

I-6-1) Description perturbative du premier ordre

[-6-1-1 : Modeéle de I'onde plane :

Dans ce modéle, les deux électrons éjectésdganits par des ondes planes, c’'est a dire que
l'interaction coulombienne entre chaque électrattd et I'ion résiduel est négligeable. Ce
modele n’est valable que si les deux électrons dan®ix finale s’éjectent avec une trés

grande énergie. Ce modeéle a été utilisé par Nehida¢t al. [Neu77], Smirnov et al. [Smi78]
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et par Popov et al. [Pop94] afin d’étudier la deublansformée de Fourier des fonctions
d’'ondes des cibles atomiques et moléculaires s&ehéngrgie pour I'étude du processus de la
double ionisation que ce soit par un impact d’'éew ou de photons.

Dans ce cas la, I'état final de la cible peatstre sous la forme suivante :

W (1), = (Zj%_s ‘exp[i (ler*l + K, F, )]J_r exp[i (122 F, + K, F, )]> (1-47)

Le signe « + » désigne I'état symétrique et lexd’état antisymétrique.

I-6-1-2 : Modeéle des ondes coulombiennes :

Ce modéle, qui consiste a définir les deux &dest éjectés comme étant deux fonctions

d’'ondes coulombiennes non corrélé¢§(E1,F1) etg. (Ez,rz), a été introduit par Byron et
Joachain [Byr67] afin d’étudier la section efficaotale de la double ionisation de I'hélium.

Ce modele représente plusieurs faiblesses, giarteil ne tient compte que de I'interaction
des électrons éjectés avec I'ion résiduel, aloeslgicorrélation entre eux, dans la voie finale,
est complétement négligée, d’autre part, tout affétran entre ces deux électrons a été
ignoré, et par suite, la charge vue par chaquérétesera celle du noyaZ (= 2).

L’'état final de la cible s’écrit :

‘qu (#1’ I72)>He = %‘¢c (k1’ I71)¢c (kZ’FZ)i ¢c(k21rl)¢c (Rl’ F2)> (1-48)
ou:

6.(k.7)=(n)* eg”r(1+ in)e Fy(-ina-ilkr + k7)) (1-49)

n est le parametre de Sommerfeld qui est défini par

_Z ]
= (I-50)
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F(1+in) est la fonction Gamma d’Euler complexe 1eﬁl(—ify,‘l,—i(kr+l2.f)) est une
fonction hypergéométrique confluente. D’aprées Imgsion de la fonction d’onde

coulombienne, on peut obtenir une onde plane emaptg = 0.

[-6-1-3 : Modéle des ondes coulombiennes orthocalisées :

Afin d’améliorer le modéle précédent, Dal Cappelt Le Rouzo [Dal91] ont introduit la
corrélation dans la voie finale d’'une maniere agpnative en supposant que les deux
électrons éjectés sont décrits par des fonctiooad#s coulombiennes a charges effectives
variables qui dépendent des angles d’éjectionquetla fonction d’'onde de la cible dans la
voie finale doit étre orthogonale a la fonction e dans la voie initiale puisqu’elles sont
solutions du méme Hamiltonien (par application depltocédure d’orthogonalisation de
Gram-Schmidt).

I-6-1-4 : Modele 3C :

Ce modeéle s’appelle aussi le modéle BBK quigtes initiales des auteurs (Brauner, Brigs
et Klar) qui I'ont congu pour étudier l'ionisaticimple de I'atome d’hydrogéne [Bra89].

Ce modéle consiste a décrire asymptotiquemétdtifinal de la cible qui se traduit par un
produit de deux fonctions d’ondes coulombiennegidgat I'interaction des deux électrons
éjectés avec l'ion résiduel, et d’'une fonction hggemétrique confluente et d’'un facteur de
Gamov qui tient compte de la répulsion de ces ddeotrons dans la voie finale.

L’état final de la cible peut s’écrire, alorsus la forme suivante :

‘qu (fl,Fz)>:zK = ‘qu (FJ.'F2)>H6

FG (k12 )1 F{? ;L_IE (k12 o, * lle -Flz )j> (|'51)
12

W, (7.7,) . est la fonction définie dans le paragraphe }l?—g‘;‘lzl - 122\ et|i,| =|f, =1,

sont les termes qui décrivent la corrélation respement dans I'espace des configurations et
des impulsions.

Le facteur de Gamov est donné par :
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Fo (k,,) = ex;{— ZZ jl‘(l— 2:( j (1-52)

Avec une telle fonction, le calcul de I'amplitude diffusion devient plus compliqué et plus
colteux du point de vue temps de calcul.

Afin d’éviter ces complications, on ne tient que généralement que des fonctions d’ondes
coulombiennes et du facteur de Gamov ce qui coriduite fonction d’onde non normalisée

et par conségquent, a une comparaison qualitatiee lag données expérimentales.

I-6-1-5 : La méthode CCC : the convergent close cpling approach

Cette méthode consiste a évaluer les élémengsrdatrice de transition par la résolution de
'équation de Lippmann-Schwinger pour le problenme tdbis corps coulombiens. Cette
approche a été appliquée avec la premiere apprtirimde Born seulement, et seul le cas de
la double ionisation de I'atome d’hélium par l'ingbad’un électron était traité avec cette
méthode.

Pour évoluer les éléments de matrice [(I-4®Q)}, I'opérateur de la transition Born
exr(iK.r],z) est développé en multipoles & est choisi comme axe de quantification, c'est-

a-dire :

IK 2 = Z' (Krl/z 2J +1YJ0(F1/2) (1-53)

Y (f) représente une harmonique sphérique standardchetidio de la direction, et J, M

sont les nombres quantiques angulaires et leufeghians sur 'axe de quantification.
La section efficace (I-34) exprimée en termestirmoniques sphériques peut s’écrire sous

la forme suivante :

8k 1 ZZ ZIJl1 IZYM( )Yzmz(k {ll J Iz jei(%ﬂﬁz)z

k J Iyl my=-m, rnl 0 m2

T (1-54)
i (2‘] +1)(M i, (K' Ky, kz) +M Jlyly (K' k,, kl))
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Les €léments de matricel ,, angulaires et indépendants sont calculés au mogeta d

technique CCC. Ceci est réalisé par I'extensiotiéat final & deux électrons en utilisant des
bases intégrables ), et solutions pour la diffusion atomique de Ides électrons de la cible
a partir de la cible une fois ionisée. C'est-a;dgngite a la perturbation de la cible par le
projectile, un des ses électrons a une énergiee@lal est rediffusé par la cible ionisée et
éjecte le second électron. Ce dernier processusa@stcomme une étape non perturbative.
Techniguement, les processus de la double ibmisasont décrits comme étant une
excitation des pseudo états de I'ion ayant desg@n@ositives. Dans la voie finale, I'un des

électrons éjectés occupe un vrai continuum avecéueegieE, et un moment angulairk,
alors que l'autre électron réside dans un étatt&xe l'ion qui est référencié pds avec

I'energieE, .
I-6-2) Au-dela de la premiére approximation de Born

Le traitement de l'interaction projectile-citdeec la théorie des perturbations de premier
ordre (c'est-a-dire avec la premiére approximatierBorn) s’appuie sur des simplifications
significatives sur ce qui concerne le besoin deidetes transitions des deux électrons de la
cible. Dailleurs, les résultats expérimentaux ment une certaine insuffisance du traitement
incluant la premiéere approximation de Born, mémerpme haute énergie d’incidence. Donc,
et en raison des expériences qui étaient réaliséasse énergie d’incidence, il fallait élaborer
des modéles théoriques qui tiennent compte deetaation projectile-cible d’'une facon

dynamique.

I-6-2-1 : La deuxiéme approximation de Born

La deuxieme approximation de Born est une ektenaux termes d’ordre supérieur de
I'opérateur de diffusion. Elle tient compte desenatctions successives de I'électron incident
avec deux électrons de la cible ([Dal98], [Dal95]).

L’état intermédiaire de I'électron diffusé egicdt par une onde plane. Cet électron interagit
avec la cible ionisée que ce soit avec ou sansagiri simultanée. Ce processus correspond
parfaitement au mécanisme TS2.

A cause de ces deux interactions successivegiiatrie par rapport au moment du transfert

est brisée. Des effets similaires surgissent quanditilise la deuxieme approximation de
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Born pour décrire la simple ionisation par impaleic&onique (le processus (e,2e)) a basse
énergie d’incidence [Byr83].

Dans les calculs de Born Il utilisés jusqu’ioiup le processus (e,3e), I'état final était décrit
par une fonction d’onde de type BBK approximé (pibdde deux fonctions d’onde
coulombiennes multiplié par la densité d’états egpondante a I'état final de I'interaction
entre les deux électrons éjectés) afin de rédaiterhps considérable de calcul (Dal Cappello
etal ([Dal98], [Dal95]).

Il reste a signaler que la principale difficutténfrontée lors des calculs est I'intégration

numerique qui demande beaucoup d’attention.

I-6-2-2 : Le modeéle 6C :

Il existe une autre méthode qui va au-dela de laxidene approximation de Born, elle
consiste a évaluer I'élément de matrice (I-24) &isant la fonction d’onde qui s’écrit sous la

forme suivante :
W) =N €0, (F ) () 1-56)

Ou:

j(fj )=1F1(_ ¥ ,1,—i(kjrj + k.7, )) (1-56)
j(rlm ):1F1 (_ V7. 11’_i(klm M+ lz|m i ))

N étant le facteur de normalisation de la fonctiBn

Pour N = 4 dans la fonction (I-55), cette méthode a été sdtdi par Malcherek «dl
([Mala97], [Malb97]). Remarquons qu’'a partir de lelation (I-55), la fonction d’onde
approchée définissant I'état final s’écrit sousnfer du produit de six fonctions d’onde
coulombiennes (d’ou I'appellation 6C) qui décrivé@tectron diffusé et les deux électrons
éjectés en tenant compte de leur interaction azewiau, ainsi que toutes les interactions
entres les trois électrons dans la voie finale. heatre particules dans la voie finale
(I'électron diffusé, les deux électrons éjectéd’ien résiduel) sont traitées comme étant
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identiques, c'est-a-dire que ce modele va au-del@a deuxieme approximation de Born. La
liaison entre la théorie perturbative et I'utilisat d’'une fonction d’'onde de type 6C a été bien
illustrée avec le formalisme de la fonction de Grigera96].

Cette approche représente un seul inconvéngemtest le temps de calcul considérable

nécessaire pour évaluer I'intégrale a neuf dimerss(é24).

I-6-2-3 : Le modeéle C4FS : la diffusion dynamiquetdes charges effectives

Les problémes numériques rencontrés lors de I'étialn de I'équation (I-55) pour N=4
peuvent étre évités en effectuant une certaineoappation pour le calcul de I'équation de
Schradinger suivante :

Ho+iﬁ+ i ZiZ, -E W(ﬂ,....,fN)ZO (1-57)

=R i T

Ou r; est la position de la particulg, H, est 'opérateur de I'energie cinétique Etest

I'énergie totale du systéme.

En effet, le terme qui empéche la séparationteleses est le potentiel d’interaction entre
Lz . - :
les particules——. Si on néglige ce terme, la totalité du problémeésluit a la résolution de

i

I'équation suivante :

N 77, o
H, +Zr——E a(f,...F)=0 -58)
L’équation (I-58) admet une solution exacte. Airs une méthode d’approximation est

ZZ. Z,Z
développée qui compensera le terme de corrélatien dans les potentiels/— d’une

rl] r.J

maniere effective et indépendante de point de vaositipn, I'’équation compléte de

Schrédinger (I-57) peut étre résolue par une fonctiyant la forme suivante :

alf,....5,)= Dfi (ri)¢j (rj) (1-59)
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Cette approche était réalisée par la méthodeltiges effectives qui était appliquée pour le

processus de la double ionisation par impact @eijue [Bera96].

Pour le processus (e,3e), I'état final est illugie¥ trois électrons (un diffus@d, et deux

éjectés Rl et IZZ) qui interagissent entre eux dans le champ du wn@sant une charge
Z, =2.

Le potentiel total de I'équation (I-57) se rédai

_Z_T_ﬁ_z_T+i+i+i:é+é+ﬁ (1-60)
r.0

rl r2 r01 r02 r12 rl r2 r12

Dans cette expression, les chargés Z, et Z,, sont introduites comme étant des
fonctions inconnues qui restent a déterminer. Léammaes fonctionnelles sont spécifiées par
une expression linéaire en termes d’interactionslelex particules [Ber96]. Pour que cette

expression soit exacte, il faut que les conditiasymptotiques imposées par I'équation (1-57)
soient satisfaites.

L’approximation qui rend cette approche favoealgour les calculs numériques est

I'hypotheser; Ok; ou j ={d ,],2}, et qui donne pour les charges effectives :

—_ _ ZTkl + kl
ke R Ky
7, =z Lk, K (1-61)
2k, ‘kd —kz‘
z, =1

Avec ces charges effectives, on en déduit faglg que les fonctions propres de (I-57)
peuvent étre décrites, approximativement, par :

WK, KBk Fy )= elnlo(k 7 K, F,) (1-62)
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ou:

oK, 1. K,.F, )= n)° Ne'lsrsn) Efia, 1-ilkr, + 7)) F (o, 1-i(k,r, + K7, )
X, Fy (' ag, 1-i (k12 r, + lz12 r, ))

2°2

12 (1-63)
Le facteur de normalisation est défini par :
N=e 2T(l-ia,)e 2F(l-ia,)e 2(l-ia,) (-64)
On définit les paramétres effectives de Sommegald:
z z z
a =", a0, =%, a, = (1-65)
kl k2 k12
ou :
9P _HR1 B lzz” (1-66)

Puisque les fonctiong; ou ] :{d ,],2} sont indépendantes, les amplitudes de transition

(I-24) se sont simplement réduites aux formes sies:

T, =Ty + T, + T4

o= R =2
< ko |k » ~ ) e (1-67)
Ter = <‘/I_(k1' kz)’ k; ’Vpez‘ki "//i> == 2;2(:(2 <l//(k1, kz)‘e'Kr2|(//i>

T, = (0 Kok )R Vo | K ) = =22 (wlk K, )20)

2K ?

Les amplitudesT,, =T,,, T,=T,, et T, =T, décrivent, respectivement, la diffusion

directe du projectile (d) a partir des deux élatir@l,2) de la cible et a partir du noyau. Des
événements de diffusions multiples pour le syst@&mequatre particules sont également

contenus dans la fonction d’onde dans la voie éin%ﬂ(lzd LKL K, r})
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A partir des équations (I-61) et (I-63), on requee que les éléments de matrice de transition
T, dépendent, dynamiquement, de tous les momentgpuigion k;, k,, k; et k,, c'est-a-
dire, quand I'électron incident approche, danspiéee des vitesses, d’'un des deux électrons
éjectés, prenons par exemple I'électron éjectétagamoment d’'impulsiork,, l'interaction
de cet électron avec l'ion résiduel devient répalsce qui veut dire que la charge effective
Z, donnée par (I-61) devient positive et simule lpuigion €électronique entre I'électron
diffusé et I'électron éjecté, .

La fonction d’onde donnée par I'expression (J-8&ppelle « la fonction d’onde de I'état
final des quatre particules » (en anglais Couloous body final state wave function C4FS).
Contrairement a la premiere approximation denBtas charges effectives données par les

équations (I-61) se réduisent a :

— —

et les éléments de matride dépendront uniqguement dé=k -k, k etk,.

I-6-2-4 : Le modele BBK dans le cadre de la deuxiéaapproximation de Born :

Grin etal [Grin00] ont développé un modele théorique afiétadier la double ionisation de
guelques gaz rares (le Néon, I'Argon, le Magnéseini’Hélium) en se basant sur une
description de type BBK approximée dans le cadra dieuxiéme approximation de Born. Ce
formalisme consiste a remplacer la troisieme famctd’onde coulombienne qui décrit
l'interaction entre les deux électrons éjectés dam®ntinuum par un facteur de Gamow.

Le second terme de la série de Born s’écrit softmfae suivante :

c 14iI:<an’\/\Wa,,-><Wa,,— ’V|win>d;za (1-68)

Bornll — .
o 8’ = k? —kZ +ie

Dans ce cas I3, le systeme passe initialementrpatat intermédiair}a‘Pay j> du systéme en

utilisant un premier potentiel d’interactign Le passage de cet état a I'état final se faiuvia

48



second potentiel d'interactiovi . k* —k’ représente I'énergie fournie par I'électron incide
pour que le systeme passe de I'état initial vergtah intermédiaire. On note également que
k, est le vecteur d’onde de I'électron incident lordigse trouve dans I'état intermédiaire.

Le calcul du terme (1-68) présente une granéfedité puisqu’il demande que I'on décrive
tous les états intermédiaires du systeme. Or, arrgiv simplifier ce probléme en considérant
gue certains états intermédiaires sont tres rdrdsre ne pas en tenir compte en gardant que
ce qui semple le plus probable. Nous pouvons angsduire la relation de fermeture bien

connue :

=1 (I-69)

> ),

Ancarani et ses collaborateurs [Anc04] ont idtrio pour la premiére fois le vrai modele
BBK dans le cadre de la seconde approximation de.Bdais ils ont trouvé qu’il n’y avait
pas une grande différence entre ce formalisme ehddéle BBK associé a la premiere
approximation de Born pour une haute énergie diience.

En revanche, si I'on applique cette techniqusa faible énergie d’incidence, prenons par

exemple I'expérience de Dorn at [Dor03] ou I'énergie d’incidence estE, =500eV,
I'électron incident est diffusé avec une énergje=41%V et suivant la directiod, = -20°.

Les deux électrons éjectés ont la méme éndigreE, =5eV .
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Figure (I-6) : La S.E.Q.D de la double ionisatioiige cible d’hélium par impact
d’'un électron (expérience de Dorn et al) en déarida double continuum par une

fonction d’onde de type BBK dans le cadre de lbgne approximation de Born.

Dans ce cas la, on ne remarque pas le déplatéaigituel du pic du en général au effets de
I'introduction du terme de second ordre. Par cqonbre constate que l'introduction du ce
terme influe 'amplitude de la SEQD. Ce modeéle gesiexploitable a cause du temps de

calcul.

I-6-2-5 : La théorie de la fonction de Green :

Toutes les méthodes décrites au dessus s’appligpour le processus de la double
ionisation en évaluant les fonctions d’onde powr d&ectrons excités et en calculant les
éléments de la matrice de transition. Ces théaonesiennent pour des systéemes comportant
quelques particules dans la voie finale, mais el®sennent inappropriées pour des systémes
a grand nombre de particules a cause de l'impaostaecla complexité des fonctions d’onde
qui comportent une quantité importante de parte{dguation (I-55)].

Pour ce genre de systéme, c'est-a-dire a lateliffiermodynamique, des nouveaux
phénoménes macroscopiques apparaissent, commeoléss neollectifs, les transitions de
phase et les propriétés thermodynamiques. Alors cguiines propriétés macroscopiques

sont exclusivement définies pour des grands systénimis avec une densité constante, il
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s’avere que le début de ces comportements macrgsesp peut étre observé dans les
systemes finis [Ber02]. Donc, il est pratique devel@pper une approche qui est,

conceptuellement et pratiguement applicable posirsisstemes finis, comme un systeme a
guatre particules, et qui donne un schéma expleifadur le traitement des systemes avec un
grand nombre de particules interagissant entrs.elle

Cette approche est la fonction de Green.
a) Le développement de la fonction de Green :

Considérons un systéme non relativiste constituBl particules qui interagissent entre eux

via des potentiels;; .

Le potentiel total s’écrit sous la forme suivante :
N
ul =3y, (I-70)

Les potentiels/; sont quelconques.

La fonctionU V) satisfait les relations de récurrences suivantes :

1 d -
UM = u(N-Y I-71
N—ZJZ_; ] (I-71)
N-1
=S o o)
N -3

Ou uEN‘l) représente le potentiel total d'un systemd & padicules interagissant entre elles
et vu de la particulg .

Il a été montré [BerOO] en utilisant un opérataigébrique, que les deux relations de
récurrence (I-71) et (172) sont reflétées dansrdidions similaires pour I'opérateur total de

GreenG™ et I'opérateur transitiom ™) :

N
T =3 1M (I-73)

j
j=t
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T = G0 TG G- ™

gy =1 (I-75)

Les opérateursT ™ sont liés & I'opérateur de transitidlfl““l) d’'un systétme aN- 1

particules qui interagissent via un potentiel s'oalﬁj(N‘l), c'est-a-dire :
() =GN 4 G gD 1-76)

et on peut les écrire sous la forme suivante :

T,(v-1) g (v-1) T,(v-0)
Tz(N -1) t2(N -1) Tz(N -1)

I N ) (1-77)
TN('jl_l) trEJN—Il) TN(lill_l)
TN(N -1) t’gN -1) TN(N -1)

L’éIément[K (N‘l)J représente I'opérateur matriciel et il est donae:p

0t gD L )
th—) 0 th—) th_)
[K<N—1)]: O X (1-78)
4 AP B¢ I e
t) L ) ) g

L’équation (I-72) montre queJ(N’l) peut s’exprimer en termes d’opérateurs de tramsiie

N — 2 sous systemes en interaction. On peut écrire :
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N-1
tJ(N—l) - ZTK(N—z) (|_79)

k#j

ol les opérateurs"? sont déduits de I'équation (I-77) en remplachhnpar N - 1

A partir de la relation G™ =G, + G,T"'G,, on conclue que I'opérateur de Green pour le

systeme aN particules s’écrit sous la forme suivante :
GM =G, +> g (1-80)

(N-1)

Les opérateurss; sont reliés aux opérateurs de Gregaﬁﬁ‘l) du systeme ou seulement

N -1 particules sont corrélées au moyen qu(N’l). Cette relation s’écrit sous la forme

suivante :
G1(N -1) 1(N -1) _ G . G1(N -1)
G 2(N -1) gN -1) _ G . 3 G 2(N -1)
N : + [K (N-1) ] : (1-81)
G (Y -G, G
G ISIN -1) &N -1) _ G . G ISIN -1)
- o (N-1) | — (N-2) [~ -1
ou: K=, [k 8], (1-82)

Donc, on en déduit que si I'opérateur de Green pousystéeme deN — particules est
connu, alors l'opérateur de Green pour un systemd garticules peut étre déduit en
résolvant un ensemble dd équations intégrales qui sont linéaires et coup(égsations
(I-77) et (1-81)).

b) Application pour N =4 :

On applique cette approche pour un systeme a qoattieules. L'équation (I-81) devient :
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G =3 g -3, (1-83)

Le terme gge’) représente I'opérateur de Green pour trois pdescan interaction vue par la

particule j . On considere qu’il est connu sous une forme apr&Etive. Par exemple, pour le
modeéle 3C ou le C4FS, I'hamiltonien du systéemeoss fparticules se réduit a une somme de

trois hamiltoniens commutatif$1|£2) pour seulement deux particules en interactions (la

particulek étant libre).

|-7- Conclusion :

Nous avons vu, d’'une maniére globale, certairgg@lités et certains modele concernant
'étude du processus de la double ionisation d'oMsde atomique, ainsi que le traitement
dynamique de quatre particules chargées dans knaam. Le défi que les théoriciens ont
relevé est de définir et de concevoir des fonctinade qui décrivent les états excités et les
états du continuum lors d’'un processus d’ionisatidas fonctions doivent étre absolument
orthogonales a I'état initial. Ce traitement restdispensable pour des collisions a basse
énergie d’incidence ou les effets des termes déosiipérieur de I'approximation de Born

restent trés importants.
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Chapitre Il :

Etude de la double

lonisation de
I'nélium a basse
énergie d’incidence

=4
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Chapitre Il ;

Etude de la double ionisation de I'hélium a basse

energie d’'incidence

[1-1- Introduction :

Notre but est d’appliquer un modeéle proche dep6Gr I'étude de la double ionisation de
I'hélium. Ce modele prend en compte toutes legacteons entre les 4 particules (I'électron
diffusé, les deux électrons éjectes et le noyau) &m tenant compte des effets répulsifs
électron-électron par des facteurs de Gamow, c@amet de remplacer une intégrale a 9
dimensions par une intégrale a 4 dimensions.

Notre modéle utilise les facteurs de Gamow et paséquent ne peut pas donner la valeur
correcte de la section efficace différentielle, sneé n'est pas un inconvénient majeur ici

puisque les expériences a 600 eV sont obtenuassugchelle relative.

[1-2- Le dispositif expérimental :

Les expériences ont été realisées a une éndngaédence faible, 601 eV, et les électrons
sont éjectés avec une méme énergie de 11 eV, tf@étemcident est diffusé avec une énergie
de 500 eV et sous un angle de 1.5°. Les donnéestténbbtenues en employant un
spectrometre (e,3e) qui €tait concu et mis autppour ces expériences, utilisant les

techniques de multi-analyse et multi-détection,basé sur urndouble analyseur toroidal

recueillant les deux électrons éjectés dans lagpeesotalité du plan de collision, tout en
préservant l'information angulaire a l'arrivée das détecteurs sensibles en position.
L'installation expérimentale et la procédure ond ébigneusement décrites (Duguetakt

1998). Le faisceau des électrons incidents travavee un angle droit le faisceau du gaz

cible. L'électron diffusé est analysé dans un aswly cylindrique et détecté sous un angle
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fixe de 1.5° qui correspond au vecteur du momertratesfert avec la norme K = 0.61 ua et
sous la directio®k = -15°. Les électrons éjectés sont collectés parat@lyseurs toroidaux
dans le plan de collision (géométrie coplanaird)ndéar I'électron incident et I'électron

diffusé sur les intervalles angulair@s’ < g, < 160 et 200° < g, < 340 alors queg, =¢, =0
ou 77, 'angle mutueld,, =6,-6, pouvant étre utilisé. On considere dans tout ¢esqg le

cas des expériences entierement différentiellesc awee cinématique completement
déterminée (a part le spin et les sous niveaux Btagres), ou tous les trois électrons dans la
voie finale sont simultanément analysés en diraceéb en énergie et donc détectés en
coincidences. Ceci nous permet de déterminer kéaiergie de I'ion apres la collision, c’est
a dire connaitre les orbitales a partir desquédie®lectrons sont éjectés. Mais le prix a payer
pour cela est l'utilisation des techniques de rmdincidences qui rendent ces expériences
bien plus difficiles que celles correspondant aitaple ionisation (e,2e). L'addition d'un

angle solide supplémentaire de détection pourcisiéme électronAQ, a pour résultat une
. . . . AQ . .
réduction de l'efficacité globale de collection palrfacteur4—. Par conséquent, la section
vid

efficace de double ionisation est en général d dedres de grandeur plus petite que celle
de la simple ionisation. Ceci implique deux comites principales sur la conception d'une
expérience (e,3e) : I'accomplissement d'une gramdmosité sans dégrader trop I'énergie et
les résolutions angulaires, et la nécessité d'gmapldes techniques de multi-détection pour
réduire le temps nécessaire d'accumulation.

Tous les angles sont comptés dans le sens deflemgliune montre commencant a partir de
la direction du faisceau incident. Les résoluti@snergie pour les électrons éjectés sont

fixées aAE, = AE, =+2eV lorsque les énergies de résolution des électnmident et diffuseé
sont: AE, =+1 eV et AE, =+1.5 eV respectivement. Les résolutions angulaires sont
A, =+0.02 (électron diffusé) etAf =AB, =+4° (électrons éjectés). La résolution

résultante du moment eAK =0.006 ua.

[I-3- Le modele théorique :

Nous étudions la double ionisation de I'héliusipa la réaction suivante:

e + He- 3e + Hé" (1-1)
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La section efficace quintuplement différentiellé @snnée par :

d°c =og® = klkzkd
dQ,dQ,dQ, dE, dE, k

M @2)

ou dQ,, dQ, et dQ, sont, respectivement, les eléments des anglegesqgbour les électrons

diffusés et les deux éjectédE, et dE, représentent les intervalles d'énergie pour lesxcde

électrons éjectésk, k,, k et k, sont, respectivement, les vecteurs d’onde destréfec

incident, diffusé, le premier éjecté et le deuxiefjexte.

L'élément de matrice M s’écrit suivant la relatisumvante :
1
M = — (VY A\VAR L 11-3
> (W |V |v) (11-3)

W, est la fonction d’onde de I'état initial de laleitet W, celle de I'état final.

V représente l'interaction entre I'électron incitdenla cible (Z = 2) :

z 1 1
V=-Z+ s — (I1-4)

r'0 r'01 r 02
[I-3-1) La fonction d’onde initiale :

L’état initial, qui contient I'électron incidergt les deux électrons de la cible, est décrit par
le produit de deux fonctions d’onde, la premiérergtélectron incident et la deuxieme pour

ceux de la cible :

(W)= |explK 1, ¥, € 1)) (11-5)
L’électron incident est décrit par une onde planecar, son vecteur position, et I'état
fondamental des deux électrons de la cible ayantdeteurs positiong et r, sera décrit par
une fonction d’onde de type Hylleraas donnée parhBm et Kohl (1966) :
(exp(-ar, - br,)+ exp¢ar, - br, ))c,

¢ (R.r,) =N | (b, + bexp(-yr,)) expta ,+r,))

(11-6)

N, est le facteur de normalisation g} la distance électron-électron. L'énergie de I'état

initial de I'atome de I'hélium donnée par cettedtion est : E = -2.903 u.a. Notons que dans
tous les modeles considérés dans ce chapitre, uditiss la méme fonction d’onde initiale
(celle de Bonham et Kohl 1966).
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[I-3-2) La fonction d’'onde finale :

Le modele 6C (Malcherek et Briggs 1977 [Mal9Ghtz et al 2003 [Got03]) nécessite le
calcul d’'une intégrale a neuf dimensions. Afin dduire le temps de calcul et étudier toutes

les distributions angulaires, on tient compte degfaulsion électron-électron par I'utilisation

de trois facteurs de Gamow.

Tous les électrons dans la voie finale sont déparsdes fonctions d’ondes coulombiennes.

Chaque facteur de Gamow tient compte de l'intepactoulombienne entre deux électrons de

I'état final :

(W] :<N)((;,,r;,r2) oAk, —K,) ¢k, ~K;) of k- k) exp( (K T+ Kt R;r))‘ (I1-7)

avec .

X (forfrs) = |‘1 Fifia 14 (k) aes)

et la constante N est donnée par :

N = ! 3exp(z(ao+al+az)jl'(1—iao)l'(1—ial)l'(1—iaz) (11-9)
(27) 2
et:
o(K, ~K) = exp( _’Tzaf’lj r(1- iay,)
- - .
(/)( 0~ 2)=6XD( Zozjr(1— icry, ) (1I-10)
¢(E1—R2)=exp(";”12)r(1 ia,,)
ou :
-2y , 4, _ 4,
a, = kd a, . a, kz
a = ; a = ; a = ; (”-11)
01 |lzd_izl|’ 02 |Rd_k'2|’ 12 |—k1_—k2|

Les charges effective®, Z; et Z, peuvent étre fixées a la valeur de la charge auel§=2),

ou peuvent varier selon les travaux de Berakdar9&est Zhang [ZhaO00] pour les collisions
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(e,2e). Pour le moment, si on tient compte de palsdon électronique entre deux électrons

dans I'état final et si on vérifie la condition Beidge [Rud68] :

= + —+ — - - - = (”'12)
K,

Une solution possible (mais elle n’est pas unicst)

Z,=2- ks - s
T (ke k[ - K] (ko k)| - K
k2 k2
zZ,=2- ]
(k, +h)\k -k] (k+ kz)\kl L
Z,=2- k,

(ks + K )\ k| (k= kz)\ k-

Le calcul de I'élément de matrice (lI-3) nécess$itélisation de la méthode bien connue de
Roy et al [Roy80] qui réduit une intégrale a sixndnsions a une intégrale numérique
unidimensionnelle.

Par l'utilisation de la relation :
exp(-yr,) =% m(

Nous réduisons l'intégrale a neuf dimensions de3)l& une intégrale numérique a quatre

c ) exp(ip (r, -r3)) (1-14)

dimensions.

Si nous tenons compte aussi de tous les effethahge, 'amplitude directd s’écrit sous

la forme suivante :
= (K (0)k, (1)K, (2)|V | k (0) (1,2)  (I-15)
et les amplitudes d’échange g et h sont :
= (kg W)k (0)k; ()| V] k (0} (1.2)  (1-16)
= (kg (1) k, (2)k, (0)|V | k (0)p (1,2)) (11-17)
Ou k(i) représente la fonction d'onde décrivant I'électiong(1,2) est I'état initial de
I'hélium.
Et la section efficace différentielle est donnée:pa

5 k1k2kd 1 * " ) 3
U():—k. (E(f+h—29)(f+h—29)+5(f—h)(f—ﬁ)j (1-18)

Le calcul explicite de I'expression (II-18) est esp dans I'annexe A.
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Cette expression correspond exactement a cellede par Schulz [Sch73] pour I'ionisation
de I'hélium par impact électronique. Dans notre taprocessus de capture décrit par Schulz
est substitué par un processus d’'une deuxieémeatooms

Afin d’effectuer une comparaison assez complétels incluons dans notre discussion les
résultats de la deuxieme approximation de Born s(s@ohange) par l'application de
'approximation de la fermeture [Grin00] comme d&admam-Bennani et al (2003) mais en
utilisant une fonction d'onde initiale fortement ragdée de Bonham et Kohl (1966)
(expression (lI-6)). Dans ce modéele, I'électronfudié était décrit par une onde plane alors
gue les deux électrons éjectés étaient décritsdpax fonctions d'onde coulombiennes.
L’interaction entre les deux électrons éjectést gase en compte par un facteur de Gamow.
Ce modele était capable de reproduire (comme CCCBBHK) lallure des résultats
expérimentaux [Grin00]. Quand on utilise la premi@pproximation de Born, ce modele
donne un bon accord dans le cas de la double tamisdes gaz rares pour une énergie
d’'incidence élevée (Dal Cappello et al 1995 [Dal9%]inalement, nos modéles utilisent

toujours la méme fonction d’onde initiale (BonhaniKehl 1966).

[l1-4- Résultats et discussion :

L’expérience a 601 eV était, jusqu’ici, étudiéeevement dans un article (Rapid
Communication [Lah03]). Les auteurs ont montré ueeuxieme approximation de Born
était nécessaire pour expliquer le déplacement idusifué autourd, =280 et 8, =50°.
Malheureusement, le modeéle utilisé par les autelarpas expliqué la position du pic situé
autour def, =230 et 8, =90°. lls ont juste discuté une distribution angulaietative a
g, =280 et ont trouvé un bon accord entre leur traitem@dmtBorn Il et les données

expérimentales dans ce cas.

La figure (lI-1) montre la section efficace expéemale de la (e,3e) double ionisation de

I'hélium en fonction def, et 6, .
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I ©.375E-6 -- 1.1E-5
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Figure (lI-1) : La projection sur le plan de diffiesm de lintensité de la section
efficace expérimentale quintuplement différentiéBeE.Q.D) de la double ionisation

de I'nélium par impact électronique en fonction éeet 6,. La symétrie due a la

premiére approximation de Born est représentédgaegment sur la figure.

Les données expérimentales ne montrent aucune rsgnpelr rapport a n'importe quelle
direction, c'est-a-dire, qué, n’est pas une direction favorable pour I'éjection.
La symétrie due a la premiere approximation de Bomespond a I'éjection symétrique des

deux électrons par rapport au vecteur trandfeselon la relation suivante :

6, -6 =-(6, - 6) (11-19)

Elles montrent aussi une tres forte dissymétribethsemble de la distribution dans le plan de
diffusion de la section efficace.

On remarque la présence de plusieurs maximumsplugs important du point de vue
amplitude est situé autour dg, =60°et g, =280 .En plus, on note I'apparence de trois
nouvelles crétes, deux des trois sont situées wawdté par rapport a I'axe de symétrie, bien

gu’elles ne sont pas symétriques et elles se situenur ded, = 45° et 6, = 250 et autour de
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6, =90°et 6, =290, alors que la troisieme créte apparait plus amsniei long de cet axe et
autour ded, =40°et 6, =300°.

On note que les deux électrons éjectés sont éréférpntiellement dans deux groupes qui
apparaissent comme deux crétes, disposés autodr=el5 et 8, = 240° pour le premier
groupe qui s'appelle «le groupe arriere », et autde g =45 et 8, =270 pour le
deuxieme groupe qui s’appelle « le groupe avant ».

A partir de ces données, on peut définir un « delan avant » défini par0< 8 <90° et

g, > 270, et un « demi plan arriére » défini pa®0° < g <180 et180 <4, <270 .

Du point de vue expérimental, I'éjection dans ldemi plan avant » est plus importante que
dans le « demi plan arriére », alors que notre teoa@ntre un comportement inverse de la
distribution angulaire en favorisant une éjecticangl le « demi plan arriére », méme si

I'émission dans le « demi plan avant » reste Sigtive. Ce que montre la figure (11-2).
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SE.QD (ua)

0,000002

Figure (1-2) : Représentation des variations deS&.Q.D de la double ionisation de

I'nélium en fonction des angles d'éjections desxdélectronsg et 8,, dans une

diffusion coplanaire, avec les méme conditionsroisiques que dans la figure (11-1).
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Figure (lI- 3) : Méme situation que la figure (I)}-Znais pour des charges effectives

variables.

En revanche, I'introduction des charges effecti@gendantes inverse le comportement de la
S.E.Q.D par rapport au cas précédentQi=2Z, =Z, = , pl@isqu’elle favorise I'émission
dans le « demi plan avant ». Nous remarquons gussli'introduction de ces charges corrige
'amplitude des deux pics de la contribution angalat elles donnent des valeurs de la

S.E.Q.D proches a celles données par I'expérience.

On peut lier les structures présentes dans la EaQ moment de recld,, définit par :

—

I2|"0n:ki_k'd_k'l_izz (”'20)
=K

Dans cette expérience, les enerdigset les moments, = /2E, , ] 0{i,d 1,2} sont mesurés,

|
oyl

|
=

donck,, est directement déduit de I'équation (11-20).
Par analogie avec la simple ionisation par impé&attéonique, la section efficace doit étre

maximale quand le moment du transfertdonné par le projectile est trés petit et direeem
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et completement absorbé par les deux électrondésjec'est-a-dire quandét,, = , des

conditions cinématiques correspondantes sont k#sisur la « sphére de Bethe » [Ber03].
Tout en tenant compte du fait que les données empRtales sont relatives, I'existence des
trois crétes supplémentaires permet d’identifierstrégions angulaires ou les effets d’ordre
supérieur devraient étre importants.

Notre but est de discuter avec plus de détailetolgs distributions angulaires en utilisant
notre modele qui va au-dela de la deuxieme appratam de Born. Ce modele consiste a
traiter tous les électrons de I'état final comme fnctions coulombiennes et a tenir compte
de toutes les interactions entres ces électromss @ue le modele utilisé par Lahmam-
Bennani et al [Lah03] consiste a décrire I'électdiffusé par une onde plane qui était
suppose interagir deux fois avec la cible. D’ayiaet, tous les effets d’échange sont pris en
compte et on utilise une fonction d’onde préciserp&état initial. A titre de comparaison
avec les données discutées dans ce que va suivietroduit deux versions du modele 6C
approximé (A6C), avec les charges effectigs Z; et Z, fixées ou variables. Cette
comparaison est aussi faite avec le modele de Boutlisé par Lahmam-Bennani et al
[Lah03].

Comme I'électron diffusé est rapide (comparé aeecitesse de I'électron éjecté), I'échange
entre I'électron rapide et les électrons lents p@dre négligé et les deux facteurs de Gamow
(entre I'électron rapide et ceux qui sont lents)vaant étre remplacés par 1. Mais le parametre
Zy/ kg dans la fonction d’'onde coulombienne pour I'éleatdiffusé n’est pas négligeable et
on note ici quelques différences dans les résuifagnd I'électron diffusé est décrit par une
fonction coulombienne au lieu d’'une onde plane.

La structure des distributions angulaires peut @malysée avec les regles de sélection
[Ber03]. A partir de ces regles, on peut déduipparition de certains minimums qui

correspondent aux cas suivants :
(a) k =-k,, [k, cosf, =k, cosd,]. Ce minimum est di & la parité de la fonctionndle

décrivant les deux électrons éjectés. Dans la @ophbto ionisation, ce minimum devient

nul.

(b) k.K=0et k,.K=0, [k cost, —k,k, [k, =0 et k, cos8, — k,k, [k, =0]. Ce minimum

est le point 0 dans la distribution angulaire diestéons éjectés quand leur énergie est tres
importante. Dans notre cas, ce minimum est le m@neecelui donné par (a) cér =k, est

physiquement impossible.
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(c) k, =k,, [k, cosd, =k, cosf,]. Ce minimum est du & la répulsion électronique.

(d) (k +k,).K=0, [k, (k cosf, —k,k, k) = -k, (k, cosd, - k,k, k,)]. Dans ce cas-ci la
transition optique est interdite ayant pour résuls@parition d'un minimum.

Toutes les distributions angulaires correspondamt figures 1-29. Les positions des
minimums cités au-dessus sont indiquées par dekelemarquées a, b, ¢, d correspondant

aux minimums (a)-(d).

= Lahmam-Bennani
270,2772
o zFzezE2

— 2, Z, Z, variables
—— Z70+Bomll

S.E.Q.D (u.a)
S.E.Q.D (u.a)

6=210°

S.E.Q.D (u.a)
S.E.Q.D (u.a)

Figure (ll-4) : Distribution angulaire pour la doué ionisation de I'hélium. L’'angle de
diffusion estd, =15°. L’énergie d’incidence est 601 eV, les électropgtés sont détectés
avec des énergies egalés = E, =11eV. Le premier électron est détecté sous un angd f
ici 8, =2007,205°,210°,215°) alors que le deuxieme est détecté sous un awrgiable &,.

Les données expérimentales sont absolues, dorédaltats théoriques sont multipliés par
un facteur de normalisation qui dépend chaque doisnaximum des données expérimentales

pour chaque angle de détection du premier élecéjenté.
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En tenant compte de ces regles de sélection, enle®points suivants :

(i)

Le premier minimum (a) est souvent observé 208° a 310°) dans les données
expérimentales et dans tous les modeles théorigiezs,qu'on puisse noter que ce minimum
est généralement décalé pour des valeurs inférii@® dans les résultats de la seconde
approximation de Born. Mais quand un électron gxité le long de la direction du moment
du transfert (ou pres de cette direction, de 3184@f), ce minimum (a) disparait et devient
un maximum dans les données expérimentales et teeles théoriques. L'existence du
minimum (a) est liée a une réminiscence de la régteue qui interdit aux deux électrons
sortants d'un processus de double photo ionisai@merger ‘dos a dos’ en raison de la
symétrie de la paire d'électrons dans I'état fiRak conséquent, cette limite optique ici est

largement violée quand un électron est éjecté plusoins le long dK , indiquant qu'une

part significative des contributions non-dipolaii®s produit, et confirmant une conclusion
précédente (Lahmam-Bennani et al 2000) que ladimipolaire est atteinte différemment
pour différentes directions d'éjection, a une éreedmpact et pour un moment de transfert

donné ala cible.

0,2220° 6,=225°

0,000006 4 0,000007
0,000005 0,000006
0,000005 o
0,000004 |
= —
3 & 0,000004 -|
& 0.000003 a
<o O 0,000003
| )
& 0,000002 4 ("},J
0,000002 d
\ d
0,000001 - c % 0,000001 4 c ‘
0,000000 : T T 7 1 0,000000 T . T T f )
180 240 300 360 0 60 120 180 240 300 360
0,000007 6, (deg) 8, (deg)
0,000008 .
0,=230° 06,2235
0,000006 | 0,000007 J
0,000005 | 0,000006 |
P < 4
g 0,000004 o 3 0,000005
a QO 0,000004
Q 0,000003 o 0
u W 0,000003 -
9 0,000002 4 @
' d " 0,000002 | d
0,000001 Cc I ~ 0,000001 c
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T T 1 T T T T T 1
180 240 300 360 0 60 120 180 240 300 360

Figure (11-5): Méme situation que dans la figure4}, pour 6, = 22(°,225°,230°,235 .
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(ii)

Le minimum donné par (b) est trouvé seulempotrr la distribution angulaire
correspondant & = 255°. Dans cette situation particuliére (deuscttbns sont éjectés le
long d’'une direction perpendiculaire a la directidtun moment du transfert), ce minimum est
exactement le méme que celui donné par (a). Leele®dhéoriques ainsi que les données

expérimentales reproduisent bien ces minimumst (@) e

S.E.Q.D (u.a)

§

S.E.Q.D (u.a)

Figure (11-6 ): Méme situation que dans la figute4) pour g, = 24(°,245,250°,255°
(iii)

Le minimum (c), du a la répulsion électronigemtre les deux électrons éjectés, est
toujours reproduit par les théories. Ceci est éagilexpliquer car tous les modéles théoriques
employés ici incluent les facteurs de Gamow quidsgmt une SEQD nulle quand deux
électrons sont éjectés dans la méme directionaitdg méme énergie. Nous pouvons noter
gu'un tel facteur n'est pas employé dans le mad€le. Ce minimum se situe toujours dans
une gamme angulaire non accessible aux expériedoeg, la contrainte expérimentale de

détecter les deux électrons éjectés dans les dams-ppposés.

69



S.E.Q.D (u.a)
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Figure (11-7) : Méme situation que dans la figute4) pour 6, =260°,265°,270°,275 .
(iv)

Le comportement du minimum (d) est plus ourma@emblable a celui de (a). Quand on
varie 6, de 200° a 340°, les minimums se déplacent tousldes I'un vers |'autre balayant
une large gamme angulaire. & = 255°, les minimums (a) et (b) d’une part, et €c)d)
d'autre part coincident parfaitement. Par conséquent, autoucetiee valeur ded,, dans
lintervalle 240°-270°, un minimum profond est obse dans tous les résultats théoriques,
mais il est difficile de s'assurer que son existecorrespond au minimum (c) ou (d), ou a
tous les deux. Pour des grandes et petites vatlug, dans les intervalles 215°-235° et
275°-300°, ce minimum (d) est reproduit par la tieosurtout les résultats obtenus par la
seconde approximation de Born, comme le cas dunmoimi (a). A des valeurs plus grandes
de 4, de 305° a 340°, c’est le cas ou un électronjesté&le long du moment du transfert, le
minimum (d) devient un maximum. Ce maximum est bi@produit par la théorie

(particulierement les cas 335° et 340°). Aussi,gmale fait que le minimum (d) n’est pas
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dans la gamme angulaire expérimentalement access#isl données montrent certainement
une tendance qui tend a confirmer l'existence diamimum plutét qu'un minimum a cette
position. Cette observation d'un maximum au lieundminimum prévu par la régle de
sélection est semblable a I'observation faite peuninimum (a), et elle aboutit a la méme
conclusion : ces deux minimums sont liés a la éroptique, qui est fortement violée quand la

direction d'éjection d'un électron est plus ou mdilong du moment du transfert.
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Figure (11-8): Méme situation que pour la figurd-@) avecg, = 28(°,285°,290°,295".

Par conséquent, comme premiere conclusionfuatate de la SEQD est bien expliquée par
les minimums (a) et (c) sauf dans le cas ou urtréle@st détecté le long d'une direction pres

du moment du transfert.
Maintenant, si 'on analyse en détail les dmttions angulaires, nous pouvons en définir

plusieurs groupes. Le premier groupe constituéldgistributions angulaires (de 255° a 305°)
qui représentent la méme structure : un premielog@lisé a 45°-60° et un deuxieme localisé

a 110°-140° ou le minimum (a) est parfaitement odpit. Généralement, le modéle A6C
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avec des charges effectives angulaires dépendesgesduit le bon rapport des amplitudes
des deux pics beaucoup mieux que les trois autmeel®s qui surestiment 'amplitude du
deuxieme pic (voir la distribution angulaire a 2P0Rous pouvons noter que la seconde
approximation de Born (avec l'utilisation d’'une Im@nfonction d’onde initiale) surestime
largement le second pic. Aucun des modéles coresidée peut reproduire exactement la
position du premier pic : on observe en effet uangrdécalage entre les expériences et la

théorie (voir par exemplé, = 270°, qui montre un changement progressif d'ucaldge

bY

positif a 8, = 255° a un décalage négatilh= 305° et aucun décalagefa= 295°-300°.
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Figure (11-9): Méme situation que pour la figurd-@) avecg, =300°,305,310°,315".

Le second groupe constitué de 7 distributions amgad (de 310° a 340°) représente une
situation ou le minimum (a) n’est pas reproduitnB&e cas, le modele utilisant la seconde
approximation de Born donne globalement un accdud pu moins satisfaisant avec les
données expérimentales. Par contre, le modéle AGC des charges effectives variables

surestime I'amplitude du second pic (localisé a°},a6Mais c'est le seul modele théorique qui
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présente un premier pic structuré ressemblant atrlecture observée dans les données

expérimentales. Néanmoins, le premier pic a 5@t pas bien décrit par aucune théorie.
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Figure (11-10): Méme situation que pour la figurk-4) avec g, =320°,325°,330°,335 .
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0,=340°
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0,000005 —
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————»0
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Figure (11-11) : Méme situation que pour la figufié-4) avec g, =340 .

Maintenant, nous considérons un troisieme graqguestitué de 11 distributions angulaires
(de 200° a 250°). Le minimum (a) est bien présantsdes modéles théoriques ainsi que dans
les données expérimentales. L'accord entre la igésir 'expérience n'est pas bon ici en
général. Les amplitudes des pics ne sont pas eoduites et le premier pic a 50° (véir=
245°) n'est pas décrit par aucune théorie aussi dpiee le minimum observé dans les données

expérimentales a 110° (voft = 240°).
Nous étudions maintenant le cas ou l'un destrdles €jectés est détecté le long de la

direction du moment du transfeit, alors que le deuxiéme éjecté est détecté sousgle

variable.
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0,000000 —
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‘ 0 9K=—15.13°
330

0,000005 —
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Figure (1I-12) : La SEQD en unité atomique pourdauble ionisation de I'hélium
pour les mémes conditions cinématiques que pofiguae (11-4). Le premier électron
éjecté est détecté le long de la direction du mardertransfert. La SEQD est tracée
dans les coordonnées polaires en fonction de laction k, du deuxiéme électron
éjecté. La courbe bleue représente le modéle décti®n diffusé est décrit par une
onde plane, la courbe rouge représente les résuttatnotre modele avec des charges

effectives fixe, =7, =7, alors que la courbe rose représente les résutfatsnéme

modele avec des charges effectives variables.

Dans le cas du modéle ou I'électron diffusédEstrit par une onde plane, la distribution
angulaire est symétrique par rapport a la directiormoment de transfert. Cette conclusion
était déja établie pour les gaz rares ([Lah97],pM3).

Par contre, et & cause de la forte corrélatiomderiction d’onde finale de notre modeéle, cette

symétrie est brisée par rapport a la directiorrdnsfert< .

75



[I-5- Casou E=1099 eV, 5 =1000eV,E=E,=10eV:

Nous allons maintenant appliquer notre modeéx aharges effectives fixes et des charges
effectives variables pour une autre cinématiquiadmuble ionisation de I'hélium. L'énergie

d'impact estE, = 1099V, I'électron diffusé est détecté sous un angle B, = +110°,

avec une énergie dé, = 10@¥ (qui correspond a un moment de transfert fixes 045

u.a, dans la directiorf, =-216°). Les deux électrons éjectés ont une méme énergie,
E,=E, =10 eV, et ils sont détectés dans les deux demi plamsosés, c'est-a-dire,

20° < G, <160 et 200° <, < 340 .
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Figure (II-13) : comparaison de nos résultats alecdonnées expérimentales pour la
cinématiqueE, =109%V, E, =100V, E, =E, =10eV et g, =1.1°. La S.E.Q.D
théorique est normalisée par rapport a I'expérienioe premier électron €jecté est

détecteé sous un angle fixé:=22° 38 54° 70°
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Ces résultats étaient analysés avec deux modelesodele CCC et le modéle C4FS par

Lahmam-Bennani et al [Lah01]. lls étaient interpsé€galement par Nebdi [Neb00] en

introduisant les mécanismes SO, TS1 et TS2, eGpar[Grin00] en utilisant un modele de

BBK approximé comportant la contribution de la déuxe approximation de Born.
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Figure (11-14) : Méme situation que pour la figufié-13) avecd, =86°102 118,134 .

Nos résultats théoriques sont normalisés pgora@ux résultats expérimentaux.
Nous pouvons distinguer trois cas de figures :

a) 6, =322,338 : ce cas correspond a I'éjection de I'électronpmge fixe dans «le demi

plan avant » par rapport a la direction du tramsfer On remarque I'existence d’'un troisiéme
lobe dans la direction opposée de la directioriadedtron fixe. Ce lobe est bien reproduit par
notre modele avec des charges effectives fixesest an facteur multiplicatif de quatre par
rapport a I'expérience. Ce pic est attribué a I88itin dos-a-dos due aux contributions non
dipolaires [Ber93]. Notons que seul le modele C@4it €apable de reproduire ce lobe, alors
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gue les modeles 3C et C4FS ainsi que notre mode&le @des charges effectives variables

produisent un petit lobe suivant la méme direction.

b) 6 =150°134 : ce cas correspond a I'éjection de I'électrorefikans «le demi plan

arriére » par rapport a la direction du transfirt Les modéles A6C avec des charges
effectives variables, 3C et C4FS prédisent un bdoes la direction opposée a la direction du
premier électron éjecté supposé fixe. La aussi, mentre clairement la contribution des

termes non dipolaires.

Dans le cas particulier ot I'un des électrons éeist détecté le long de la directiof ou

- K, sous ces conditions, Dal Cappello et al [Cap9i] montré que certains modéles
incluant la premiere approximation de Born donnatd distribution angulaire symétrique par
rapport+ K . Les modéles CCC, 3C et C4FS ont bien préditoreportement. Par contre,

notre modele ainsi que le modéle incluant la deugi@pproximation de Born présentent une

dissymétrie par rapport & la direction du transfért
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Figure (1I-15) : Méme situation que pour la figufié-13) avec
6, =150°,210r,226°,242 .
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Remarquons que pour les différents angles d'éjectios résultats sont, en général, en bon

accord qualitatif et quantitatif avec les résultatgpérimentaux puisque les facteurs de

normalisation ne sont pas aussi importants que léacess des modeles CCC, 3C, C4FS, ou le

modele BBK approximé de Grin.
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Figure (11-16) : Méme situation que pour la figufié-13) avec
6, = 258,274,290°,306 .
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Figure (11-17) : Méme situation que pour la figufié-13) avedd, =322°,338.

L'utilisation des charges effectives variables geépendent des directions de diffusion et
d’éjection introduit, en quelque sorte, une coroech la fonction d’onde décrivant I'état final
de la cible via la corrélation électron-électromsiée continuum. Cet effet consiste a corriger
'amplitude d’'un pic de la S.E.Q.D sans apportee influence sur sa position, par exemple
pour 6, :{70°,306°,274°...}, I'introduction de ces charges augmentent l'ampkt du
deuxieme pic de la S.E.Q.D d'un facteur deux appaat le résultat fourni par les données

expérimentales.

[1-6- Conclusion :

Un traitement qui dépasse la deuxieme approxsmade Born avec l'utilisation d'une
fonction d'onde initiale fortement corrélée a étéveloppé pour étudier toutes les
distributions angulaires pour les expériences JayBesurées pour une énergie d'incidence de
601 eV. Ces distributions angulaires ont été agalysa I'aide des régles de sélection. Le
modele utilisé ici est capable de reproduire unetigasignificative des données
expérimentales mais des désaccords substantielsudent en particulier pour le décalage du
premier pic qui n'est expliqué par aucune théorémm celles qui emploient la deuxieme
approximation de Born. Il y a aussi des désaccootigernant les amplitudes des pics entre

les théories et I'expérience. Le modele A6C avex aerges effectives variables donne un
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bon accord avec les données du premier groupeisteibations angulaires (de 255° a 305°),
alors que le modéle utilisant la seconde approxgnate Born donne un bon accord avec les
données du second groupe des distributions angsilfile 310° a 340°). On peut conclure
gu'aucun modele jusqu’ici n'est capable d’expliquerutes les caractéristiques des
distributions angulaires mesurées pour cette émefgicidence (601 eV) méme si une partie
de la structure est bien décrite. Ceci soulignedmplexité du mécanisme de la double
ionisation par impact électronique par rapportaiiation simple, et souligne la nécessité de
réaliser plus d’expériences sous diverses condit@mnématiques (spécialement a une basse
énergie d’incidence) et de poursuivre les effdréotiques pour une meilleure compréhension

de ce probleme.
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Chapitre Il :
Le processus (e,3-1
pour une cible
d’Argon
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Chapitre 1l :

| e processus (e,3-1e) pour une cible d’Argon

I11-1- Introduction :

Dans ce chapitre, nous étudions la double itinisad’une cible d’argon dans le cas ou
I'électron diffusé et les deux électrons éjectésveat avoir la méme énergie. Nous utilisons
le modéle A6C pour décrire le double continuum.

Cette cible a fait objet de plusieurs études :

Hda etal [Hda94] ont utilisé un modéle se basant sur larijesen de I'électron diffusé par
une onde plane dans le cadre de la premiere appatisn de Born. Ce modéle a réussi a
reproduire la forme mais pas l'amplitude de la ribstion angulaire des premiéeres
expériences (e,3e) réalisées par Lahmam-Bennaali ¢ah89]. Ce modeéle décrit chaque
électron éjecté par une onde coulombienne, etplalsidn entre chacun d’eux par un facteur
de Gamow. Ce modeéle a été appliqué pour d'autregriences réalisées a haute énergie
d’incidence [EIM97], mais les auteurs ont obserméésaccord avec la théorie. lls ont estimé
gue cette divergence résulte du fait que ce modeldient pas compte des mécanismes
incluant le second terme de I'approximation de Bawomme le mécanisme a deux étapes
TS2. La présence de ce mécanisme se remarque ppaskence d’'une rupture de la symétrie
de la distribution angulaire par rapport a la dimt du vecteur de transfert d’impulsion
guand l'un des électrons éjectés est émis suiwate direction. Ce phénomeéne a été observe
dans les expériences de El Marjieé{EIM97], et il n’était pas reproduit par ce modejla a
tenu compte des mécanismes SO et TS1. Le mémeepretde produit encore une fois pour
les deux dernieres expériences de Jial @lia02] et Jia eal [Jia03] ou le modeéle décrit au-

dessus n’a pas réussi a reproduire toutes les deraxpérimentales.
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Cooper et Van Boeyen [Co004] ont utilisé un mod&iéorique employant les ondes
distordues dans le cadre de la premiére approxomae Born qui a fourni un meilleur accord
avec les expériences. Leur modele consiste a déotis les électrons (incident, diffusé et les
deux éjectés) par des ondes distordues. Bien qumotiele des ondes distordues ait été
appliqgué dans le cadre du premier ordre de I'agpration de Born, la symétrie prédite par
cette approximation est brisée car I'électron difest décrit par une onde distordue qui tient
compte contindment de linteraction avec l'ion désl. Cependant, ce modele ne reproduit
pas les données expérimentales a un faible moneaindudsfert [Jia03], car le mécanisme TS2
qui implique une double interaction entre |'éleatdiffusé et la cible n’est que partiellement
inclus.

Nous utilisons notre modéle A6C afin d’étudies expériences de Catoireagé{Cat04] qui
ont effectué des expériences de type (e,3-1e) saircible d’Argon atomique ou seulement
deux électrons parmi les trois dans la voie firedat détectés en coincidence. Ce genre
d’expérience a été réalisé par Lahmam-Bennani [Lah6t El Mkhanter et ses collaborateurs
[EIM96] ont calculé pour la premiére fois les sent efficaces quadruplement différentielles
dans le cadre de la premiere approximation de Bémnadoptant I'approximation du « cceur
gelé » pour décrire la cible dans son état fondamheet le modele de 'onde coulombienne
avec des charges effectives fixes pour la desoriptie I'état final, ces auteurs n’ont pu
expliqué qu’une partie de ces résultats.

Il reste a signaler que notre modele est indapad donner la valeur absolue correcte de la
section efficace différentielle, mais dans les @dsdiés ici , cela ne présente pas

d’'inconvénient puisque les expériences de Castiaésont relatives.

[11-2- Processus de double ionisation directe en iisant le mécanisme SO :

[1I-2-1) La fonction d’onde initiale :

L’état initial du systéme contient un électrawwident et six électrons de la couche 3p de
latome de I'Argon. Cet état peut étre décrit par droduit une fonction d’onde plane
décrivant I'électron incident et une fonction d’@ngour les six électrons de la cible. On peut

I'écrire tel que :
Wy =l e, Gr) (I11-1)
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On s’intéresse a I'éjection de deux électronvalence, et il est raisonnable de supposer
gue les électrons dans le noyau ionique doublernkatgé n’interviennent pas dans le
processus d’ionisation ([Cop04], [Hda94]). Dansas, I'expression (llI-1) peut s’écrire sous

la forme suivante :
|Wi>:‘¢(lzi’F0)¢i(rlirz)> (1-2)

ou les deux électrons actifs ayant respectivengnvécteurs positionsS, et r, sont ceux qui

vont étre éjectés apres la collision. C’est 'apgration du « caeur gelé ».
On décrit I'état fondamental des deux électrorigsade I'atome d’argon dans la voie initiale
par une fonction de Clementi et Roetti [Cli74] gt de type Hartree-Fock. Elle s’écrit sous

la forme suivante :

|¢’i (ﬁ’fz» :‘%p(rl)q%p@» (1-3)
Ou :
0, (F)= A, rY M (0.9) 26 + 3 A oY (0,0)e oo (111-4)

Cette fonction est une combinaison linéaire destales 2p et 4pr, 6 et ¢ sont les

coordonnées sphériques d'un électron de I’orbqujeYlm(H,¢) représente I’harmonique

sphérique décrivant la partie angulaire de la fonai’'onde.

Les différentes composantes de cette fonctioh données dans le tableau suivant :
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Coefficients Valeurs numérigues

Eop 9

E4pn 15
E4pa 11.9644
E4p3 8.7924
Epa 6.3011
E4ps 3.4327
Euaps 1.9409
Eqp7 1.0309
Asp -0.18072
A -0.01234
Az 0.02183
A, s -0.12559
Aspa 0.10518
A s 0.58041
A, 6 0.46149
A, 0.02249

Tableau (Il1-1) : valeurs numériques des coeffitsgorésents dans la fonction de

Clementi et Roetti représentant 'orbitale 3p.

l11-2-2) L’expression de la section efficace quinplement différentielle S.E.Q.D :

On étudie la double ionisation de I'Argon selaméaction suivante :

e + Ar(3p®) -~ 3e” + Ar'* (3p*) ¢B)
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La section efficace quintuplement différentiel(8.E.Q.D) est donnée par la relation
suivante [EIM96] :

5
d°c e k KKk, < Z|'V' E (116)
dQ,dQ,do, dE,dE, .

Ou dQ,, dQ, et dQ, sont, respectivement, les éléments des angledesoties électrons
diffusé et les deux éjectés, @k, et dE, représentent les intervalles d’énergie pour lesxde
électrons éjectés.

Les vecteursk,, k,, k, et k, sont, respectivement, les vecteurs d’'onde desrétec

incident, diffusé, le premier et le deuxiéme éjecté

La sommation sur l'indice i considére tous lesnge états de lion A¥ dans I'état final

correspondant aux quinze possibilités de la distidm de quatre électrons sur la couche

3p*, neuf de ces états correspondent & I'&ade I'ion Ar?*, cing pour I'état'D et un pour

I'état 'S.

L’élément de matricé, s’écrit sous la forme suivante :

__1 i
M, = 2n<wf VW) (11-7)

|Wi> représente la fonction d’onde de I'état initialsystéme,<wf ‘ est celle de I'etat final et

V est le potentiel d'interaction entre I'électroncistent et la cible. L'utilisation de
'approximation du « coeur gelé » va nous permet&reéduire le nombre des électrons de la
cible & prendre en compte a six électrons, et an @erire I'expression (IlI-7) sous la forme

suivante :

1
M, = 2,,<‘“ \——+Zla|w> (111-8)

Et en introduisant I'équation (111-3), I'équatioil¢8) devient :
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M, = (¥, \—%é%mp(ﬂmp(@» (1-9)

Les charges effectivés, Z, et Z, des trois électrons sortants dans la voie finalevpnt

étre fixées a la valeur de la charge de I'lon"AZ =2, ou elles peuvent étre variables
([Ber96], [Zha00], [EIAO05]). Pour le calcul de I'pression (llI-9), nous avons utilisé la
méthode de Roy eal [Roy80] qui réduit une intégrale a six dimensicnsune simple

intégration numérique comportant la fonction hygergétriqugF, .

[1I-2-3) Les termes d’échange :

En raison du fait que les électrons sortants dangole finale peuvent avoir la méme
énergie, il est nécessaire de prendre en compterdegssus d’échange. Par conséquent, les
trois électrons doivent étre décrits de la mémeiénan

Schulz [Sch73] a montré gu'il est possible dime le processus ou I'électron incident n’est
pas diffusé mais éjecté dans le calcul de la seatifficace différentielle de la simple
ionisation de I'hélium. Nous pouvons appliquer lathode utilisée par Schulz dans le cas de
la double ionisation de I'argon.

Les états représentatifs de ces trois électsonmnts doivent étre des vecteurs propres de
I'opérateur 8. La fonction d’onde de I'argon doit étre un vectptopre de I'opérateut? de
cet atome. Finalement, la fonction d’onde du systé&les trois électrons sortants doit étre
antisymétrique en respectant les échanges entsedamrons.

Pour chaque transition, nous devons prendreveetgurs d’onde qui tiennent compte des
contraintes discutées ci-dessus, et toutes lesitahgd peuvent s’écrire sous les formes

suivantes :

f = (k, (0)k, (1 Mk )o,, W, (2)) ]
f, = (k, 0, @k, 2V, ), W, (2) N
g = (k, Ok, Wk, @V [k, 0, W, (2)

9. = (k O), @k, )V [k ©)p,, W, 2))

(I1-11)
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= (k, O)k, Wk, (V| K, O)z, W, (2))

h = (k,
(111-12)
hy = (k, (0)k, Wk, (2)V |k (0)e, W)z, (2))

L’équation (111-10) représente I'amplitude ditealors que les équations (111-11) et (11l-12)
représentent celle de I'échange.(i), ou j={d 12} eti={012}, représente la fonction

d’onde décrivant un des trois électrons.
[1I-2-4) Les états propres :

Le processus de la double ionisation étudié darchapitre consiste a éjecter deux électrons
de la couche électronique 3p qui contient six éect Il existe alor<C? = 1%acons pour les

décrire (les deux électrons actifs de la cible)eHat, on obtient les quinze états suivants :

m=m =1:A, =|pp|
m=m,=-1:A, =‘p—1p_—1

m=m,=0: A3=‘DOFO‘

AL =P pl‘
Ag :|p1po|
m=0,m=1: —
As = plpo‘
A; = plgo‘
Ag :|p—1p1|
-1 1. A9:|p—1p1|
™ e . Ao :‘p_—lpl‘
Ay =‘IO_1E‘
A =|Po Py
A :|po p—1|
m, = -1, m, =0: _ (|||-13)
Al =|PoPay
A= pop_—l

89



m, et m, désignent les moments magnétiques des deux éiscaiifs de la couche 3p de

I’Argon. Nous déterminons le moment orbital totalet le moment total de spin S en utilisant

les opérateurs suivants :

S* =8/ +8) +5,5, +85.8,, +25,5,,
L,[n,l,m) =mn,I,m) (I1-14)

L.|nt,m) = Il +1) - m(m+1)|n,l,m=1)

Finalement, nous trouvons les états suivants :

: 3 A, +A,-A
i- L'état 'S (L=0): B =3 \/1:_; 1L M =0,M.=0
, ; +A
i- Lesetat§'P(L=1):BZ=A6—27,ML=1,MS=O.
A,+A
83:—10\/5 L M, =M.=0
A +A
B4:%,ML:—1,MS=O.
B,=A,, M_ =M, =1.
B,=A, M =1, M =-1.
B,=A,,M, =0, M =1
B, =A,, M_ =0, M. =-1.
B,=A, M, =-1, M. =1
By =Ap, M =Mg=-1.

M
ji-  LesétatsD (L=2):B M =2, M =0.

11
BlZ

A
A
A, M, =-2, Mg =0,
A

6_A7

B, == ,M,_ =1, M =0.
A, -A
B, = 14& 15 M,_=-1,M¢=0
- +
B, =0 é/lil 2As M, =M, =0. (Ill-15)



a) Les états propres de 'état initial :

Maintenant, nous avons quinze déterminants 2xguels nous ajoutons la contribution de

I'électron incident ayant un spin hapf> par exemple. Nous commencons par étudier le

déterminant de typkpl po|, I'état initial peut donc étre écrit sous la formavante :

k(0) k() k(2
‘ Y i(l) > =Py (0) Py (1) Py (2)
P (0) polt) po(2)

. . N 15
Cet état est un vecteur propre de I'opératdtiassocié a la valeur propze.

Si maintenant nous considérons le détermirf@ppo‘ auquel nous associons I'état initial

suivant :

0) =5/ =|m0) Bl o)
20 Bl Bol2)

Ce vecteur n’est pas un vecteur propreSde Nous pouvons considérons également les deux
états suivants‘wi(3)> = ‘ki P, po‘ et ‘wi(4)> = ‘Epl po‘ qui ne sont pas aussi des vecteurs propres
deS’. Le but est de trouver des états propres @usous forme de combinaisons linéaires
des trois éta*s{/i(z)>, ‘z//i(3)> et‘wi(4)>. En appliquant 'opérateuB® sur ces trois vecteurs,

nous aboutissons aux formules suivantes :

sy =% T1(£u1 +u, +u2j+T2Gu2 +u, +u4j +T4Gu4 +U, +u2j
sy =% Tl'Gul +u, + Uzj +T§Gu2 +u, +u4j +T4'Gu4 +u, +u2j (111-16)
sy =% Tl"Gul +u, +u2]+T£Gu2 +u +u4j+T4"Gu4 +U, +U, }
Ou :
Up =[+++4) Uy =[+-4) u,=[-+4) u;=[--+)
U =[++-) ug=|+--) ug=[-+-) u =[---)
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T, = PPk —K PP, T, = Pk = Popiki T, =K PPy — Pik; Py
T, = K PP~ PPk T, =p polzi - pllzi po T.= polzi P _Ri Py (HI-17)

T1" = poki P~ p1ki Po T2" = K P1Po _Ri Po Py T4" =P polzi P pllzi

Nous remarquons a partir de (I1I-17) que :
T +T, =T, +T, T, +T, =T, +T, T, +T, =T,+T,
T,+T,=T,+T, T,+T,=T,+T, T,+T,=T, +T,
T,+T, =T, +T, T,+T,=T,+T, T,+T,=T, +T,

D'ou :
g%ngw@+w@+w@
gﬁ@zgw@+w@+w@
§%m22¢@+¢@+w@

Nous obtenons finalement la méme matrice que msuétiats propres finaw@, t//?) et¢1$4).

Donc les vecteurs propres sont :

311
¢'2 2 — (w'(z) +w}(3) _|_¢,‘(4))
i \/5 i i i
11 1
¢i%1)2 = \/E (‘//i(z) _4Ui(4))
¢%§ = —jg W -2p8 + )

La méme étude peut se faire pour les deux famille déterminants de SIatéplp_l|
et p_, P,

En revanche, les trois états initiakf% :‘ki plf)o‘, w :‘ki pOEO‘ et ¢ :‘ki p_lE_l‘

N 3
sont des vecteurs propres 8@ associés a la valeur prop4¥e
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b) Les états propres de |'état final :

Nous allons appliquer I'opérate® sur les vecteurs spin oui =1,...,7, nous trouvons :

S?u, =175u0 S’u, :Eul +U, +U,

7 7
2 — 2 —
Suz—zu2+ul+u4 Sus—zu3+u5+u6

7 7
2 — 2 —
Su4—zu4+ul+u2 Sus—zu5+u3+u6

Sy, ZEUG +u,+u, Sy, :175u7

Donc u, et u, sont vecteurs propres d&* avec S=3/2 et M, =+3/2. Nous pouvons

choisir une base Af,,u,,u,} tel que :

211
u u
21_ 7 1
Suz—lzluz
He 11 L[\t

4

Cette matrice admet deux valeurs propres :

15 . ., 1 3
oA = valeur propre simple associée au vecteur propye=——(u, +u, +u,) pour S = 5

V3
1
etM, =—.
)
3 . 1
oA :Z valeur propre double associée aux deux vectewpres : v, =E(u1—u4) et
1 1 1
v, =%(u1—2u2 +u,) pour$== etMg ==

Nous pouvons trouver la méme chose en partanediutre base Hg,,u,, U} :

15 . L, 1
oA :Z valeur propre simple associée au vecteur proprg-—:—(u3+u5+u6) pour

NE

S:§ etMS=—1.
2 2
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3 . 1
oA :Z valeur propre double associée aux deux vectewprgs : v, =——(u, —u,) et

2

[ —

Vg (u, —2ug +u,) pour8=% etMg =-=.

-1
e

N

3
2

3
Les deux états ¢?

=k (O)k, @)k, (2) [S

3 3 38
Moot gt = Kk ()

(S =— Mg = —gj sont des vecteurs propres de I'opératgtir

Nous allons procéder comme pour les états psopidaux. Nous considérons les états
lﬂ@ :‘ki (0)k_1(1)k2(2)‘, l//$2) :‘Ei(o)kl(l)kz(z)( et lﬂ@ :‘ki (O)kl(l)k_z(z)" nous aboutissons

aprés application de 'opérate@f a I'équation suivante :

7
-1 1
wi'y |4 (e
sl =11 o 1P
w(4) 7 w(4)
f 1 1 ! f
4

Et nous en déduisons les vecteurs propres :

De méme pour les états ¢ :‘E(O)k_l(l)kz(zj, Wb :‘ki (O)k_l(l)k_z(z)( et
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1
J3
11 1
Pid =E(¢/$1) —l/’@)
11
29 1 1 2 4
$i5 = bl -2 +yld)
912 = Ll v +y)
11
272 1 3 6
Deuy’ =E(‘/’$)‘¢’$))
11 1
piaf =g -2 +ul)

[1I-2-5) Les sections efficaces partielles :

o L'état |pl po| (triplet °P, S:g, Mg =1) : 'amplitude de transition peut s’écrire sous

la forme suivante :

W0

V‘(//i(l)>: f-f,-g+gs+h-h

D’ou I'expression de la section efficace correspond :

SO033) _k, Elkz (1

—fy=g+gy +h-h)f" -1 -g +g; +h -h;)
0 A partir des deux étatFplfJO‘ et ‘51 po‘, Nous pouvons construire I'état propres B

@) _,0)
(singulet 'D) qui correspond au vecteur propre de I'opérat&ir:y“® e

2

(Szé,Ms :Ej. Dans ce cas, pour cet état propre initial, il ydeux amplitudes de

transition, en effet :

M(;i}@@:L<¢,(1>_¢(4)‘V‘¢,,(m)>:l(_2f_zf +g+g, +h+h,)

1 \/E f f i 2 d d d
11)(11

2 L - ap0 o) =B g, enen)
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La section efficace correspondante peut donc s&sdus la forme suivante :

1 * * * % % .
J(s)(%%) kK kk, Z(_Zf -2f,+g+09, +h+hd)(—2f -2f,+g +g,+h +hd)
K, 3 L
i +Z(—g—gd+h+hd)(g -g,+h +hd)
@ +y0
Nous pouvons également construire I’étawi(”) =1 N — associé a l'état propre,B

(triplet *P). Nous appliquons I'opératei®? sur "
Sty —1211/4(17) +2p@ . or: sy =£t//i(4) ++/2%, donc, nous pouvons considérer la

matrice représentative d&* dans la bas{iﬂi(“),t//i(”)} qui peut s'écrire sous la forme

S{,),,i(zo ) % J2 wl
)| 1 12| gt
V2 4

Ce systeme admet les deux vecteurs propres suivants

suivante :

e =L@y _2p@) s=1 M =1 associé alavaleur propi
[//| \/g (¢’| l//| 2w| )l 2 ] S 2 ] p p'ze
ey =Ry sy®) s=3 M =21 associé ala valeur proptd
w. \/§(w| w. l//| )l 2| S 2) p p‘FE
A partir de I'état propre,//i(ls), nous pouvons écrire deux amplitudes de transition
11)(11
==l == 1
MgnJ(nJ:_ﬂ W) =L (g-g, +h-n)
(33052) - L 1,0 _ 0y 4 @l 2 L
M, :\/g<¢/f 2+ ‘V“/’i >:E(2f_2fd+g_gd_h+hd)

Par conséquent, la section efficace correspondste
11 1(2f—2f -h+h +g—g)(Zf*—Zf*—h*+h*+g*—g*)
0(5)[?5 _kykik, | 2 d d d d g d

k. 3 . . . .
l +Z(g_gd+h_hd)(g _gd+h _hd)

En suivant la méme technique, nous trouveronsugesasections efficaces :

96



o Pour les vecteurs associés aux éRiset B,, (singuletD) :

o® =—kd:1k2 B(m g-2f)h +g’ —2f*)+g(h—g)(h* - g)}

o Pour les vecteurs associés a I'éBat(singuletsS ) :

Nous considérons les amplitudes directes ehdiéges suivantes :

fy = <kd (O)k, (1)K, (2)|V| k (0)p, ()P, (2)

fq = <kd (O)kz (1)k1 (2) |V| k; (O) Py (1) P (2)>
fo = (kq (O)k, (1)K, (2)V[k; (0) po (1) s (2))

9, = (k, (O)k, (L, (2)V |k, (0) p, (1) -, (2))
da = (K (0)k, (k4 (2)V[k; (0)p, (1) P (2))
9o = (K, (0)k, (1)K, (2)V[k; (0) s (1), (2)
hy = (k,(O)kq Wk, (2] k: (0)p, (1) P, (2))
hy = (k. (0)k, (1)k, (2)V[ K (0)p, (1) P4 (2))
h, = <k2 (O)kd (1)k1 (2)|V| ki (O) Po (1) Po 2)>

Donc, la section efficace de cet état est dopaé&expression suivante :

1
g(_hl_hd —0; =04 +2f1+2fd +ho+go_2fo)

x(-h b, - g - g, + 21, + 21, +h; +g; - 21,

1 . . . . . .
+§(_h1 _hd +0, +gd+h0 _go)(_h1 _hd +0, 04 +ho _go)

o Pour I'étatB (singuletD) :

1_12(hl+hd +0, 0y _2f1_2fd +2ho+290_4f0)
x(h +hy +g; + g, - 21, - 2f; +2; +2g; - 41, )

1 . . . . . .
+Z(hl+hd —0; 794 +2ho _290)(hl +hd ~—0;, =G4 +2ho _290)

Afin de pouvoir comparer les résultats de natnedele avec les sections efficaces
guadruplement différentielles qui correspondent axpériences (e,3-1e) de Catoireadt
[Cat04], nous devons intégrer la relation (111-&x papport a I'angle soliddQ , de I'électron

le plus rapide dans le cas ou on ne détecteraik ga' électron éjecté 1 » et « un électron
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éjecté 2 » (sauf pour le cas & = 466eV, dans ce cas, I'énergie de I'électron diffusé isera
E, =13V).

Dans le cas ou tous les électrons sortantsldarse finale auraient la méme énergie, nous
ne pouvons pas distinguer I'électron diffusé dupee électron éjecté ou le deuxiéme éjecte.
C’est pour cela que les effets d’échange doivertigtlus dans notre traitement théorique.
Finalement, nous notons que la section efficadeb}ldoit étre symétrique par rapport a la
direction d’incidenced, + 8, =360 puisque les deux électrons détectés sont compdétem

indiscernables.
[1I-2-6) Résultats et interprétations :

D’une maniére générale, et pour un état fioand (un état parmi les quinze états possibles
deAr®"), ce n'est pas possible de dire si la double aita résulte d’'une double ionisation
directe de l'orbitale 3p, ou d’'un processus indirgai consiste a une ionisation simple de
I'orbitale 2p suivie par une relaxation électroregmenant a I'émission d’'un électron Auger.
Par conséquent, I'interférence entre ces deux psose(double ionisation directe et processus
Auger) peut se produire pour chacun des cas cadsid®ncernant les énergies d’incidence.
Cependant, si la double ionisation directe domimeptocessus Auger (ou linverse), la
structure des résultats expérimentaux peut étibwde au processus dominant seulement.

Dans les trois cas considérés, d’'une part, lefrilwitions angulaires expérimentales
montrent des crétes secondaires qui sont situgeexamativement dans les mémes positions
et indépendamment de I'énergie d’incidence. D’ayaet, I'émission Auger se produit en
deux étapes indépendantes, c'est-a-dire que bkatigla de la cible n’a aucun rapport avec la
création de la premiére créte, et par conséquenpracessus est indépendant de I'énergie
d’incidence. Donc, en adoptant cette hypothése;rigtes secondaires peuvent étre attribuées
au processus Auger.

En utilisant la mécanique classique qui esifjéstpar le fait que les deux électrons ont une

énergie élevée, nous pouvons donner une explicdéda créte située @, = 50°,6, = 31C)
pour E, = 466eV et a(6, = 60°,6, =300°) pour E, = 956eV.
En effet, considérons un électron incide®t qui va interagir avec un systéme de deux

électrons stationnaires(e,). Le systeme de deux équations de conservatiamedjée et

d’'impulsion ne peut pas étre résolu dans le cagrgéncependant, dans notre cas, nous
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avonk, =k, , et les deux électrons éjectés émergent sous heenadgle par rapport a la

direction d’incidence mais dans les demi-plans gppo de I'espace, c'est-a-dire:

6, +6, =360 . La loi de conservation des impulsions s’écritsstauforme suivante :

k, =k, +k, + (11-17)

d 2

=

En projetant cette relation sur la directionldeet sachant qué, = ©u 7, I'angle 6, peut

s’écrire sous la forme suivante :

cod6,) = kOZikd (11-18)
1

Donc, et a partir de la relation (IlI-24), notrsuvons &, =51° pour E; = 466 eV et
6, =0°, cette valeur d&, est proche de celle de I'expériend”{ = 50°). De méme pour

E. =956 eV, dans ce cas |&, =73° alors qued™ =60°.
La situation est plus compliquée pdayr = 6868. En effet, I'interférence entre les deux

processus peut se produire comme pour les autezgiés d’'incidence, mais I'interférence de
'échange doit étre particulierement forte pour aas car on ne peut pas distinguer les
électrons, chacun ayant la méme énergie. D‘'un m@ntue expérimental, toutes les paires

possibles formées a partir des trois électronsastatpeuvent étre détectées. En effet, nous
pouvons avoir les paires suivantese) (.., €ecis)s (Caugers Eutuse) €t (Ejrecter Cairuse)- LES deUX
premieres paires proviennent nécessairement degsos Auger, alors que la troisieme ne
peut pas étre détectée quaBd= @6 et 466 eV puisqu’un de ces deux €électrons a& p
I'énergie correcte de 205 eV. Par contre, pouralek, = 658eV, la détection de cette paire

est possible en tenant compte d’'un processus daesionisation (e,2e) de la couche 2p. La

contribution de cette paire s’additionne a celles deux autres paires pour avoir la section

efficace correspondant au processus (e,3-1e) Boar 58 eG.

Nous pouvons également considérer I'axe de sienééfinit par 6, =6,. La section

efficace est nulle suivant cet axe a cause deplalsi®n coulombienne qui interdit aux deux

électrons identiques I'émission dans la méme doect
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Nous allons analyser en détail les résultaterai® pour chaque énergie d’incidence
considérée dans ce chapitre :

a) E, =466eV :

Dans ce cas, I'électron non détecté a une faibérgie de 13 eV. La contribution angulaire
expérimentale (figure (Ill-1)) est fortement donéngar une créte principale dans le « demi-
plan avant » localisé &(=50°,8, = 310 ).

Notre modele reproduit cette créte principale (masi est un peu décalée) a
(6,=36°,8,=328) (figure (IlI-2)). La créte secondaire & (=120 ,6,= 240) donnée par
notre modeéle est aussi présente dans I'expériéviges constatons également la présence
d’'une troisieme créte secondaire de faible intérsi@g, =160° 6, = 200 ), mais cette région

angulaire n’est pas accessible dans I'expérience.

335

6,(deg) 270RHEEEEREE

{clls

205 3

25 ¥ T 90I L] ]15

6,(deg

€

Figure (I11-1) : La contribution angulaire expérimeale de la détection de deux

électrons en coincidence et ayant la méme eneffiee®? en fonction dg& et 8, pour

une énergie d’incidence de 466 eV.
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Figure (IlI-2) : La section efficace quadruplemedifférentielle dans le plan de
diffusion du processus (e,3e-1) pour I’Argon a énergie d’incidence de 466 eV. La

ligne continue représente I'axe de symeétie 8, alors que l'autre ligne représente

I'axe de symétried, =6, =360 .

En général, nous avons un bon accord entne$edtats théoriques et ceux de I'expérience,
ce qui confirme la nature de la collision a cettergie d’incidence (une collision binaire) et
indique que le processus Auger aussi bien que éeanismes TS1 et TS2 sont probablement

négligeables.
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Figure (I11-3) :Mé&me situation que pour la figurii{2).

Afin de comprendre la structure de la sectidicate et I'origine des maximums dans les
figures (llI-2) et (llI-3), il est instructif d’étdier I'évolution de I'amplitude du moment de

recul ‘kAr2+

:‘R -k —E—K‘ de l'ion résiduel Ar* . La section efficace d’une collision de

type binaire doit étre maximale sous les conditicngmatiques de Bethe quand I'impulsion
de recul de l'ion est petite ou nulle. La figurd-8) représente I'évolution de I'impulsion de
recul de lion Ar* en fonction deg, et 8, pour g, =¢,=0°. Dans tout le domaine des
combinaisons angulaireg(8,), nous constatons deux positions ou le momenede tend

vers zéro. Ceci correspond a I'émission des deeptr@ins éjectés symeétriquement par rapport
a la direction d’incidence.
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Figure (IlI-4) : I'évolution du moment de recul dimn Ar* en fonction de des deux
angles d’éjectiorg, et 8, pour E, =E, =205 eV etg, =¢, =0°.

En comparant les deux figures (IlI-2) et-@)| nous remarquons que les positions des
maximums dans la section efficace quadruplemeiférdiftielle correspondent parfaitement
aux minimums observés sur la figure (I111-4). Noustams que l'allure de la variation du
moment de recul reste invariante par rapport aateatron des deux angles de I'électron non

détected, et ¢, . En conclusion, a cette énergie d’incidence,tibesbable que le mécanisme

Shake-Off est prédominant par rapport au procesagsr.

b) E =658eV :

Nous pouvons considérer dans ce cas un nouvemlegsus possible puisque nous ne
détectons que deux électrons parmi les trois dsrtdans la voie finale. Il s'agit d’'un
processus de simple ionisation de type (e,2e) dedahe 2p. La contribution de ce processus
s'ajoute d’une maniere incohérente a celles d’ungbte ionisation directe et d'un processus

Auger.
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Figure (111-5) : Méme situation que pour la figu(dl-1) avec pourE, =658 eV.

La figure (l1I-5) montre I'existence d’'une crgweincipale située i@l =120° G, = 240) et
de deux crétes secondaires situéeq & =606, = 240) et (6, =120° 6, = 300). Notre

modele reproduit une créte principale situéfga= 25,6, = 330) mais il est incapable de

reproduire celle de I'expérience ou les seconddfigsre (l11-6)). Nous pouvons attribuer la
créte principale dans la figure (IlI-5) & un praaesde simple ionisation de type (e,2e) de la
couche électronique 2p. Pour vérifier cette hypsthéous utiliserons un modeéle se basant
sur la description des deux électrons sortants tlansie finale par des fonctions d’ondes
coulombiennes. Nous tenons compte de la répulsite ees deux électrons par un facteur de
Gamow. Nous observons que la section efficace lEgqour le mécanisme (e,2e) fournit une
probabilité maximale pour que les deux électroggestent « dos a dos », de préférence dans

la configuration(d,(6,) = 0°,6,(6,) =18C°). Nous remarquons aussi la présence d’'une autre
intensité autour de la directior(é?l=45° 0, = 315) qui correspond aux conditions

cinématiques de Bethe et qui traduisent une inierabinaire entre le projectile et la cible

suivie par I'émission de deux électrons ayant laneé&nergie (figure (l11-8)).
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Figure (111-6) : La contribution angulaire théorigureprésentée dans le plan de
diffusion pourg, =658 eV.
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Figure (I1I-7) : Méme situation que pour la figu(Bl-6).
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0,00000

240

60

0 ‘ 60 120 180 240 300 36(}\
0, (deg)

Figure (111-8)(a,b) : Contribution angulaire théague du processus (e,2e) sur la

couche 2p de I'’Argon pouE, =658 eV.
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Cependant, ces prédictions théoriques n’ont raicaontrepartie dans les résultats
expérimentaux de la figure (l11-5). Autrement dé,processus (e,2e) considéré sur la couche
électronique 2p n’est pas assez fort pour qu’'il gbiélé d’'une maniere significative dans les
données expérimentales. Nous pouvons aussi suppasela créte principale et les deux
crétes secondaires dans la figure (IlI-5), qui oatspas reproduises par notre modele
théorique, pourraient étre attribuées au procedsiger et/ou les mécanismes TS1 et TS2
pour la double ionisation qui ne sont pas intraddidns notre modele. Il est intéressant de
noter la symeétrie du probleme a cette énergie dlence. En effet, il n’y a que deux électrons
qui sont détectés expérimentalemerthya —120° (oub;= 60°) etb;= +120° par rapport a la
direction d’incidence. Donc, bien que le troisieéébectron ne soit pas détecté, nous pourrions
spéculer de l'argument de symétrie qu'il apparaipsgbablement dans une « direction
avant » autour dé;= 0°, de sorte que les trois électrons doivent &rom triangle équilatéral

(0°,£120°). C’est une configuration qui maximaliear répulsion coulombienne.

C) E =956 eV :

Nous allons examiner maintenant la situatioténergie de I'électron incident est 956 eV.
Dans ce cas la, I'électron non observé est le mpgde (503 eV) et peut étre considéré
comme étant I'électron diffusé méme si les procgesduéchange ne doivent pas étre
négligeables.

La distribution angulaire expérimentale (figt#-9)) se constitue de quatre crétes : une

créte dans le «demi-plan avant » autour(t?g: 60°,6, = 300), une deuxieme dans le
« demi-plan arriére » autour d¢d, =100°8,= 260), et deux crétes secondaires a

(6,=60°,6, = 240) et a(6,=120° 6, = 300).
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Figure (111-9) : Méme situation que pou la figufkl-1) mais pourE, =956 eV.
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Figure (I11-10)(a,b) : La contribution angulaire #orique du processus (e,3e-1) pour
E =956 eV.

En revanche, la section efficace théorique neogtrelques différences par rapport a celle de

'expérience (figure (I1I-10)). Elle comporte dewggions correspondant a un électron éjecté

dans une région angulaire étroite autourid@O"— 40’), le deuxieme électron s’éjecte dans
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une zone plus large. En utilisant un modele quisiste a décrire les deux électrons éjectés
comme étant des ondes coulombiennes et I'électiffusé par une onde plane en tenant
compte de répulsion électronique entre les deustréles éjectés par l'introduction d’'un
facteur de Gamow et en se situant dans le cadie gtemiére approximation de Born (figure

(11I-11)), nous constatons que la contribution dagea est dominée par une créte principale a
(6,=40°,6,=320). Avec le modéle A6C, nous retrouvons ces crétess rasec des
amplitudes différentes. Une autre différence eott® deux modele théoriques apparait : nous

notons la présence des deux crétes secondairedd&120°6,=320) et a

(6,=40°,6, = 240) dans le modéle A6C.

0,000008 7T
0,000007 {1
0,000006 {"
0,000005 §
0,000004
0,000003

S.E.Q.D (u.a)

Figure (IlI-11) : La contribution angulaire théorige du processus (e,3e-1) sur une

cible d’Argon en utilisant le modele de deux fomsi d’'ondes coulombiennes.

Cependant, ces deux modéles sont incapablepdeduire les données expérimentales. Les
faiblesses de ces deux modeles théoriques viedneait que nous avons introduit seulement
une double ionisation directe de I’Argon en utilisée processus Shake-Off. En patrticulier,

nous n’avons pas inclus les autres mécanismesxaélapes comme les mécanismes TS1 et
TS2 [Twe92].
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Nous pouvons faire appel pour cette énergiecitlance a I'évaluation du moment de recul

de I'ion résiduel (figure (111-12)).

Figure(lll-12) : La variation du moment de recul tien résiduel Ai™ en fonction de

des angles d’éjectioB, et 4,.

A partir de la figure (IlI-12), nous remarquamse I'évaluation du moment de recul de I'ion
résiduel AF* aprés la collision confirme nos résultats thém@get une partie des données
expérimentales. En effet, les minimums observésamant I'évaluation du moment de recul
dans le domaine de I'émission correspondent parfeht aux positions des crétes (la
principale et les deux secondaires) dans les tedsuthéoriques et expérimentaux. En
revanche, la deuxiéme créte principale observées das données expérimentales qui
correspond a une émission dans le « demi-planrarsién’est pas reproduite sur le plan de
I'évaluation du moment de recul pour n'importe dgielaleur des angles de I'électron diffusé
(non détecté). En conclusion, un mécanisme de ddohisation directe est insuffisant pour
reproduire et expliquer toutes les données expatates et les origines de toutes les crétes

observées.

[11-3- Processus de la double ionisation en tenamompte de la transition Auger :
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[11-3-1) Définition de I'effet Auger :

Les électrons Auger sont des électrons eémisders désexcitation d’'un atome, dans notre
cas, il s’agit de I'atome de I’Argon. Ce phénomenété découvert en 1923 par Lise Meitner
mais c’est Pierre Auger qui s’est également ing&resl phénomene quelques années plus tard
qui lui a donné son nom. Lorsqu’un atome est boddbaar des projectiles de forte énergie,
un électron de la couche profonde est éjecté &inlia est dans un état excité. Il se désexcite
par une transition électronique, un électron péniglue descend et vient occuper la place
laissée vide. Cette transition provoque I'émissibénergie qui peut prendre deux formes
possibles : un photon X, c’est la fluorescence X,I'éjection d’'un électron périphérique,

c’est un électron Auger.
[11-3-2) Expression de la section efficace :

Le processus Auger peut étre décrit par un m&cena deux étapes : la premiére étape
consiste en une simple ionisation de la couche €d'atome de I'’Argon qui peut étre
considérée comme un processus (e,2e). En utilisantnodele de deux fonctions d’onde
coulombiennes dans le cadre de la premiere appatximde Born, I'amplitude de transition

peut s’écrire sous la forme suivante :

o2 = (| _£+i|q;i> (I11-19)

r0 r01

Ou 0 désigne I'électron incident (et le diffusé)Ld’électron éjecté.

électron Auger

3p

Premiere etape*:+ Deuxiéme étape Ar'* — Ar'" +e,, ..
Ar+e, - Ar +e, +¢

Figure (11I-1) : Schéma d’'un processus Auger dansds d’une cible d’Argon.
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L’état initial est décrit par une fonction d’ande type Clementi pour un électron actif de la

couche 2p qui s’écrit sous la forme suivante :
7
3, (1) = Byt Y["(6,8)e37e™ + 3" B,,r°Y"(6.9)elie ™" (II-20)
i=1

et une onde plane pour I'électron incident. Lesewed numériques des ccefficierg, et

B, sont données par le tableau suivant :
Coefficients Valeurs numérigues
B.p 0.64951
Bip 0.01298
B.po 0.02669
B.pa 0.28421
Bipa 0.12881
B.ps 0.00219
=Y 0.00008
B, -0.00002

Tableau (I11-2) : valeurs numériques des coeffitsgorésents dans la fonction de

Clementi et Roetti représentant I'orbitale 2p.

L’état final est représenté par le produit dexdonctions d’onde coulombiennes décrivant
les deux électrons sortants dans la voie finalfuefacteur de Gamow qui tient compte de la
répulsion coulombienne entre eux.

La deuxieme étape du processus qui consiste neméarrangement électronique avec

€jection d’'un autre électron de la couche 3p patdcrite par I'expression suivante :

o =(¥, %\wi) (I1-21)
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L’état ‘kIJ%> décrit les deux électrons (1 et 2) de lion" Ampliqués dans cette réaction,
I'électron 1 est celui qui est le responsable d&dasition de la couche 3p a la couche 2p.
<Wf ‘ est I'état final du processus Auger qui est déuait le produit d’une fonction d’onde

d’'un électron de la couche 2p et une fonction déomdulombienne qui décrit I'électron
Auger.

Finalement, la section efficace globale du procegsiger s’écrit sous la forme suivante :

g = U(e'ze)UtA = <¢c (Rd o )¢c (lzl’ F1)¢(lzd - lz1)‘ _ri +i
0

r.01
A NAR( ES

r12

@o(r)e ™)

|2, (), (r,)) (I-22)

¢. est une fonction d’onde coulombienne;u(ﬁd - IZl) est le facteur de Gamow.

Le termeo'™ peut étre calculé au moyen de la technique de [Roy80] en réduisant

l'intégrale a six dimensions a une simple intégmagar rapport a une seule variable.

Nous pouvons considérer une forme générale du terimeelle peut s'écrire sous la forme

suivante :

g o e‘/”lz e (1 —j az)

f, = |drdr.
A ()

_ B e” ~ duv [ o) e _Z,
=161 (1 |az)(2ﬂ)3/2 jo ao(u){l O'O(U)} ol a, = »

Les expressions explicites @& (v) et g,(v) sont données dans I'annexe B, W, G et V

sont des vecteurs quelconques.

Prenons par exemple le cas suivant :
- 1 . =
J(;?)O = <¢c (kz ! r2)¢Zp0 (rl)‘r_‘ %po (rl)%po (r2 )> (”I_ZS)
12

En remplacantg,, et ¢, par leurs expressions dans (Ill-23), nous obtemongremier terme

du développement qui peut s’écrire sous la fornnaste :
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1 — - _€2pr1 1 _EZprl —€2pf2
U(t)?)o = <¢c(k2’r2)A2prle Y10(51’¢1)‘r_‘ BZprle Y10(91’¢1)82prze Y10(02’¢2)>
12

(I11-24)

1.1
4 /51T

or: Y2 (6,.¢,)¥2(6,,¢,) = Y2(6,,4,). Donc, en introduisant dans (111-24), le

1 .
terme o, devient:

0-(;82) = A,,B; i<¢c(‘22"72)",i (rlze_2€2pr1)rze_gzprzYlo (02’¢2)>

2pP2p
4 12

A A ) B RECATR ) RN )

12

Sachant que Y2(6,,4,) = 1/%7(30052 6, —1), nous pouvons écrire le termx%glo comme une

combinaison linéaire des dériveées partielles dméef, qui est facile a calculer. Donc nous
aboutissons a I'expression suivante :

O_tAleZpBZZp asz +A2p|322p asz
4 0°cdadw, /5 0cdad?p,ow,

Le calcul explicite du termeag,, sera donné dans I'annexe C.

Le calcul des termes du a I'effet Auger peut as'sgfectuer en utilisant un développement en
ondes partielles. Mais ce type de développemenpammet pas une utilisation future du
modéle BBK. C’est pour cette raison que nous awahspté la méthodologie décrite ci-

dessus.

I11-4- Conclusion :

Nous avons développé un nouveau modéle pourulealda section différentielle
guadruplement différentielle pour la double ionmatd’'une cible atomique d’argon par
impact électronique basé essentiellement sur leangme Shake-Off. Ce modele peut étre
considéré comme étant au dela de la deuxieme appaten de Born puisqu’il tient compte
de toutes les interactions continuelles entre llestr®ns sortants dans la voie finale (les deux
éjectés et le diffusé) et Iion résiduel’ArNous avons inclus, et d’une fagon globale, tess |
effets d’échange qui s’avérent indispensables guamdélectrons sortants ont la méme
énergie. Nous avons comparé nos résultats avesxfggiences récentes de type (e,3-1e) de
Catoire etal [Cat04], et nous avons trouvé un bon accord dams$ ou I'énergie incidente
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est de 466 eV. Pour les deux autres cas ou I'emémngidente vaut 658 eV et 956 eV, notre
modéle s’avére incapable d’expliquer toutes lesnden expérimentales. La prise en compte
du processus Auger et des mécanismes a deux €iglest TS2 sera sirement nécessaire
pour la compréhension des résultats expérimentauais ce développement nécessite un
temps de calcul considérable, et I'exploitation desultats reste impossible actuellement (il
nous a fallu sept mois de calculs intensifs popraeuire les (e,3-1e) en tenant compte juste
du mécanisme Shake-Off).

Du point de vue expérimental, il serait indispehsate pouvoir réaliser des expériences
(e,3e) qui nous permettraient de confronter plegdment les résultats de notre modele A6C
incluant les mécanismes Shake-Off, TS1 et TS2 girssla contribution due a I'effet Auger.
Ces expériences de type (e,3e) sont en cours ligati@m grace a la présence d’'un nouveau

analyseur toroidal.
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Conclusion
général




Conclusion générale

Nous avons développé au cours de ce travail approche théorique fondée sur une
description du double continuum par une fonctioardye bon comportement asymptotique.
Dans le cas de la double ionisation de I'héliunyshavons pu prédire en général la position
des maxima et des minima sans toutefois donnevaieer correcte de I'amplitude de chaque
section efficace différentielle. Notre modéle départiellement les résultats expérimentaux,
mais s’avere insuffisant pour prendre en compteetles données expérimentales. Nous
avons constaté que les résultats théoriques troemémtroduisant les charges effectives
dynamiques pour les trois électrons sortants dan®ike finale sont nettement meilleurs par
rapport a ceux donnés par l'utilisation des chaefésctives fixes, et ils montrent le méme
comportement de la S.E.Q.D expérimentale. Il ragitér y inclure les termes d’ordre 2 du
développement de Born correspondant aux mécanidifds et TS2 qui semblent étre
insuffisamment pris en compte dans notre modeéle .A¥Gus avons utilisé une excellente
base de fonction d’onde pour décrire I'état inigales états excités de I'atome d’hélium. Les
calculs relatifs aux mécanismes TS1 et TS2 n'eongeue plus facilités.

Dans le cas de la double ionisation de I'argodueprocessus Auger notre modéle A6C ne
permet d’interpréter qu’une partie des résultafgermentaux. A une énergie d’incidence de
466 eV, notre approche donne un trés bon accord lsspérience en incluant une collision
de type Shake-Off de la couche 3p. Pour les detresaénergies d’incidence, I'accord avec
les données expérimentales reste relativement blwus n’avons pas pu inclure la
contribution de I'effet Auger (calculs en courshsique les contributions des mécanismes
TS1 et TS2 (calculs difficilement réalisables attaient). Il est a remarquer que c’est une
fonction de type Hartree-Fock (Clémenti) qui audiisée. Il s’agirait dans un premier temps,
de refaire nos calculs avec une fonction de typerastion de configuration puis de prendre
en compte 'effet Auger, et enfin d’y inclure lesri&canismes TS1 et TS2. Sans oublier de les
effets d’échange dans le cas de I'effet Auger.

Nous pourrions s'’interroger pourquoi en 20 aasrecherche dans ce domaine, on n’est
toujours pas capable d’interpréter correctement ex@erience de double ionisation d'un

atome. Mais, il faut se souvenir que récemment exmerience de simple ionisation de
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I'hélium avec excitation de I'ion résiduel (Lowerat 2006) a montré I'insuffisance de tous
les modéles théoriques utilisés jusqu’a présent aueces. Donc tant que ce probléeme ne
sera pas complétement résolu, il est certaineneisbire de croire résoudre le probléme
complexe de la double ionisation ;

Le mérite de ce travail aura été d’appliguernmaveau modele plus sophistiqué que les
précédents en y incluant parfaitement les effeéghdinge pour la double ionisation directe
d'un atome constitué de gaz rare mais qui s’avamere insuffisant pour décrire toutes les
données expérimentales.

Ce travail montre que l'interprétation des exg@es de type(e,3e) ou (e,3-1e) est loin

d’étre terminée.
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ANNEXE A :
Calcul explicite de la S.E.Q.D

Nous considérons la double ionisation de I'atald’hélium par I'impact d’un électron. Le

potentiel d’'interaction entre le projectile et lale s’écrit sous la forme suivante :

v=-241,1 (A-1)

r0 r01 r02

Ou r, représente la position du projectile par rappold aible, r,, et r,, représentent les
distances entre le projectile et les deux électépostés.

L’état initial sera un déterminant unique det&lanous pouvons supposer que I'électron

incident possede un spin haut (1/2), s’il posseadspin bas (-1/2), le résultat sera identique.

20 a@) «2)
D, =lear.|==lal0) al) a@) (A-2)

2,(0) .01) 0,2

Nous considérons les opérateurs suivants :

Sa=—qa

z

h
%ﬁ:_zﬁ
S,a=SB=0 (A-3)
S.B=ha
Sa=ns
S* =SS, +1S,+ S’

ou : a estle spin haut ef est le spin bas.
Puisque nous travaillons dans un systeme d’'unitésiigues, nous pouvons considérer :
h=1.

Nous appliquons ces opérateurs Byr:
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1 1

4

L’état final sera D, = ‘% %&kz

En appliquant les opérateurs (A-3) sur I'éRat, nous obtiendrons :

1 o1 L
S,Dq ZEDO' S:D, ZZDO' S.D, :‘(”d@l(”kz

z

X

S,SD,=2D,+D,+D,,0u:D, = \c_ﬂd%%

etD, =|% 4,4,
b T
$°D; =D, + D, +D,
SO FRUE.
$°D; = D; +D, +D,

Ay . .
S°D, :ZD2+DO+D1

Et la matriceS? s’écrit sous la forme suivante :

L1 oal
D,) |4 _ "D
$p|=|1 , 1D A-9)
D, D,
) |11 I\
4

Les valeurs propres de cette matrice sont :

> A =§ . qui admet deux vecteurs propré&;:(%, M =%):

S

D, - ;) et D; =—(D; +D; -2D;)

-l
72 Ve

> A :%‘:’ . que NoUS PouvoNs associer au vecteur proprarsi® :g, M

D, =

D; =—(0;+0;+ D))

L’élément de matriceVl [expression (1I-3)] peut s’écrire sous la formévante :
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8,0, =Dy, S] =7 Dy, S0, =|p@g,, 5.8.0, =D, et $°D, =D (5=7,

_1.
2

1
M, ==
s=5)



M=M,+M,+M,
ol : My =(DgV|Dy), M, =(D; V|D,) et M, =(D;V|Dy).

Maintenant, nous allons développer I'expressiefiétat D, :

[ 18 ne e oe ne
D, = —=—F+|#,0) o¢.Q) o.@2)-lo.0) o, Q) o (2
VZNEIZ 0) 2,.0) 7. ) o ©) o Q) o ()

(9. ), W, ) B (2)- 0, 2o, W 2)BW)I (0) T
- 9, W, 0)o, 2)a 0)8(2)- 0., ), (0)a (2)8(0))r 1)
1 * @4 (2)(§0kl (O)Cok2 (1)0’ (0 )/8 (1) - Dy, (1)(”k2 (O)O’ (1)ﬁ (0))a (2)
V26 | - 2, 0)o, We., @)a W) (2)- o, @), W W (2))5(0)
+ 9, Mg, 0)o,, (2)a 0)a (2)- o, 2)p,, (0)a (0)ar (2))5 ()
- 2, @)p,, 0o, Wa (0)a @)- ¢, Wy, (0)a (0)a 1))8(2) |

(9, (0)p,, W, (2)@ (0)a 0)5(2)- £(0)a W)a (2)) ]

+ 9, 0)p, (2)o, )8 (0)a @Wa (2)-a (0)8 W)a (2))
1 |- @We, 0o, 2)a (0)a )8 (2)-a ()5 @) (2))
-9 Wo, @), (0)a (0)5 W) 2)- 5 (0)a W)a (2))
+ 9, 2o, )y, @) (0)8 W (2)- a (0)r )5 (2))
|+ 04 @), W, 2)@ (0)r )8 (2)- £(0)a @)a (2))]

N
2

En développant I'expression de I'é@§ de la méme maniére que I'étaf, et en les

introduisant dans I'expression dé,, nous arrivons a la formule suivante :

M, =——(f +h-2g)

Sl
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ou': 9 =(¢ Wa, O)a, V@ (0ale ()
f

De la méme fagon, pour le développemeniMig nous établirons les expressionsMe et
M, :

M, = g(f ~h), M, =0

D’ou I'expression finale de la section différeniiequintuplement différentielle de la double

ionisation de I'hélium :

o :_kdtlkz Mg +M, +M,|’ :_kd::lkz E(f +h-2g)(f" +h’ —29*)+g(f ~h)(f" —h*)}
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ANNEXE B :

Le calcul explicite du termef R

Nous considérons une expression géenérale de Reylafarme suivante :

= Ao ~ikyfy

e e ™ e P @il @i, o 9, e

fR(c,a,/],U,ﬁ,\?,VT/,IZ,Zl)=J.dFodF1 r rBoor (27)"*
0 1 01

><1Fl(icrl,1,i(klrl + erl))x e™ T (1-ia,)

N . o . Z
ou ,F, est une fonction hypergéométrique conflueriteest la fonction Gamma et, :k—l
1

est le paramétre de Semmerfalidp,v et w sont des vecteurs quelconques.

Nous utilisons la formule suivante poLK, :

1 F1(a’b’ Z) = r (b [Eitl)))r (a)J.OleZtta_l(l— t)b_a_ldt

Donc I'expression def, devient :

FL)xe™TL=iay) [Lioafy_y)ia akn ot
f = 1 tlal 1_t 1 1K1y 1Ky Iy dt
T T A ia )Gk AT e

—Aroy

e g 1 @ (pva ) i (o0, i
P+U )y o (WHV)F o—ikefy 4 A7
XJ' e ‘e re”dr,dr;

r‘0 r‘l r‘01

Nous pouvons également utiliser la formule suivante

e~ _ 1 J- dg o idfo g - idF;
[ o 2m Y q® + A7

D'ou :

1 g™ 1 o g ﬁ T gt gHh
fo=|— dtxt'® 1 1-t)'® dr.d i(a-ao)ro i[@-q)n &

& {2n(2n)3“2r(ia )}L <= q° +/1ZI ofth® o ° rl
| A

Avec :
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Puis, nous intégrons sdr, etdr; :

— 1 i-1(1 _+) . dq —F \
AL ) G ama Y+ e oy )

La formule de Lewis donne :

, dq N .=2772 ® du
I(qz + 2 )xl(G-a, )7 + 12 )< (G- 6o )? + ) b +2BU+y

oua, [ ety sontdonnés par:

axy= l(ql _qo)z +(:U1 +,L10)2J><lq12 “L(/1 +:U1)2]xlq§ +(/] +:Uo)2J
B =6 -6 + (1 + o))+ ol + 422 + P+ pulad + 422 + 7]

Et nous choisissong et S tel que :

a= I_(ql _qo)2 +(,u1 +,u0)2]
y=loz + 1+ |x[oz + (01 + )]

Et nous posonsau? +2u + y = g, (v) - to, (v)

o,(v) et o,(v) peuvent s’écrire sous la forme suivante :

0o(u)= AV? +Bu+C,
Jl(U) = A1U2 + BIU + Cl

Ou:

131



=k2+W +P) -2k W +P)+ (c+a)
o = 20.A + 2C[KZ +W — 2W K, +a? + 17|+ 2.a[P7 + ¢? + 4?]
. [P +(1 +¢c) ][k2+W2 2W kK, + (1 +a)?]
| = 2k? - 2K, 6N+P)+2|k(c+a)

—2/1A+Zc[2k2—2Wk + 2iak, |+ 20k [P? +c? + 27
=[P+ (1 +c)][2kz - 2W K, + 2i k(A + a))

J>Owo>

iy

HO W

Apres une intégration sur la varialilenous trouvons I'expression finale dg telle que :

_ e™r(l-ia,)? du o)
fo =167° Y Ia { al(u)}

(27 0

Actuellement, nous sommes arrivés a pousserétavation de cette expression jusqu’'a
I'ordre six dans n'importe quelle direction et artire neuf dans trois directions différentes.
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ANNEXE C :

Le calcul explicite du termest,

Nous rappelons que le ternag;, s’écrit sous la forme suivante :
— = 1 - -
J(;?)o = <¢c (kz 115 )¢2p0 (rl)‘r_‘ %po (rl )%po (rz )> (C‘l)
12

Nous rappelons aussi les expressions des deaidos d'ondeg,, et g, :

.
Prpo(F) = Boyr YL (0.8)e37e ™ + 3 BLr°Y L (0.8)el5e ™ (C-2)
i=1
= 3 —E5pf ! J/ —E&4pil
@s50(7) = Azer1°(9,¢)£2/§e ey A4pir3Y1°(9,¢)£4/§e ” (C-3)
i=1
Nous allons maintenant remplacer (C-2) et (@G&)s (C-1), nous trouvons I'expression
suivante :

L N
Todo = ¢C(k2’r2 BZprlYlo‘gs/ Ezpr1+ZB4p| r2Yle]2e e || =

4p|

r.l 2

Iy
2

03/ —Epf 307/25\r 03/ —Eopl 307/25\r
AZprlYl ‘92 e +ZA4p| Y ‘94p| o AZprZYl ‘92 we +ZA4p| Y £4p| e

I3 Is
Iy le

Nous développons cette expression et nous prer@reinier terme, x|, x 1

Iy x1y %15 = Ni’71+N'2’72

ou:
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r.12
L o =2&, 00 —E
1, = [[arar, S — Flia, LK, + kor, VS @Y2 @rire e
12
g™
1 4”(2”_)3/2 r(l_laz)AzzpBZp
‘ g™ .
" oo B
* 1 1
YO ([)yl(1)=—+—=—VYo(1
TOv= L vl

Le but est d’écrird, X1, x|, sous forme des dérivees partielles du terme gienéracalculé

dans I'annexe B :

_ . |4m(3° 0 0 c=2¢,
=iy R 22 9 | :
3 | 9°c da dw, . la=g,,

ou:

n,=-i ﬂ a_ziii fo— S w, =-k,, =-r,Ccosb,
27 "3/15\0p2acoaow, ) * V16w D, =1, COSO
z z z 1 1

Nous procédons de la méme maniére pour les aetrees$ du développement :

PR PR :N;,B1+N22,32

e’

1 _ _
N2 = 477(27'[)3/2 i IGZ)AZPBZP C=2¢,,
sze—mzrl—ia B o 3 T e
* Jsr(2n)*? 1-ia.)A, B, w, =-k;,

_an( 0* o L @° p,=0
A=l 3| ac® aw, 1] 533 fr
z 1= a-.

81 (0 o 9° L 9° 5
— fo-|—
( Jfo- it

= - —_
- 315 ac ow, ap? 1.{ 9a°
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lx1, =15 = Noy, + Noy,

477_ 65 a a C _£4p| £2p
y, =i ZAM{ o0 ow, aa]fR ou:ja=&,,
22 8 9 o° 5 e =
A R
31515 ”'(apf ow, da ach " Vier'?
I, %1, %I, = Nik, + N2k,
1 €™ .
N2 —Wr(l |O'2)sz
. Ci :g4pi +‘92p
_ e’ ) ~
N22 —Wr(l—laz)sz aj _£4pj
477_ 05 03 a Wz=_k22
_I ZA4P'ZA4PJ 5 da -30_Wz fR
0 9° 0% 9 5
—|— fr =17k
ZAWZA@J(@C da,® dp? ow, ] R Vier *
I, %1, %1, =N3A +NZA,
N: = e 1-ia
3 477.(2 )3/2 ( )AZP _
m. G _g4pi +‘92p
e’ )
N§ :Wr(l_|az)A22p a:gzp
Wz=_k22
47T 0> 0 0
A =i ——|f
; “"'{acfaaawzj R
. 81 0° 02 0 0 5
Ay =—i—=) By, — fo = A
’ 3\/E.Z=1: “"‘(acf op? Oaawzj KT
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— N2 2
|2x|3X|6 _N4:01+N4:02

e’™? .
Ny =————T(l-ia
4 4]7(2”)3/2 ( 2)A2p _ N
R G _€4pi €2p
N :Wr(l_'az)p‘zp &) = Eup
Wz:_kZZ
Y, ! 0> 9% 0
=|.|— f
pl 3 ;Azlpl; 4pj(ac aa OWJ R
.8 ! 9> 9% 0% 0 5
=—— > B, .. fo- |——
Pz 3\/1_5;'6\4')',2:;‘ “"’{acfapf 6aj30WZJ O KT o
I, %I, %I, =N;9, + N3,
Ci = &4 T &4y
[am g ’ 79 0 '
191:I ?;AAN;B‘WJ{@ 76aaw JfR a:£2p
WZ__kZZ
! ! 9° 0> d 0 5
B 7 R
315 ;AAP' = 4‘”[ .°0p2 aaawj R Vier *
|2x|4x|6=Né£1+N§£2
e™? .
N:=——T(l-ia
5 4]7_(277_)3/2 ( 2)
eﬂﬂz - C _£4p| £4pi
NZ=———T(l-ia
° J5r(2m)* i) {a = €4

47T 7 7 o’ 9°® 9
L =l ZA4.284 ZBM[ ——JfR
_ P]_ pi p ]70k35WZ
7

! ! 0° 0% 0° 0 5
=i zAﬁlplzBﬂrszﬂrpk{ 2 3 ]fR_ Efi

1 i=1 j=1 k=1 ° apz aak aWz
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ANNEXE D
Calcul différentiel en utilisant TAPENADE

Afin de calculer I'expression (lllI- 24), nousans essayé un logiciel sur Internet pour la
différentiation automatique qui se fait d’'une faca@malytique. Ce logiciel s’appelle
TAPENADE.

Nous pouvons dire que la méthode la plus &gligour dériver est la dérivation numeérique
en utilisant une formule telle que :

f(X +h)-f(X)
h

h est un réel infiniment petit €une fonction quelconque.

f'(X)=

Cette technique reste valable et surtout fiablgyi#s|'ordre 4 de dérivation, au dela, nous
remarquons des divergences avec la dérivée anadytiq
Le logiciel TAPENADE consiste a donner des dériadmlytiques d’'une fonction P en
différentiant toutes les variables de cette fomctierécisément, lorsque le programme original
prend une valeur v, le programme différentiel preme valeur additionnelle dv, qui est le
différentiel de v. D’ailleurs, lorsque le programmgginal effectue certaines opérations, le
programme différentiel effectue des opérations tamtielles incluant les valeurs
différentiées.
Par exemple, si le programme original exécutetfietion suivante aux variables a, b et c :
a=bc+c
Le programme différentiel doit exécuter des opératiadditionnelles aux variables a, b et c et
a leur différentiel da, db et dc tel que :
da=db*c+b*dc+dc

Donc, les dérivées sont calculées analytiquementtilisant les formules de dérivation des
opérations élémentaires.

Ce logiciel est tres pratigue quand nous voublbérsver une fonction a plusieurs variables
seulement par rapport a une seule variable, damag,enous pouvons calculer des dérivées

jusqu’a un ordre infini.
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En revanche, si nous voulons dériver cette foncpar rapport a plusieurs variables,
I'exploitation des résultats demeure trés délidatause des notations utilisées par le logiciel,

ce qui limite son utilisation a des dérivées juséms une seule ou au maximum dans deux

directions.

Programme original

Programme différentiel

SUBROUTINE Rf,a b, ¢)
IMPLICIT NONE
REAL*8 a, b, c, f
f=a+b*c+c

END

SUBROUTINE P_Df, fd, a ad b, bd, c, cd)
IMPLICIT NONE

REAL*8 a, ad b, bd, ¢, cd, f, fd

fd = ad + bd*c + b*cd + cd
f=za+b*c+c

END

Les quantités : ad, bd, cd et fd sont les difféedles des variables a, b, ¢ et f respectivement.

Si nous voulons dériver une deuxieme fois pppoa a n'importe quelle variable, il suffit
de prendre le programme P_D comme programme ofiginke dériver dans la direction
souhaitée.

Pour plus d’informations, consultez : http://wwwpsaria.fr/tropics/

140



