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Introduction générale

Introduction

'étude des processus d’excitation de cibles atoesqou moléculaires par

impact de particules chargées représente I'un xies las plus importants dans

la physiqgue moderne. La théorie des collisions ajoas est 'une des théories
la plus adéquate qui permet d’explication et diiptéter ces processus qui s'avérent
primordial dans divers modéles de la physique corneux des plasmas, I'astrophysique

et la radiobiologie.

Un des buts majeurs de la radiobiologie par exemaptela compréhension des
mécanismes physiques puis chimiques conduisanteffats biologiques des particules
ionisantes (légeres et/ou lourdes). Lorsqu’'un ragoment interagit avec la matiére
biologique, il induit une vaste gamme de procegsumsaires qui peuvent aboutir a la mort
de la cellule, mais aussi a des modifications @rsibles du patrimoine génétique de
I'échantillon biologique irradié. Cependant, entfeteraction proprement dite du
rayonnement avec la cellule et I'apparition de®tsfbiologiques, il se produit toute une
suite d’événements, et bien que I'étape post-iataah dite "de physique pure” ne dure que
guelques femto-secondes, elle n’en constitue paasme chainon initiateur et essentiel
d’'une longue suite d'étapes physico-chimiques, s puis biologiques qui peut se

révéler vitale pour la cellule irradiée.

Dans plusieurs domaines de la physique, les amtliisiatomiques demeurent les
processus les plus fondamentaux et présentent tarétinessentiel et assez particulier
surtout en physique nucléaire et en astrophysiQitens par exemple, les mécanismes
élémentaires d’interaction (capture, ionisationgigtion) en astrophysique interviennent
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lors de la formation d'objets cosmologiques tele dgs disques d’accrétion autour des
trous noirs [1,2].Récemment, la connaissance des divers processuerdition entre un
ions et un atome isolé (cible gazeuse) peut étnsidéré comme la premiére étape dans la
compréhension profonde des interactions ion-matieseplexe, et notamment des
meécanismes physique lié au dépbt d’énergie desebad’endommagement des matériaux

inertes ou vivants sous irradiation.

La connaissance de ces mécanismes permet ainsalyban les phénomenes
galactiques. Dans le domaine de la fusion therméaire, linteraction des ions
multichargés avec l'atome d’hydrogéne se manifedéms les plasmas de fusion
thermonucléaire au sein des étoiles et I'étudeptiémomenes d’ionisation et d’excitation
est fondamentale pour le développement de la phgsaps plasmas de fusion, dans
lesquels les collisions conduisent a la productibons excités dont la désexcitation se
traduit par I'émission de rayons X [3]. Grace a de®thodes performantes de
spectroscopie, il est possible d’obtenir une edtonaprécise de la densité, de la
température ainsi que la mise en évidence des gsosale transfert d’énergie au sein de
ces plasmas chauds , et par conséquent la noticsed®n efficace totale qui a été
largement étudiées en fonction des énergies d’itrtgsidondamentale.

Afin de profiter au maximum des prédictions th¢oes il est souvent nécessaire de
modéliser d’'une maniére adéquate un formalismehénadtique selon la nature du
processus a étudier. Cependant, suivre la riguearfdrmalisme mathématique nécessite
un savoir faire et méne souvent a des complicathensiveau des calculs numériques qui
rendent parfois impossible I'extraction des rédsl@ec les moyens matériels misent a
notre disposition. Le temps nécessaire pour obt@mirésultat est aussi un facteur tres
important. Donc nous somme souvent obligés de tlseapproximations pour simplifier
le formalisme mathématique d’un c6té pour rendsecldculs maniables et d’'un autre cété
pour pouvoir tirer des informations sur la nature gtocessus étudié. Cependant, les
résultats obtenus par simulation doivent étre em &ccord avec ceux donnés par des
modéles précédents de précision déja confirmée, gliuk important c’est qu’ils doivent
étre également en bon accord avec les donnéesxgetience.
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bY

L’'atome d’hydrogéne ou, plus généralement, le systéonique a un électron
présente un intérét fondamental pour la descrighéorique des structures atomiques. On
exigera d’'une théorie fiable qu’elle décrive I'irdetion des noyaux avec les électrons via
la force Coulombienne, a cause du large domaindlukéince de cette force. Il y a deux
situations ou les approximations peuvent étre epdas et ainsi une grande simplification
peut étre faite. La premiere est celle ou la tleéde perturbation peut étre appliquée a
cause du temps d’interaction court. La seconddeesas de collisions trés lentes : il y a
formation d’'une quasi-molécule et le mouvemenih@me peut étre considéré comme une

perturbation.

Dans un probleme de collision, le plus importanti@siétermination de la fonction
d’'onde qui représente I'onde de diffusion, car etlentient toutes les informations
nécessaires sur l'état du systeme. Cependant mmoudre ce probleme, diverses
techniques sont développées afin d’aboutir a uhgiso quasi-exacte. C’est ce que nous
allons décrire brievement dans ce chapitre, a salas principales approches et

approximations qui ont été largement employéesausade ces derniéres décennies.

Au début, il faut noter que Il'approximation de Boast essentiellement un
développement perturbatif de la fonction d'onde dmi 'amplitude de diffusion, en
puissance du potentiel d’interaction. En généfapproximation de Born donne un bon
résultat pour des hautes énergies d’incidencenst & vitesse de collision doit étre plus

grande que les vitesses électroniques orbitales.

Dans l'ordre de surmonter certaines faiblesses’apgproximation de Born, une
nouvelle méthode a été développée au déebut degssoiante, appelé VPS (Vainshtein,
Presnyakov et Sobelman) [4]. Elle consiste en umeection partielle de la fonction
d’onde par inclusion de la distorsion due a l'iat#ion entre la particule incidente et les
électrons liés en essayant de traiter exacteméet ioéeraction. Une version partiellement
différente de I'approche initiale a été proposéd @85 par McCarroll et Crothers [5]. Elle
fut appliquée ensuite, en 1966 par Mc Carroll ding&] aux collisions de type Proton-

atome d’hydrogene.
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Développée par Glauber a la fin des année cinquemits I'appellation de "Impact
ParameterMethod" [7][8], ensuite par Mc Carroll &tlin en 1966 pour des cas de
collisions atomiques a plusieurs voies de réarnawege [7], 'approximation de Glauber
est 'une des formulations de I'approximation eiitenqui permet d’introduire les effets du
potentiel d’interaction dans la fonction d’onde miéant I'état final du systéeme. Sachant
que l'approximation eikonale est une approximatmin le projectile est supposé se
déplacer en ligne droite et le transfert d’imputside la cible est supposée étre
perpendiculaire a la trajectoire du projectile, teenouvelle formulation eikonale
(approximation de Glauber) modifie ou déforme l'englane représentant le projectile.
Ainsi elle prend en compte l'influence du potentighteraction sur la fonction d’onde de
diffusion quand le projectile s’approche ou s’él@gde la cible. En effet les fonctions

d’onde incidente et de diffusion ne sont plus deges planes.

Une autre alternative a I'approximation de Bornlegiproximation des équations
couplées, ou la fonction d’onde de diffusion estelidppée sur des bases de fonctions
d’onde représentant les différentes voies desiodectll en résulte un systeme d’équations

différentielles couplées sur les coefficients duel@ppement.

Outre ces applications, le calcul des sectionsasfés totales de diffusion constitue
I'intérét majeur des études faites sur ces prosesil collisions. En effet, plusieurs
chercheurs se sont penchés sur le probléme déuaidin multiple. Ce n’est qu’en 1975
que Park et ces collaborateurs ont publié les tatsuéxpérimentaux [9], concernant des
mesures de la section efficace totale de diffusienues par la technique appelée

"CrossedBeam".

Plusieurs approches ont étés formulées afin de etodas modeles adéquats a
I’étude du processus de collision. Nous citons teléhe de Cheshire et Sullivan établi en
1967 [10] dans lequel ces auteurs ont développtetaction et la fonction d’onde sur des
harmoniques sphériques, le modéle du potentiekdensl ordre proposé par Bransden et
Coleman en 1972 [11] fondé sur la méthode des \amaplées et le modele des pseudo-
états utilisé pour la premiére fois par Readingle&n 1976 [12], puis repris par Fichard et
al [13] .
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Juste apres, en 1979 Reading et al [14] ont utdiseéthode appelée OHCE "One
and HalfCentred Expansion”, afin de lever les difiiés rencontrées dans le calcul de la
section efficace par la méthode SCE "Single Cdniingpansion”. Cependant, et dans la
méme année Bransden et al [15] ont utilisé le neodglpelé "Single-CentredCoupled

Chanel" élaboré a partir du modéle des pseudo-états

La majorité de ces approches ont dévoilés leussffisances dans la prise en
considération des effets de couplage, soit paredasgicalculs deviennent trés difficiles par

I'addition des états du continuum soit parce guseagproches sont inexacte.

A cause de l'insuffisance des méthodes citées getament et des difficultés de
mise en ceuvre des méthodes basées sur une thédriebative, dans ce mémoire nous
nous sommes intéressés a une approche relativemoentlle excluant un traitement
perturbatif, et fondée sur une théorie variatiolmyehommeée "Principe Variationnel de
Schwinger"qui consiste a un développement de latimm d’'onde de diffusion d'un
systeme collisionnel sur une base des états debldre objectif principal été donc
d’élaborer un outil performant et efficace a I'&ude la collision ion-atome aux vitesses

intermédiaires.

Pour la premiere fois, en 1979 une application dincfpe variationnel de
Schwinger a la diffusion e-He a été présentéelpachese et Mc Koy [16] dont le but
était de montrer que ce dernier fournit de bono&gisns aux problemes de diffusion sans
nécessiter des développements sur des bases intpsrtRar la suite, Lucchese, Watson et
Mc Koy [17] ont développé cette approche dans tedmala diffusion élastique d’électron
par des molécules. En effet leur objectif étaitndentrer que I'amplitude de diffusion
déduite du principe variationnel de Schwinger cogeeapidement par rapport a la base

sur laquelle la fonction d’'onde de diffusion este&léppée.

En 1984, B. Brendlé [18,19] et sous la directionPduR. Gayet au Laboratoire des
Collisions Atomiques de l'université de Bordeauirance), a appliqué cette méthode a
I'excitation d’ions et d’atomes par impact de noyawus aux vitesses intermédiaires. Il a
montré que la restriction de la base a deux vexteprésentant les seuls états initial et
final de la transition considérée donne une meilatiabilité des résultats et une amplitude
de transition stationnaire, quoique le choix nastese pas exactement les conditions

asymptotiques.
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Parallélement, M. Bouamoud [20], dans le méme Latoire a l'université de
Bordeaux | (France) et toujours sous la directiolPd R. Gayet, a repris et développé cette
méthode en mettant au point une nouvelle approchsilesant une base constituée de cinq

états de la cible.

En 1998, et dans un travail qui a fait I'objet dduthése de Magister de Mr B.
Lasri[21] & I'Université de Tlemcen (Algérie) sdasdirection du Pr M. BOUAMOUD, ce
formalisme variationnel a été réexaminé de nouvaag’'appuyant sur un nouveau code
informatique de calcul en Fortran calculant systégmament les sections efficaces totales
d’excitation et ainsi la base a été élargie de d&wing états en incluant la totalité du
spectre discret ainsi que celui de continuum daxeblie.

Récemment, dans le but de développer et d’affimmome plus cette approche
variationnelle dans la représentation de la fonctimnde de diffusion, B. Lasri[22]n’étais
pas restreints lors de son développement a 5dddbase mais il avait élargi cette base de
5 états a 10 puis a 14 états. Le propagateur denGredté développé aussi sur une base
constituée par I'ensemble du spectre discret @uasipar celui du continuum de la cible.
En fait, dans le domaine d’énergie qui nous inggeda contribution des états du

continuum est petite sans toutefois étre complétémegligeable [15][19].

Ce nouveau modele théorique fut appliqué avec sugatle biais du formalisme
du parametre d'impact a I'excitation de I'atome yallogene principalement et ions
hydrogénoides (Ef, Be*,...etc) en collision avec des protons et & I'exiitatles ions
helomoides (F&*Kr*** Xe®*, ...etc) avec des noyaux de charge allant de 1 jasdé
incluant celle des gaz rares (He, Ne, Ar, Kr et Xe) aux vitesses intermédiaire3-gb].

En effet, vu les divers prédictions théoriques paraissent trés encourageantes
pour I'atome d’hydrogéne principalement et les fpmsogénoides (Bf, BE*,..) ainsi que

les ions heliumoides (E¥, Kr3** Xe**

,..) etudiés, ces derniers demeurent en parfait
accord avec ceux d'autres travaux théoriques forsisd’autres techniques récentes
comme celles de Close Coupling [27-38] ainsi qutaa totalité des résultats
expérimentaux [39-44]. Cependant, on pourra dire gatte nouvelle formulation de
I'approche variationnelle de Schwinger, s’avereoutil d’investigation trés puissant pour
étudierl’excitation électronique d’atomes par inmpation aux vitesses d'impact

intermédiaires et de prédire également et avecésulecsaturation des sections efficaces
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totales d’excitation quand la charge du projectl@a®mmes de gaz rares) augmente(B.
Brendlé et al (1985) [18], K. Wohrer et al (198&Y], R. Gayet et M. Bouamoud (1989)
[20], B. Lasri (1998, 2007) [21,22], M. BouamoudRet Gayet (2004) [23], B. Lasri, A
Bouserhane, M. Bouamoud et R. Gayet (2005) [24],.&ri, M. Bouamoud et R. Gayet
(2006) [25], B. Lasri, M. Bouamoud et J. Hansse@0{) [26], B. Lasriet al Chin. J.
Phys. 52, 1498 (2014) [27].

Contrairement a la croissance &p prédite par I'approximation de Born |, le
principe variationnel de Schwinger prévoit doncsituration a une valeur finie de ces
sections efficaces lorsque Zp tend vers linfiaiolu d’autre théorie (base d’états couplés)
semblent prédire le passage par un maximum puislécm®issance de ces section pour des
valeurs asymptotiquement grande de la charge é&xcga

Dans notre travail, et en se basant sur le prneggriationnel de Schwinger nous
allons calculer théoriquement et numériquemenséesions efficaces totales d’excitation de
I'atome d’hydrogéne par impact de particaléHe?) au régime de vitesses intermédiaires
Nos résultats seront comparés avec les résultp&imentaux disponibles.

Ce travail est organisé de la maniere suivante :

Aprés une bréve introduction et le survol des ppales approches théoriques et
des divers travaux effectués jusqu’a présent supidecessus de collisions atomiques, nous
exposons dans le premier chapitre l'approche vanaél de Schwinger avec la
détermination des formes stationnaires de I'amghditule transition dans le cas d'une

collision sans réarrangement (collision directe).

Le chapitre Il décrit 'adaptation du principe a I'excitation atigue. Ceci nous
permet de développer 'amplitude de transition atésnnel pour aboutir aux sections

efficaces totales d’excitations des systemes hyaroigles par impact d’ions.
Le chapitre Il consiste en I'évaluation de deux sortes d’élémeletamatrice,
notés(i|V | | )et(i‘v GV ‘ ] )dits respectivement de premier ordre de Born (Bprmet

dedeuxiemes ordre de Born (Born-Il).
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Le dernier chapitre (IV), représentant le vif du sujet, a été consacrée a
I'application de ce formalisme variationnel a I'éation de I'atome d’hydrogene par

impact de particule (He?") au régime de vitesses intermédiaires.

Nos résultats seront comparés par la suite avecdritschet al [28] basée sur
une approche semi-classique des voies coupléesii«chassical close-coupling method
with atomic orbital basis set » avec des bases oeégpd’orbitales atomique ainsi qu'avec

les résultats expérimentaux de Hugaeal [29].

On clbture ce travail avec une conclusion génértleles perspectives.
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

Chapitre I

Principe variationnel de Schwinger

urant ces dernieres décennies, les méthodes wanatle ont prouvé leur

efficacité comme étant un outil d’investigation stimable dans la physique

théorique, notamment pour I'étude des phénomeénesotlisions atomique,
ainsi que pour la chimie afin de résoudre par exernepprobleme des états liés. Pour des
problémes collisionnels, ces méthodes variatioengéuvent étre groupées en deux
catégories: celles basées sur I'équation de Saigédidites méthodes de Hulthén-Khon
[1-2], la méthode variationnelle dite de la matHiRgR-matrix) [3-4] et celles basées sur
I’équation de Lippmann-Schwinger qui est une méghaariationnelle, que Schwinger en
personne a présenté dans ses cours a l'univessttayard et fut publiée en 1947 [5] d’ou
I'appellation « principe variationnel de Schwinger

Le principe variationnel de Schwinger consistebfenir une forme stationnaire de
'amplitude de transition par rapport a de petitasations des états de diffusion. Dans ce
chapitre on a présenté les expressions statiosndér¢amplitude de transition dans le cas

d’'une collision.
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

|-1.Formes stationnaires de I'amplitude de transitbn :

Considérons le cas d’'une voie de réarrangeroent 'hamiltonien du systeme se
décompose comme suit :
H=H c ‘|‘VC -1
OuH,_ est 'hamiltonien des particules sans interactibw, le potentiald’interaction entre

les particules dans cette voie.

Nous désigneronspar les vecteurs et(,B | présentent respectivement les états propres de

Hcdans la voie d’entrée (état initial du systemdaeiie de sortie (état final du systeme).

Les états de diﬁusion:*sww <ev;| , vecteurs propres danmiitionien total du systéme

satisfaisant respectivement aux conditions d'onelesantes et sortantes, vérifient les

équations de Lippmann-Schwinger :
|W3) =la)+ Geve [ w;) -2
(W5|=(B+{ws]Geve -2b
AvecG ' I'opérateur de Green definit par:

G, = lim (E-H, +ie)” 13

OuE désigne I'énergie totale du systeme.

Définissons L'opérateur de transition T par :
Tla)y=vcles),  (BIT =, |Ve -4

L'amplitude de transition(a — B)est définie comme étant I'élément de matrice de

transition s’écrivant sous la forme :

T, =(B|Tla) 15

A partir des deux expressions (I-2a, b), on pergrties trois formes différentes de

I'expression de I'amplitude de transition :

Tsr = <ﬁ Ivc‘ w;> I-6a

12



Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

:<l//;i ’Vc|a> 1-6b

<¢’/} 'Vc _VCG(;VC‘Z/I;> I-6¢

Apres ces trois formes précédentes (I-6a, b, cisnmouvons écrire le principe

variationnel pour I'amplitude de transition salesx formes :

I-1.1 Forme bilinéaire du principe variationnel deSchwinger :
Apreés les relations (I-6a, b, c), on peut tieefdrme bilinéaire de T,. :
T = BN |i) + (5 Ve |a) = (W5 Ve VeG4 7

De plus, quand on utilise les vecteursaca(‘w;> e(LIJ;,‘ , la forme bilinéaire de
L’amplitude de transition est exacte et statiormgdar rapport a de petites variations
arbitraires

‘5¢/;>et<5wb‘des vecteu4$;>et<¢/[;‘, autour de leurs valeurs exactes. En différentiant

I'expression (I-7), nous obtenons :

o, =81 ~(u5 | +(wzVeae]vel aw) +(aws el ) - ;) + Gavel ;)] 1

Puisque‘LIJ;> e(LIJ;‘ vérifient les équations intégralekigpmann-Schwinger (I-2 a, b)

la relation (I-8) donne alors :

oT 4, =0
-9
L’expression (I-7) qui est bilinéaire e*w;>et<¢/;‘est bien stationnaire du principe

variationnel de Schwinger.

I-1.2 Forme fractionnaire du principe variationnel de

Schwinger.

Suivant la méme procédure citée ci-dessus et ar mh$ équations (I-6 a, b, c¢), nous

déduisons une autre expression stationnaitg, de elepprmefractionnaire du principe

variationnel de Schwinger :
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

_ (BNl g2) (¢ Velar)
<l//;_; ’Vc _VCG(;VC‘ ‘//;>

Ty

a

10

En tenant compte les représentations intégratpsvaentes (I-6a, b, c) de 'amplitude de

transition, nous obtenons une forme identiquexpFession (I-8):
Oy, =[ (Bl = (W;|+(ws|VeGE Ve | 0w ) +(aws Ve [|a) -|wi)+ GV |w; )| 112

La forme fractionnaire (I-10) est bien stationeapar rapport a de petites variations
arbitraires des états de diﬁusiohl/;>et<(///}‘autour de leurs valeurs exactes.De plus cette

formeprésente l'avantage d’étre indépendante detealisation choisie pour les états de

diffusion.

Jusqu’a présent, les principes variationnels ques n@nons d’examiner sont « exacts » en

ce sens gu’ils font usage des soluti¢¢§>et<l//;,‘des équations de Lippmann-Schwinger.
On obtient des formules approchées en remplacaust léa expressions stationnairesTge
les fonctions d’onde inconnu#s(/;>et<¢//}‘ par les fonctions d’essai connues.

Comme une premiere illustration, 'approximation Blern Born-1) consiste a remplacer,
respectivement dans I'expression (I-10) les vestexacts inconnuﬁﬂ;>et<¢/[}‘ par les

vecteurs d'essdis) et (B3| soit :
w;)=|a) -12a
(w5]=(8| -12b

L’expression stationnaire (I-10) de I'amplitude ansition que nous noterofﬁ%Ba

devient:

1o _(BIVc|a) (BIVc|a) 13

pa <IB|VC _Vchvc |a>

On sous une autre formulation :
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

1
T,BBa = T,BBaI —BII I-14
LIL
T BI
L Ba
Tel que :
T =(B|V.|a@) -15

Est 'amplitude de transition a la premiére appr@tion de Born et ou

Tﬂu’ —< ‘V G+V ‘0’>

TBII _T I-16
BII
T,Ba étantl’amplitude de transitiona la second@pproximation de Born.
T—B I
Si le rapport Fa_ 1 B
T Bl
La
17
nous pouvons développer I'expression ()-édobtenir
—B2
To =T +T ... 81

De sorte que la condition (I-17) soit remplie, deuxieme approximation de Born
apparait comme le premier terme d'une série quverge vers l'expression stationnaire
approchée.On peut donc conclure que, dans le cagndggies assez élevées pour lesquelles
la série de Born converge, le principe variationdel Schwinger pourrait fournir une

meilleure approximation que celle de Born &U°®rdre.

[-2. Amplitude variationnelle approchée dans le formasme de Schwinger :

Comme les états de diffusi‘aﬁg>et<¢/[}‘ n’étant pas connus exactement, nous allons

prendre comme états d’essai les vecteurs appr(wjést <4Z//}‘ et tels que:

@) =| )+ owr) -19a

Et
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

@5]= (v +(aws) -19b

Que I'on développe dans un sous-espace vectoriihdension finie N, soit :
\$J>=i21:i|i> -20a
@s]= gﬁf (i 1-20b

Les coefficientsa, et 51-* composantes des états de diffusion approchés sesdada

partir de la résolution de I'équatiodir,, =0

Pour exprimer I'amplitudede transition approché@bsstuons dans I'expression(I-10)

les états de diffusion par ceux d’essai. Nous abteralorsTy, :

[-21

= (BN &) (FVela)
ARVl

A partir de I'équation(I-8) et des expressions (I-19a), mous déduisons I'équation

suivante :

51—[3’0/ = [<ﬁ| _<‘/7/; _5‘///_? |(1_VCGC+Z)

Velows ) +{aw Volla) - (1- v )| @ - aw;)] 122

Il est facile de montrer que pour toute variatiengpremier ordre e{rﬁw;> et <51//;‘ nous

avons : T, =0

En remplacant les vecteu|¢;>et<zﬁ/}‘ par leurs développements (I-20a, b), nous obtenons

pour les composantess et b

; des etats de diffusion approchees les deuwersgst

d’équations couplées suivants :

(a3 (NGO =L

[-23
N | - . .
(V)20 (IVe GV} =0 i=L...N
j=1
Si on désigne pdD la matrice carrée de dimensibndont les éléments sont :
D =(iMe ~VeGVli) 1-24

Et parv, etV, les vecteurs colonnes dont les composantes sspectvement :
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

(Vn)j = (jMcla) -25a

(vs), =i Ve lB) 1-25b

Et les vecteurs colonnes dé dont les éléments soeth;, les deux systémes
d’équations coupléd-23) peuvent étre exprimés sous une forme matricielle :

V,=Da I-26a

a

(v5) =6°D 1-26b

Ou encore, en utilisant les propriétés algébriglessmatrices:

a=D"yV, I-27a

~ t

b”=(vg) D -27b
D étant l'inverse de la matride.

Ces deux équations permettent de donner les smupiour les composantes etﬁj*
des états d’esse#lﬁ; >et<z[//} ‘ En substituant ces deux états d’e#&@i>et<tﬁ/}‘dans

I'expression (I-21) de I'amplitude de transitiqnpaochééi;g, on obtient :

N

N —_~
22 (BN & B (jivelen
T " | -28
b (Ve ~VeGVcli) g

I

=1i=1

ou sous forme matricielle :

] [(vg)t.a] 67V, ]

= - 1-29
he b"Da
Qui s’écrit aussi a l'aide des deux équations 8;D7J:
T, =(v)) a=bv, 1-30

Finalement, en explicitant les deux vecteaurs bet oectfon des solutions (I-27a, b) nous

obtenons a partir de I'’équation(I-30):

T, =20 (AN} (D), (iVelar) 31

i=1j=1
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Chapitre| Principe variationnel de Schwinger

Ol‘J(D‘l)ij est I'élément de la matrice relatif aux vecteues lwhseli) ¢f). Nous

venons de déterminer 'amplitude de transition appéefﬂa en fonction des états de

diffusion approchés qu’on a développée dans un-sspace vectoriel de dimension finie.
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

Chapitre I1

Amplitude de transition de

Schwinger pour l'excitation

‘importance, de [I'étude I'excitation d'un systeérhydrogénoide par impact

d’'ions aux vitesses intermédiairesest de décrireectement cette processus

en termes de passage par des états intermédiaivesdp petites distances
internucléaires [1], et la principale contributiénla transition va se produire aux petits
angles (10® radian pour* - H a 50 KeV) [2], on peut congdé€ue le projectile
décrit une trajectoire rectiligne par rapport acible et traiter donc ce probléme dans

I'approximation eikonale.

I1.1 Amplitude variationnelle dans le formalisme duparamétre
d'impact:
Pour cette étude théorique il existe deux approtons :

1- Latrajectoire des noyaux peut étre traitée de emarglassique par la donnée de

la vitessev et du paramétre d'impag de la collision.

2- Le mouvement des noyaux peut étre représenté pasnde plane.
La méthode eikonale est une approche semi-classayuelle consiste a supposer que les
noyaux se déplacent d’'une fagon classique tanagidegmouvement des électrons est traité
d’'une maniéere quantique.Pour cela, considéronscaltision entre un projectile de masse

M, et de chargeZ, et une cible de masge et de clZarge préseatée par la figure

ci-dessous, (figure 1l-1), dont la séparation inteiéaire est donnée par :
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation
R=p+72 lI-1a
Z = V.t I-1b
p.v =20 ll-1c
R :Ladistance internucléaire.
p . Parametre d'impact.
v: vitesse d’impact.
t : temps pris arbitrairement égal a zéro qu%ncﬁ
Z est la projection d& sur le chemin du projectile.
Géométriqguement, on représente le systeme coltisi@omme suit :

-

Projectile

O

Fig. lI-1 Systéme collisionnel dans I’app-f'éximation Eikonale /

\

: La position de I'électron relative a la cible T.

Avec X
: La position de I'électron relative au projectile P

S
L’'Hamiltonien total décrivant le systemdd®mé par le projectile, la cible et

I'électron,dans le cas d’une seul voie de réarrarege: S’ecrit :

H=H.+V. Il-2
H.est le Hamiltoniendes particules sans interactmmé par H. =H; +H.
Avec :
H CERES 1I-3
= - - -3a
T 2 X
Et
1
H, =——A; 11-3b
2u
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

Ou u représente la masse réduite du systeme :

g+
CRivireyae II-4

Vcest le potentiel d’'interaction entre les particidascollision :

V. = ZeZr _Zp 11-5
¢ R S

L’équation de Schrddinger dépendant du temps dompaé; ha%|tp(t )>: H |L|J(t )> s'écrit

sous une autre forme dite équation de Schrodingeliftlision eikonale, que I'on déduite en

dérivant par rapport a Z au lieu de t et en utilis&xpressiorn(ll-1b) Z=wt, on aura alors:

(_i\,%+ H, +vc)|w(z)>=0 1I-6

Pour résoudre I'équation (11-6), nous impliquelbeds a résoudre I'équation de

Schrédinger eikonale de la cible suivante :
.0
(—lva—Z+HT]k(Z)>=O -7
ou\k(z)> est un vecteur propre ¢ , exprimé dans la remEsen des coordonnées

électroniques de la cibi[%;(,z>} par :

—i&

(x.z|k(z))=e"

& : estI'énergie propre de I'état lig

0. (%) 11-8

En ajoutant le potentiel inter-agrégdé, (le potentiel d’interaction coulombienne de longue

portée entre le projectile et la cible):

V = ZP(ZT _1)
int R
Ce potentiel doit s'ajouté au hamiltonieln ~ dans l&ipn (11-7), pour obtenir les

-9

états propres eikonales de la cible, solutionsétpiation de Schrodinger eikonales de cette

derniére, multipliés par un facteur de phase nommé coulomb »iwm (VR -vZ)
v

avecr -z = p .Donc I'amplitude de transition est égalemealtipliée par un facteur de

2iZP Zr-1

phase qui dépend du paramétre d’imﬁa,cdonné par o v ce facteur et grace a sa
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

forme exponentielle va étre négligé dans le calieula section efficace totale mais il sera
réintroduit dans le calcul de la section efficaifgétentielle.
Ces conclusions nous aménent donc a négliger nfel inter-agrégat dans le calcul de

I'amplitude de transition et définir ainsi I'inter@on responsable de I'excitation comme :

V=Ve-V,
=\c- Z,(Z; -1
R [1-10
1 1
=7 | ——-=
( R Sj
L’équation de Schrédinger dans le formalisme dapatre d'impact devient :
.0 N
{" v +H,(2) +V}“/’a (2))=0 I-11a
Et
iv-? +H (z)+v <¢/‘(z)‘ =0
gz T b I-11b

Sachant que les étdtg(2)) et (B(z)| sont respectivement les états initial et finallal

cible. lls sont aussi des solutions de (1I-7). Npasvons résoudre les deux équations
différentielles (lI-11a, b) avec leurs conditiangiales, en invoquant les opérateurs de

Green de la cible, solutions des équations suigante

(Fiv g et Jor (2 -2 k(2 )= -o(z -2 )k (2) 12
Avec les conditions initiales suivantes :
G (2)=0 s z<0 II-13a
G (2=0 s z>0 II-13b

En résolvant I'équation (II-12), on trouve :

<v(z’)‘Gr+(z—z’):—iv<v(z)‘0(z—z') lI-14a

G{(z—z’)‘v(z’)>:i—H(z—z')‘v(z)> 1-14b

Vv
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

Oou H(Z —Z') est la fonction Heaviside « du nom de Oliver Hsde, c'est une fonction

discontinue prenant la valeur O pour tous les valegels strictement négatifs et la valeur 1
partout ailleurs ».
Les états de diﬁusiov‘w;(z» @\U;(Z)| , solutions de I'équatftrlla, b, sont alors

déterminés dans l'approximation eikonale par lesiaigns de Lippmann-Schwinger

suivantes [3] :

w:@)=la@)+ [z 6 (-2)V(2) v (@) 115
<1,£//; (z )‘ =(B(z )| +jj:dz’ Gy (z-2")V (2') <l///_; (z)‘ 11.15b
L’amplitude de transition eikonale ep s’écrit sous trois formes suivantes :
a, (p)= lim (8(2)|y; (2) lI-16a
a,, ()= lim (w;(2)]a(2)) II-16b
a,, ()= lim (y; 2|V |¢; (2)) II-16¢

Ou la notation{ | ) indique lintégration sur les cordonnées élecmaes. Injectons

I'expression (ll-15a) dﬁﬂ;(z» dans (lI-16a), et en utilisant (1-14a), on obtien

8,,(P) =0, [ T dz(p(@|V |y (D) 172
De facon analogue, nous obtenons :
8,.(P) =0, [ dz(; 2|V |a(2) 1-17b

Et
a,,(P) =9, —IVJ':O dz<l///} (z)‘V {‘z//; (2))- j dzG; (z-Z2)V |y} (z')>} 11-17¢

En utilisant les relations (ll-17a, b, c), on éiald formule variationnelleeikonale de

I'amplitude de transition enp qui est analogue a I'expression quantique (1:10)
(U1t p@Iv )<L ][ szl D)V [a(2)
(_\I,jjj:dz@}(z)‘V{\%(z)}—_{odz’G;(Z_Zr)v‘w;(z,»}

11-18

aﬂa (Ib) =
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

En adoptant la notatic(h |) qui indique lint&gon sur les coordonnées électroniques
et la coordonnége c'est-é-di(b|@|k') = de <k (z )‘@‘k'(z )> ell dénote un opérateu

I'expression deaﬂa(,B) peut étre écrite sous une formmeElensée dite forme eikonale du

principe variationnel de Schwinger, soit :

i (BVIg;)(wsvla)
v (sl -vevi;)

D’une maniere semblable au traitement quantiquexplession(ll-19) de I'amplitude de

11-19

ay, (P)=-

transition pour un paramétre d’'impact donné eshel’part, stationnaire par rapport a de
petites variations des états de diffusi|oh;> <‘da"§3| autbel leurs valeurs exactes et
conduit d’autre part, a la forme approchée suivante
i N N
ule)=(—1 )22 (8 V1) (0%), (i]va)
=1 j=1

Oou (D‘l)__ représente ici I'élément de la matrice inved® celle de I'opérateur
1]

(V VGV ) définie sur la base des vectelirs (gt
D, =(i |[vvev |i) I1-21
lI-2.Amplitude de transition :

Apres avoir exprimé I'amplitude de transition déam$ormalisme du parameétre d'impact (ll-
20), nous allons déterminer les formes simplifiéedamplitude de transition eikonale et de

la section efficace totale pour I'excitation d’'uakle atomique par impact d'un atome nu
tout en prenant le développement des états des'nﬁﬁtapprochéww et <(ﬁ/}‘sur une base

constituée uniquement par les états liés de la ghfmi ceux intermédiaires de transition en

ignorant I'inclusion des états de capture sur tgqutile .
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

11.2.1 Amplitude de transition eikonale :

Soienta)et|B) les états électroniques initial et final, étatsppes deHr. Soient

Ra> et‘R,g> les états propres initial et final décrivant I'engdlane associée au projectile (
ko et R/; sont les vecteurs quantités des mouvementslieitfanal du projectile).

L’amplitude de transition quantique prise entretaté initial et I'état final

|2)0|ke) = |B)0|Ks) sécrit

T = (ke D(BIV |05) (a)
=[{(ks|O(BI V| |0:) Olka) ] (b) 11-22
:<Rﬁ,ﬁ\v\ﬁa,wf> (©)

ou\w;E> représente I'onde de diffusion eikonale deitiéec

Les équations (I1I-22b, c¢) résultent en prenantdmmle diffusion au premier ordre

d’'un développement en puissance Ifgz de I'approximation de paramétre d’'impact.

En représentation de coordonn%&ﬂ} , on exprime 'amplitude de transition quantique

sous sa forme eikonale comme suit :
Tpe = [d°R d*% d MRy (%) V(R.X) ¢;5(p.2 %) 11-23
Le vecteura représente la quantité de mouvement transfér@eciole. La conservation de
la quantité de mouvement impose que :
q=ka —Kkg I-24
Il peut s’écrire a l'aide de ses composantes lodgiale et transversale par rapport a la

vitesse relative tel queﬁm? =0:

q=0q,v+n 11-25
la conservation de I'énergie exige :
2 2
LA R 11.26
2u * 2u F

£, ete, sont les énergies des eétats liés initial et fidal la cible. Sachant que

I'approximation eikonale est valable a haute émemfi aux petites angles de collision,
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

'angle 6 (entre les vecteurEaetR/; ) est petit et I'énergie transférée est petiteadéev

I'énergie du projectile, alors la composante lamgdjihale du moment transféré s’exprime :

E;—E
g =22 11-27
%
Et en utilisant la relatioR = p +Z, on obtient :
)
GR=—L—2z+/i.p 11-28
%

Substituons I'expression approchée (11-28) idRen tenant comptel*R=d?pdz

dans I'expression de I'amplitude de transition2@), on obtient la forme suivante :
= 2 J7j.p sz 1Pz = o\ e A o o
T (7)=[d°p €77 [dzd’x e "¢ (X)V(R.X ) e ¥ ¢;% (5.2 )

V73

Te (7)=[d?p €77 (B |¢7) 11-29

Finalement,poutr # 5, on peut écrire I'amplitude de transition quangiq(il.29)

approchée en fonction de l'amplitude de transitiariationnelle, exprimée dans le

formalisme du paramétre d’impact, comme suit :

i ZP ZT -1

TL@)=iv[ds 770"V a,(d) 1-30
Zin(ZT—l)
Ou le facteur de phasep Vv dépendant danpatre d'impact traduit la

contribution du potentiel inter-agrégdit9) qui a été réintroduite [3].

11.2.2 Sections efficaces eikonales :

Pour un processus d’excitation, La section eficdifférentielle est donnée par la relation :

A9 _ 1 Ky
do 47k,

2

)] 11-31

OuQ est I'angle solide donnée parQd= sin@) dd d¢
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

Dans le casoul’énergie incidente est tres supeériada différence d’énerg(e*ﬂ—ga) entre

les états de la cibler) BE) et dans le cas d'inteféransfert d'impulsion longitudinal (

k

k—” = 1), I'expression (Il.31)devient, a partir de laat@bn (11-26) :
B

LAl

a0 | o 11-32

Pour accéder a la section efficace totale, il est de déterminer la section efficace

différentielle en;, la composante transversale de la quantité devemoent transférée. Par
conséquent, la section efficace différentielle stéc

H Ty (77)
21T

2

do,, =dg, sin(8,) da, 11-33

En différentianti® calculé a partir des expressions (lI-24, 25),res@ basant sur un

Kk
cas de faible transfert d’impulsiel;? =1, on peut écrire :
B

n dip= u*v?*sing,) dé, 11-34

En tenant compte du fait qyg; = ¢,, la section efficace totale s’écrit :

2

T (7)

2mnv

o5 =["dg,[ “dn n 1-35

En remplacant maintena'ﬁlga(/?) par son expression (I1.30), et en appliqguant la

transformée de Fourier a deux dimensions, on aura :
_ 2 )2
O e —I d*p|ag, ()| 11-36

L'intégration sur l'angle azimutd, est égale arecar‘ aﬁa([))‘zne dépend que de module

du 0 . La section efficace totale devient donc:
+00 N2
O s =2;1_[0 do p |ag,(p)| 1-37
Nous avons vu auparavant que I’amplitudg,(,?)) est vanaelle, par analogie au

traitement quantique, et qu’'une forme approcﬁge(ﬁ) cestplétement déterminé par

I'expression (lI-20, quand on développe les états de diffusion apgoaans un sous-
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Chapitre I1 Amplitude de transition de Schwinger pour 'excitation

espace vectoriel de dimension finie. Il nous saffitors, pour calculer la section efficace

totale de diffusion, de déterminefrpa(ﬁ) qui ne nécessiticune intégration sur le
parametre d’'impacjp et nous permet de nous affindaime difficulté majeure, celle de la
divergence qui apparait dans I'évaluation des éhsnele matrice de typ@ |V|j) et
(i ‘V Gﬁv‘j )entre certains états hydrogénoides dégénérés &g par exemple), quand le

calcul est fait de fagon entiérement quantique.
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Chapitre 1lI Calcul de I'phitude de transition variationnelle

Chapitre III

Calcul de I'amplitude de
transition

Variationnelle

La détermination de 'amplitude de transition védanelle approchéé,, ()

nécessite d’évaluer les deux catégories d’éléntmntaatrice :

+ éléments de matrice de typ(ei |V | ] ) dit deBorn-I.

« éléments de matrice de typ(e‘ VGV | j)dit deBorn-II.
Les vecteurs|i) et|j) sont solutions de I'équation eikeneSchrodinger avec
I'HamiltonienH, de la cible. Rappelons que la notat(poindique que l'intégration est
effectuée sur la composante et les coordonnéesaieues.
I1l.1 Calcul des éléments de matrice de Born-I:

Les éléments de matrice de Born-l ont été préselatgs le chapitre précédent

comme suit :

(iv]i)=] "dz (i]v] ) -1

On peut ainsi les exprimer, en injectant latretade complétude de la

représentation de coordonnées, sous la forme :
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Chapitre 1lI

(i[v]§)=]"dz eigi_vgjzvy(ﬁ,z) -2

Ou:
W, (5.2)=] dx °() V(R ¢, (113

g ete; sont respectivement les énergies associées aus @actroniques

|4,) et ‘¢j> et v la vitesse d'impact. On démontre aug( 5, 2) peut s'écrire comme suit

[1]:
(5.9= """ wio, 3 -m

1

Ou m etmy représentent respectivement les nombres quastiopagnétiques des états

|4) et‘¢j> et ¢ estl'angle azimutal relatif au paramétre d'impact

Certaines propriétés de symétrie des élémantgp, 2) (i|V | j) et
(i ‘VG;V‘ j) ont été démontrées. Ces propriétés nous pamietfune part de
restreindre l'intervalle d’intégration sura des valeurs depositives, et d'autre part, de

réduire considérablement le nombre d'élémentscutsal

W, (z)=wW(z)  (réel) ll-5a
W, (z)=w, (2) ll1-5b
Wy (-2)= (4w () Ih5c
W, (2= (=2 w( 5

_i’_j

Dans cette derniére expression, ndges et—| , signifient respectivement le

changement simultané dg e m en-me: —m .
Posons :

_ci j
d; = I11-6

Il en résulte :
-7

(i]v i )=U_Owdz+jo+wdz} & w( ¥

Soit la fonctionG; (x, y) définie comme suit :
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Chapitre 1lI Calcul de I'phitude de transition variationnelle

G (xy)=] dze’" W ) -8

On déduit, des relations (l1I-53, b,c,d), les piéjg@s suivantes pour la fonctidg) :
G, (-x=y)= (2" GJ(x,y) lll-9a
6, (%)= G () 1195
Ou G; (x, y) est la fonction conjuguée Ge(x, y).
Par conséquent, I'expression (IlI-7) devient:
(11V11)=6, (0r+e) + (3™ ™™ G7(0ss)l-10
Oul'intervalle d'intégration|—co, + oo[ est réduit a une intégration dans l'intervfligro| .

Pour calculer ensuitg, (O,+oo) dans I'expression (111-10), nous avons divisé
I'intervalle d’intégration sur z en deux intervale
. [O,zij[ aussi petit que possible ou lintégration sestzeffectuée d’'une facon

numéerique.

. [Zij ,+oo[dans lequel I'intégration est faite analytiquement.

Ce choix des intervalles vient du fait, pour unéemadonnée du parametre d'impagt

et pour z suffisamment grand, qu'on peut définie darme asymptotique plus simple

W (. 2) deW (o, J[2].

Wi (0,2 =W(p, 2 (272 ngp) | 1-11
Et par la suite nous aurons :
G, (0,+) =G (07 )+ ¢°(77 +0) 1l-12
ou
G, (0.7)=[" dz&" W( ¥ 11-13

Est calculée numériquement et
G (3 ,+oo):j dz&* \W( ¥ II-14
5

Est déterminée analytiquement [2].
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[11.2 Calcul des éléments de matrice de Born-tl

La difficulté essentielle du formalisme de Schwengonsiste en [I'évaluation des

éléments de matric(de‘v G:V‘ j), nommeés éléments de type Born-lIl. Une mauvaise

‘ . , ‘ + . L1z .
représentation de l'opérate(; entraine une erreur dans le calcul de cet élément

modifie considérablement I'amplitude de transitieh par conséquent les prédictions

physiques.
Afin de décrire de fagon appropriée les phénomé@igsiques, on a donné une
représentation adéquate c@}' pour une bonne évaluation des éléme(itb/ G;V‘ j)

nous avons développé 'opérateur sur une base étengé la cible, 'ensemble des états

propre deHr.

On peut démontrer que I'opérateur de Green, caorelgnt a I'équation de

Schrédinger eikonale de la cible, peut s’écriresdauforme :
G (z i):—l—exp{—l—r H (Y o@e( - 11-15
v vz

6(z- Z) Etant la fonction échelon unité (Heaviside).

(iverv]i)=[ X+ ] (iMv ( j(z (YY) l11-16

Ou [Z+I } signifie la sommation sur touts les états de lmsaplete de la cible,
\"
incluant le spectre discret ainsi que celui duiconim de la cible [3].

En utilisant la propriété de la foncti6iiz— Z), 'élément de Born-Il peut s’exprimer, dans

la représentation de coordonnées électroniques cible, sous deux formes :

(i‘VG?V‘j)=( j[ [ ][ dz S w( 3] de YTOWE wra
(v ev]i)=(~H] (3] 70 &7 wial” % w)

17b

A partir de I'expression (lll-11), et etkéfinissant les régions asymptotiques par les

valeursz, etz deux cas peuvent étre considéres:
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* Z,>7,: il est plus facile d’utiliser la forme (lll-17g)our calculer les eléments de
matrice(i‘v G;V‘ j). En effet lntégration surz' étant analytique au-dela dg .
L'intégration double se reduit alors a une intégisimple des que> 7, .

* 2,>7, il serait interessant d'utiliser la forme (lll-A) Nous remarquons qu’en
utilisant les relations de symétrie W;(z) et celles des éIémer(tﬁV G;v\ j), on peut

toujours revenir vers la forme (lll-17a).

Cette propriété nous a permis de mettre au poinprogramme unique de traitement

numérique pour évaluer ces éléments de matrice.
Posons :
id: z id,; 7

) (reore)=[ Tz e W (3]0 dz 1T W ) 11I-18
En ne considérant que le cd&g >7,, on a alors :
(i &y ]§)=(-2 /S]] (o)
En utilisant les propriétés de symétriewlg( z) et ainsi que celles de la fonction

G, (xy) (1l-9a,b), on obtient :

;%:’V(—oo,+oo):GV?(O,+oo){(—])|V+IJ'+mV_mj Qv(o;l-oo)+(— :)_|+|j e qg( O—I;oo)}

i
+2(0,400) + (=0 1™ " (0 o) 111-20
On définit la fonction ;" (x, y) comme suit :

sy (xy)=["dz & w( ¥ @ o) II-21

Pour effectuer la sommation sur les états éleajras, indiquée par I'expression (111-19),

nous avons au point une méthode systématique gamtijda stabilité des résultats pour

chaque couple d'états) et| j) .
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111.2.1 Contribution de la totalité du spectre disaet de la cible:

Le probléme principal dans I’évaluati()'r{v G/ V| j), comme il est donné dans
I'expression (111-19), est le calcul de la somménie sur la partie discrete du spectre et
celui de I'intégral sur la partie continue du spe{¢t/>} . La contribution du spectre discret
entier de{|v>} a été prise en compte en utilisant la forme asgtique de la fonction
d’'onde radialesR, (x) de ¢, (X) aux petites valeurs dex. Sachant queR, (x) est la

solution de I'’équation radiale :

;S;R.() 11%(%[2_;_10;1)%}8( Y=0 112

X dx

Ou v, | désignent respectivement le nombre quantique jpahat le nombre quantique

azimutal. Les contributions d'étad, dans le calcul de/,(2), proviennent des valeurs

de x ol le chevauchement enfg(x) et¢, (%) est considérable (llI-3). De-la, quand

augmente, le domaine des contributions est laxadistour de rayon de l'orbitpl Pour

x<<V’/ Z [l'énergie E=-Z?/2V est négligeable par rapport aux ternfes x et

1(+3)

>— . La solution de I'équation (Ill-22) est donc

X
3/2( a(8% ¥ I-23

J, .1 désigne la fonction de Bessel réguliere d'or2lrel. Seul le facteur de normalisation
dépend dev dans I'expression dB, (X) . Pour des valeurs degrandes et donné, il

doit y avoir une valeup, telle que I'on peut écrire pour= v, :

w, (0.9~ w, (5.4 B4a

3/2
W, (o, 2) =(V—°] W, (o, 2 I1I-24b
A%
Définissons la série des fonctlonzzj(v' :

) = z e vm) e

[
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Ou v,| etm sont les nombres quantiques de la fonction d’@téf() et la fonction

(vl m)

7 est définit par I'équation (111-18). A partir deguéations précédentes (lll-24a,b ) et

(111-25), on aura pout = v, :
3
H = (V—Oj o) 1162

La sommation sur les états du spectre discret lpdomnéeest :

R D w27

v=[l+1 v=I+1 V=V,

Ona:

S 1og(a)- ; l11-28

v= v0+lv
Oug (3) est la fonction dzéta-Riemann.

De I'expression (111-19), I'élément de Boihpeut étre écrit comme suit :

(i\vspv\j):( 'Jz{z 0+ ko } 111-29

1=0 Lv=l+1

Ouk est I'impulsion de I'électron dans le continuumlaeible.

[11.2.2 Contribution des états du continuum de lacible :

Dans I'évaluation d(ei‘V G?V‘ J), les eléments de Born-Il, donné par I'équation

(111-29), on doit calculer le second terme entraepdheses qui ne pourrait pas étre
négligeable [3]. Il faudrait déterminer avec prémisla région du continuum, située au-
dessus du seuil d’ionisation qui contribue effemtivent. La contribution du continuum
prés du seuil d’ionisation pourrait étre évaluée yze extension du calcul analytique de

premier terme de (111-29) en remplacantpar Z /ik .

Cependant, cette procédure, qui fournit le composte de;j’//”fk juste au-dessus du

seuil d’ionisation, n’est pas faite pour des gemdaleurs déou la contribution du

continuum devient négligeable.
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On montre, en faisant ce changement de variabke lajuelation reliant la fonction

d’onde radiale discrét®, ( x)a la fonction d’onde radiale continBg ( x) .est la suivante:

Ri (%) =-k&* [(1- &™) R( X 11-30

74 S I (A ) LI - Qi g Sy _
R,|(x)—V2(2|+1)! (v—I—1)!(v sz e F( W I+1,2I+2,V er ll-31a
_ (2, &k i | . .
Ra (%)= 7—Tk2|+1r(|+1—gj‘(2k>§ F(E+ I+ 1; 21+ 2,2ikxj 1-31b

[11.3 Méthode d’intégration:

Pour évaluer les sections efficaces totdéesliffusion, dans notre étude, nous avons
utilisé la méthode d’intégration d8impson Qui consiste a approcher, dans un petit
intervalle, la fonction par l'arc de la parabolesgpant par les extrémités et le milieu de
I'intervalle. Ceci requiert que I'intervalle d’ingéation soit divisé en sous-intervalles égaux

de telle fagcon que leur nombre soit pair.

Cette méthode a l'avantage, quand la poftisest insuffisante(le nombre
d’intervalles doit étre augmenté), de doubler Ienhee d'intervalles en utilisant les points

calculés auparavant.

Dans le programme numeérique utilisé, lmétle d’intégration total est divisé en
plusieurs intervalles. Le passage d'un intervalleraautre effectué avec un contréle

automatique de la précision en fonction de la doutiion relative du nouvel intervalle.
Dans le calcul des sections efficaceddstalonnées par (II-32), nous avons calculé

—\|2
la probabilité transitior(a - ﬁ)‘anﬁ(p) pour différentes valeurs du parameétre d'impact.

Nous avons remarqué que sa contribution dans letiose efficaces totales se situe

seulement dans un intervalle de petits parametiegpakct. Ceci nous a permis, dans
Pévaluation de l'intégration s{i,+e[ , de nous limiter a l'intervalle d'intégratif, o, ]
. L’équation (II-32) se réduit donc a :

Opy = ZHI:maxdp 0 ‘ a,, (P) ‘2 BR
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Il faut noter également que le temps deutakinsi que la place mémoire ont été

réduits grace aux propriétés de symétrie des éléndermatricdi |V | jet(i| V67 | j).

Dans ce qui suit et selon le modele adapté, on enaqie I'étude d’'un processus de
collision de type ion-atome se réduit a la coliss@un proton avec un atome d’hydrogene

avec un parameétre d'impact réduit et une vitesgeite
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Chapitre IV

Excitation de I'atome d’hydrogene
par impact de particules o (Hez2+)
aux énergies intermédiaires.

IV-1. INTRODUCTION :

urant ces derniéres années, l'étude des processum®-@éctronique au

régime de vitesses intermédiaires ont subi deslo@wements tres intensifs.

Expérimentalement, il a été observé que les sectiefiicaces totales
d’excitation des ions Heliumoides et Hydrogénoigiesant en collision avec des atomes
neutres ont tendance a se saturer quand la chargéames des atomes augmente
(Wohrer et al (1986) [1], Xiang-yuan Xu et al (1988]). Ce phénomeéne a été modélisé
théoriquement par Brendlé et Gayet (1985)[3], Bomaan (1988) [4] , Bouamoud et
Gayet (1989) [5], Lasri, Bouamoud et Gayet (2066}

La compréhension détaillée du processus d'exaitalés atomes d'hydrogene dans
des collisions avec les particulas (He") s'avére d’une importance capitale et
directement liée au diagnostic des plasmas de ham@érature et également a la
modélisation de la pénétration du faisceau d'hy@hegneutre dans de grands dispositifs
de tokamak (Janev 1989 [7]).
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Des données expérimentales fiables peuvent égaldmenir un test de fiabilité
et de validité important des modéles théoriques Sanverent difficile et complexe a

CONCEeVOIr.

En 1991, Donnellyet al [8] ont utilisé une méthode dite « Modulated Gemh
Beam » afin d’étudier les émissions Balmerésultant a partir de H (n=3) d'excitation
dans H&—H collisions.

Dans la méme année Fritsehal. [9] ont utilisé une approche semi-classique des
voies couplées « semi-classical close-coupling atettith atomic orbital basis set » avec
des bases composés d'orbitales atomique afin d&tlidxcitation aux niveaux n=2 et
n=3 respectivement de I'atome d’hydrogéne par irpe particuleso. (He®) aux
énergies allant de 1 a 300 keV/amu.

Trois ans aprés (1994), de nouveaux résultats tenprésentés par Hughetal.

[10] en utilisant une méthode similaire a celleDmnellyet al [8] citée précédemment.
Cette méthode a été développés afin d’étudier E6imn Lymane de la désintégration
spontanée de I'atome H(2p) ainsi que le champrideet induit de I'atome H(2s) formés
dans la collisions H&—H. Les sections efficaces ont été déterminées lgsuprocessus
d'excitation directs suivants :

He**+H(1s)—>He* +H(2p)
et

He** +H(1s)—>He* +H(2s)
dans la gamme d’énergie allant de 113.3 a 66.6 dmlM/et 33.3 a 66.6 keV/amu

respectivement.

IV-2. Résultats expérimentaux des états 2s et 2p :

Energie (Kev/amu) | Sections efficaces (10-16 cm?)
33.3 3.28+1.45
40 3.51+0.58
46.7 5.03+0.92
53.3 6.25+0.98
60 5.59+1.09
66.7 5.16+1.20
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Tableau IV-2.A : Résultats expérimentaux de Hugleesl[10] de H(2s) de la formation
dans la collision H -H&.

Energie (Kev/amu) Sections efficaces (1016 cm?)

13.3 0.30+0.15

20 0.88+0.13

26.7 1.28+0.11

33.3 1.32+0.13

40 1.19+0.19
46.7 1.20+0.08

53.3 1.26+0.07

60 1.19+0.01

66.7 1.34+0.20

Tableau IV-2.B : Résultats expérimentaux de Hugleesl[10] de H(2p) de la formation
dans la collision H -H&.

Le tableau suivar{l V-2.C) représente les résultats théoriques de Fridselh [9] basé
sur une approche ditesemi-classical close-coupling method with atomic orbital basis

Set ».

E (keV/amu) 2s 2p 3s 3p 3d
1.00 0.0054 0.025 0.0002 0.0012 0.0017
1.40 0.0112 0.045 0.0006 0.0012 0.0032
1.70 0.0206 0.062 0.0010 0.0031 0.0049
2.00 0.2022 0.081 0.0027 0.0068 0.0075
2.20 0.0162 0.088 0.0038 0.0092 0.0087
2.50 0.0096 0.088 0.0054 0.0111 0.0104
2.70 0.0067 0.085 0.0056 0.0112 0.0121
3.00 0.0049 0.086 0.0047 0.0104 0.0153
3.50 0.0061 0.111 0.0046 0.0093 0.0220
4.10 0.0148 0.167 0.0037 0.0156 0.0310
5.00 0.0371 0.248 0.0057 0.0425 0.0394
7.00 0.0488 0.354 0.011 0.089 0.038

10.00 0.0757 0.251 0.013 0.036 0.035
15.00 0.1310 0.197 0.031 0.036 0.028
20.00 0.1860 0.309 0.043 0.044 0.027
25.00 0.2080 0.517 0.046 0.097 0.046
30.00 0.2530 0.763 0.049 0.151 0.075
40.00 0.4550 1.161 0.094 0.258 0.129
45.00 0.5670 1.295 0.114 0.281 0.144
50.00 0.6490 1.354 0.137 0.284 0.157
55.00 0.6770 1.352 0.155 0.309 0.165
60.00 0.6520 1.328 0.178 0.312 0.163
70.00 0.5220 1.336 0.174 0.273 0.149
75.00 0.4510 1.368 0.140 0.258 0.142
90.00 0.2830 1.522 0.097 0.206 0.127
100.00 0.2220 1.635 0.053 0.234 0.119
125.00 0.1810 1.859 0.031 0.278 0.107
150.00 0.1850 1.954 0.031 0.301 0.096
200.00 0.1740 1.880 0.032 0.309 0.073
300.00 0.1170 1.622 0.012 0.277 0.044
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IV-3. Excitation de 'atome d’hydrogéne par impact de particule o
(Hez*), Notre approche théorique :

Dans notre travail, et afin d'examiner le processlixcitation de I'atome
d’hydrogénepar impact de particule§He*"), nous avons adopté un modéle basé sur la

forme fractionnaire du principe variationnel de Buiger illustrée précédemment. De

plus, la base sur laquelle les fonctions d'onfies) et (W, | ont été développées, est

élargie de 5 états (1s, 2s,028p:1, 2p1) notée Schwb5 a 10 états (1s, 3%, 3P:1, 3P4,
3dy, 3di1, 3d;, 3d.p, 3d,) notée Schwl010 afin d’aboutir & une meilleuraésentation

du propagateufG; qui va nous mener slirement a une description piésige et assez

complete de ce processus. L'emble des résultatsnobt (sections efficaces totales
calculées de ces approximations) ont été compaung&sdannées expérimentales de
Hughes et al [10].

Pour ce faire, le programme de calcul a été réalsé&ortran et divisé en deux
grandes parties :

» La premiere partie permet la détermination des élrée(i |V | j) dit de typeBorn

| ainsi que les éléments de second ordre dit de Bwa II(i’\/Gﬁ‘ j)pour
différents couples des étatsi)(|j)). Ces éléments vont nous servir a la
détermination des élémeni¥; de la matriceD : D; :(jr\/—VG:V‘ i).

> La seconde partie permet la détermination des iceatD et D, et de tirer les
valeurs de l'amplitude de transition variationnél&e(,?))et par conséquent

'obtention des sections efficaces totales d’eficta apres intégration par la

méthode du Simpson sur le parametre d’'impact

Dans un premier cas, et en utilisant un développem@eing états noté Schwb5,
on considere Bet B, deux ensembles de base contenant les cing étdiasgeutilisés
pour étudier I'excitation au niveau n=2 {1s, 2sp,1Pp.1, 1p1;. La matrice D peut étre

définie comme suit :
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

1Is 2s2p 2R, 2p,
Is (X X X X ¢
2s X X X ¢
2p, X X ¢
2p,, X X
2p,, '

X: désignent les éléments a calculer.
{ :désignent les éléments qui se déduisent par léssrdg symétrie.

Afin de décrire d’'une maniere assez convenableifaton du niveau n=3, nous
avons opté pour une base constituée seulement é&atlet ainsi inclure tous les états
intermédiaires de la cible et par conséquent l& lsasprendra : {1s, 3s, 8088p., 3p1,
3dy, 3d;, 3d;, 3d, 3dy}. Ce développement selon notre nouvelle approeesdhwinger
a 10 états sera noté par Schw1010 dans tout Gt ainsi la matrice D a inverser sera

donnée comme suit:

1s 3s 3R 3p, 3p, 3¢ 3d, 2d, 3d, 34
Is (X X X X ¢ X X
3s X X X

X q
3P, X X 7
X X
¢

X N X X X X

X
X
{
X
X

ANOX NN ¢ NN N

X
X
X
{
X
X
¢
X

ANOX N X NN o NN N

X: désignent les éléments a calculer.
{ :désignent les éléments qui se déduisent par léssrdg symétrie.

Les opérations de symétrie ont réduit d’'une fagomsiérable les temps de calcul.
Ainsi les matrices de Schw55 et Schw1010 qui néceamste respectivement les calculs
de 25 et 100 éléments ne nécessitent plus quealeslc de 11 et 34 éléments. Ces
opérations de symétrie ont l'avantage de nous fgagner énormément du temps

machine.
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.1. Excitation a I'état 2s de I'atome d’hydrogene par impact de
particule o (He?*) :

Tableau IV-3.1 : Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I'état 2s de 'atome

d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E (kev) Born I Born II Schw-Born Schw55
10 1.73920E-16 | 1.00725E-15 | 2.4417E-17 | 3.63723E-17
20 1.33171E-16 | 7.3302E-16 5.3706E-17 | 5.08814E-17
30 1.00948E-16 | 5.13741E-16 | 8.66829E-17 | 5.09328E-17
36 0.87676E-17 | 4.22739E-16 | 1.0617E-16 | 5.02206E-17
40 8.05676E-17 | 3.74086E-16 | 1.17176E-16 | 4.95345E-17
50 6.6929E-17 | 2.87722E-16 | 1.31190E-16 | 4.74141E-17
54 6.26703E-17 | 2.62353E-16 | 1.30665E-16 | 4.63694E-17
60 5.72017E-17 | 2.31253E-16 | 1.24877E-16 | 4.46682E-17
72 4.86874E-17 | 1.84736E-16 | 1.01719E-16 | 4.10425E-17
80 4.42862E-17 | 1.62292E-16 | 8.51727E-17 | 3.85976E-17
90 3.97863E-17 | 1.39963E-16 6.858E-17 | 3.56057E-17
100 3.61142E-17 | 1.22551E-16 | 5.6569E-17 | 3.29302E-17
110 3.30612E-17 | 1.08518E-16 | 4.79073E-17 | 3.05506E-17
120 3.04832E-17 | 9.74211E-17 | 4.15002E-17 | 2.84292E-17
130 2.82776E-17 | 8.74751E-17 | 3.66122E-17 | 2.65554E-17
140 2.63692E-17 | 7.93578E-17 | 3.27669E-17 | 2.48929E-17
150 2.47018E-17 | 7.24054E-17 | 2.96645E-17 | 2.34211E-17
160 2.32326E-17 | 6.64156E-17 | 2.71069E-17 | 2.2111E-17
200 1.87665E-17 | 4.89118E-17 | 2.02528E-17 | 1.80751E-17
250 1.51299E-17 | 3.56714E-17 | 1.54703E-17 | 1.47356E-17
300 1.26735E-17 | 2.7668E-17 1.25667E-17 | 1.24515E-17
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigurelV-3.1: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) a I’état 2s de I'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He2+).
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Chapitre IV

Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.2. Excitation a I’état 2p de I'atome d’hydrogene par impact de

particule o (He?*).

Tableau IV-3.2 : Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I'état 2p de

I'atome d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E (kev) Born I Born II Schw-Born Schw55
10 6.03967E-16 | 1.298081E-15 | 3.108182E-16 | 28.30248E-18
30 6.62183E-16 | 1.220774E-15 | 51.5251D-17 3.004296E-17
36 6.22646E-16 | 1.05081E-15 | 5.44153E-16 3.843282E-17

46.7 5.93082E-16 | 9.50561E-16 | 5.37384E-16 4.54537E-17
50 5.7366E-16 8.95804E-16 | 5.28992E-16 5.10441E-17
54 5.28499E-16 | 7.85503E-16 | 5.03416E-16 6.77526E-17

66.7 5.12025E-16 | 7.49505E-16 | 4.91796E-16 7.5205E-17
72 4.89003E-16 7.0057E-16 | 4.74523E-16 8.67905E-17
90 4.48484E-16 | 6.21149E-16 | 4.42095E-16 1.090456E-16
100 4.25008E-16 | 5.77081E-16 | 4.22063E-16 1.220291E-16
110 3.98968E-16 | 5.30464E-16 | 3.99202E-16 1.350303E-16
120 3.76014E-16 | 4.90362E-16 | 3.78152E-16 1.450581E-16
130 3.55634E-16 | 4.56091E-16 | 3.592788E-16 | 1.522672E-16
140 3.37417E-16 | 4.26217E-16 | 3.418422E-16 | 1.571615E-16
150 3.21035E-16 | 4.00109E-16 | 32.60492E-17 1.60306E-16
160 3.06218E-16 | 3.76816E-16 | 31.16412E-17 1.62097E-16

200 | 2.927498E-16 | 3.56337E-16 | 2.984552E-16 | 1.628309E-16

250 | 2.804505E-16 | 3.37867E-16 | 2.862556E-16 | 1.627695E-16

300 | 2.403057E-16 | 2.80511E-16 | 2.460362E-16 | 1.578225E-16
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigurelV-3.2: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) a I’'état 2p de 'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He?+).
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Chapitre IV

Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.3. Excitation au niveau n=2 de I'atome d’hydrogene par impact

de particule o (HeZz+).

Tableau IV-3.3 : Section efficace totale d’excitation en (cm?2) au niveau n=2de

I'atome d’hydrogene par impact de particule o (He?+).

E (kev) Born I Born II Schw-Born Schw55
10 7.77887E-16 2.305331E-15 | 3.352359E-16 | 6.467478E-17
20 7.95354E-16 1.953794E-15 | 5.68957E-16 8.092436E-17
30 7.23594E-16 1.564551E-15 | 6.308359E-16 | 8.936562E-17
36 6.807581E-16 | 1.3733E-15 6.43554E-16 9.56743E-17
40 6.542276E-16 | 1.26989E-15 6.46168E-16 1.005786E-16
50 5.95428E-16 1.073225E-15 | 6.34606E-16 1.151667E-16
54 5.746953E-16 | 1.011858E-15 | 5.381654E-16 | 1.215744E-16
60 5.462047E-16 | 9.31823E-16 5.191912E-16 | 1.314587E-16
72 4971714E-16 | 8.05885E-16 4.831375E-16 | 1.500881E-16
80 4.692942E-16 | 7.39373E-16 4.606606E-16 | 1.606267E-16
90 4.387543E-16 | 6.70427E-16 4.348077E-16 | 1.70636E-16
100 4.121282E-16 | 6.12913E-16 4.110822E-16 | 1.779883E-16
110 3.886952E-16 | 5.64609E-16 3.898294E-16 | 1.828178E-16
120 3.679002E-16 | 5.236381E-16 | 3.702714E-16 | 1.855907E-16
130 3.493126E-16 | 4.875841E-16 | 3.526046E-16 | 1.868614E-16
140 3.325872E-16 | 4.561738E-16 | 3.365341E-16 | 1.869899E-16
150 3.174516E-16 | 4.287424E-16 | 3.218763E-16 | 1.86252E-16
160 3.036831E-16 | 4.042826E-16 | 3.083666E-16 | 1.848805E-16
200 2.590722E-16 | 3.294228E-16 | 2.641113E-16 | 1.758976E-16
250 2.192018E-16 | 2.674402E-16 | 2.240196E-16 | 1.620617E-16
300 1.90131E-16 2.255036E-16 | 1.94496E-16 1.486034E-16
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Chapitre IV

Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigureV-3.3: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) au niveau n=2 de

I'atome d’hydrogene par impact de particule o (He?+).
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.4. Excitation de I'état 3s de I'atome d’hydrogene par impact de
particule o (He?*).

Tableau IV-3.4: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I'état 3s de I'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E(KE) Born I Born II Schw-Born Schw 1010
1 3.56839E-18 2.7162E-16 4.92085E-21 1.9952E-19
2 1.42885E-17 4.30866E-16 7.1856E-20 1.48254E-18
4 3.06136E-17 5.69956E-16 4.919E-19 4.5597E-18
6 3.63458E-17 6.08587E-16 1.04366E-18 6.91078E-18
10 3.58597E-17 5.78161E-16 1.99488E-18 1.0206E-17
15 3.09137E-17 5.00772E-16 2.5534E-18 1.30476E-17
20 2.63913E-17 4.12154E-16 2.86116E-18 1.53939E-17
30 2.00245E-17 2.52797E-16 3.0813E-18 1.86243E-17
40 1.60172E-17 1.7274E-16 3.07869E-18 2.06701E-17
50 1.33162E-17 1.26801E-16 3.00178E-18 2.18456E-17
60 1.13841E-17 9.75669E-17 2.89772E-18 2.25202E-17
80 8.81424E-18 6.38152E-17 2.6841E-18 2.27743E-17

100 7.18687E-18 4.51996E-17 2.48254E-18 2.21667E-17
160 4.62135E-18 2.12853E-17 1.93223E-18 1.85844E-17
200 3.73218E-18 1.49022E-17 1.79107E-18 1.63702E-17
250 3.00836E-18 1.04104E-17 1.57798E-18 1.38152E-17
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigurelV-3.4: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I'état 3s de 'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He?+).

51



Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.5. Excitation de I’état 3p de 'atome d’hydrogene par impact de
particule o (He?*).

Tableau IV-3.5: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I’état 3p de I'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E(Kev) Born I Born II Schw-Born Schw1010
1 1.512232E-18 3.965852E-16 2.139918E-21 1.314244E-19
2 1.145382E-17 8.2608E-16 5.875816E-20 1.186548E-18
4 4.439442E-17 1.147789E-15 8.27692E-19 4.135818E-18
6 7.24582E-17 1.212021E-15 2.77051E-18 6.481222E-18
10 1.028643E-16 1.180333E-15 8.76392E-18 9.71004E-18
15 1.150312E-16 1.075073E-15 1.819412E-17 1.216012E-17
20 1.162722E-16 9.053948E-16 3.06894E-17 1.382364E-17
30 1.095953E-16 6.22189E-16 5.372542E-17 1.599569E-17
40 1.008209E-16 4.637866E-16 7.0882E-17 1.726224E-17
50 9.27164E-17 3.644432E-16 8.24989E-17 1.804928E-17
60 8.56651E-17 2.97483E-16 9.00722E-17 1.853669E-17
80 7.43378E-17 2.144212E-16 9.5237E-17 1.898993E-17

100 6.5748E-17 1.653912E-16 9.01061E-17 1.904443E-17
160 4.91618E-17 9.61656E-17 6.89947E-17 1.837569E-17
200 4.22359E-17 7.45252E-17 5.77032E-17 1.770384E-17
250 3.59897E-17 5.80594E-17 4.76718E-17 1.691709E-17
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Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

Chapitre IV
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FigurelV-3.5: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) a I’état 3p de 'atome

d’hydrogene par impact de particule a (He2+).
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Chapitre IV

Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.6. Excitation de I'état 3d de 'atome d’hydrogene par impact de

particule o (He?*).

Tableau IV-3.6: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) a I’état 3d de I'atome

d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E(Kev) Born I Born II Schw-Born Schw 1010
1 5.459488E-20 | 2.271107E-16 | 1.594232E-23 | 4.927702E-20
2 6.740492E-19 | 5.317313E-16 | 8.113058E-22 | 2.884848E-19
4 3.725662E-18 | 7.103462E-16 2.10433E-20 7.010798E-19
6 6.934002E-18 | 6.649119E-16 | 8.952252E-20 9.97202E-19
10 1.073062E-17 5.02619E-16 3.293916E-19 | 1.555198E-18
15 1.210796E-17 3.3422E-16 6.575581E-19 | 2.219774E-18
20 1.199827E-17 | 2.398102E-16 | 9.771094E-19 | 2.776122E-18
30 1.068529E-17 | 1.578433E-16 | 1.343816E-18 | 3.570504E-18
40 9.29726E-18 1.13139E-16 1.529924E-18 | 4.06969E-18
50 8.13619E-18 | 8.523146E-17 | 1.614592E-18 | 4.35736E-18
60 7.196703E-18 6.65596E-17 1.644075E-18 | 4.503218E-18
80 5.807727E-18 | 4.389822E-17 | 1.624107E-18 | 4.60043E-18

100 4.846815E-18 | 3.120032E-17 | 1.561465E-18 | 4.459252E-18
160 3.208887E-18 | 1.489923E-17 | 1.297593E-18 | 3.639808E-18
200 2.609008E-18 | 1.011425E-17 | 1.214054E-18 | 3.221052E-18
250 2.110457E-18 | 6.974126E-18 1.08485E-18 2.72952E-18
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigurelV-3.6: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) a I’état 3d de 'atome
d’hydrogene par impact de particule a (He?+).
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Chapitre IV

Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-3.7. Excitation au niveau n=3 de I'atome d’hydrogéne par impact

de particule o (HeZ?+).

Tableau IV-3.7: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?) de niveau n=3 de

I'atome d’hydrogene par impact de particule a (He2+).

E(Kev)

Born 1

Born 11

Schw-Born

Schw 1010

5.135217E-18

8.953159E-16

2.716221E-16

3.802214E-19

2.641637E-17

1.788677E-15

4.309256E-16

2.957573E-18

7.873368E-17

2.428091E-15

5.708047E-16

9.396598E-18

1.15738E-16

2.48552E-15

6.11447E-16

1.43892E-17

10

1.494546E-16

2.261113E-15

5.872543E-16

2.147124E-17

15

1.580529E-16

1.910065E-15

5.196237E-16

2.742749E-17

20

1.546618E-16

1.557359E-15

4.438205E-16

3.199366E-17

30

1.403051E-16

1.032829E-15

3.078662E-16

3.81905E-17

40

1.261354E-16

7.496656E-16

2.451519E-16

4.200203E-17

50

1.141688E-16

5.764757E-16

2.109145E-16

4.425224E-17

60

1.042459E-16

4.616095E-16

1.892832E-16

4.556011E-17

80

8.895977E-17

3.221346E-16

1.606763E-16

4.636466E-17

100

7.778169E-17

2.417911E-16

1.368672E-16

4.567038E-17

160

5.699204E-17

1.323501E-16

9.157759E-17

4.05999E-17

200

4.857709E-17

9.954165E-17

7.381945E-17

3.729509E-17

250

4.110851E-17

7.544392E-17

5.916705E-17

3.346181E-17
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)
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FigurelV-3.7: Sections efficaces totales d’excitation en (cm?2) au niveau n=3 de

I'atome d’hydrogene par impact de particule a (He2+).
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Chapitre IV Excitation de 'atome d’hydrogéne par impactmeticulesa (He*)

IV-4. Résultats et discussion :

Dans notre approche, notre programme informatiqueet de nous donner cing

approximations:

» Approximation de Born au premier ordre notée Born |

* Approximation de Born au deuxiéme ordre notée Bbrn

* Approximation Schwinger-Born (Schw-B).

* Approximation de Schwinger avec 5 états de basgeriichw55.
» Approximation de Schwinger a 10 états de basesri®tbw1010.

Pour I'excitation au niveau n=2 nos présents calsoht exécutés avec des séries de base

{Ii et{|j)} constituées au début de 5 états de base suiviBIt&S, 2 2p.1, 2pi} notée

Schwb5. Afin de décrire convenablement I'excitataan niveau n=3, il faut inclure tous

les états intermédiaires.

Ceci nous a poussé d’élargir la base sur laguelpedpagateur est développé afin

d’aboutir a une meilleure représentation de tecfion d’onde et la série de ba{#é)} et

{|i)} est élargie de 5 états a 10 états {1s, 35, 3@, 3ps, 3cb, 3ck, 3dy, 3cb, 3d,} notée

Schw1010. Il faut dire que le développement a hfsétst spécialement adapté a I'étude

de I'excitation du niveau n=3.

Les sections efficaces d’excitation totale de ha¢od’hydrogene par impact de
particule o (HE’") sont représentées dans les figures IV-3-1 & W-Sur ces figures
apparaissent nos différents calculs théoriques:noet Born-Il, approximation de
Schwinger-Born (Schw-B) ainsi que Schwinger55 (Sghwavec un développement a 5
états de base suivis de Schw1010 a 10 états deAdise de comparaison, nous avons
inséreé les résultats théoriques de Fritsch et]ddd9és sur la méthode des voies couplées

ainsi que les résultats expérimentaux de Hughas [10].

Les trois premieres figures représentent respaentwme les sections efficaces
d’excitation des états 2s, 2p et au niveau n=2.r Pétat 2s, on peut dire que nos
prédictions Schw55 présentent un pic environ dek8VW, par contre les résultats
expérimentaux de Hughes al. [10] présente un pic autour de 53.3 keV. La idatles
approximations: Born-l, Born-ll, Schwb55 commericeconverger vers une méme

valeur des qu’on dépasse de peu le pic des seatificaces estimé vers 30 keV par
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contre I'approximation de Schw-Born est en bon et@vec les résultats de Fritsehal

[9] basés sur une méthode semi-classique des woigiées dite « semi-classical close-
coupling method with atomic orbital basis set » cades bases composés d'orbitales
atomique ainsi qu'avec les résultats expérimentiixdugheset al[10] et donne toutes

les deux un maximum au alentours de 53.3 keV.

Pour l'état 2p les résultats Schwb55 ainsi que ésiltats de Fritsclet al [9]
suivent quasiment la méme allure que ceux destaésdxpérimentaux qui présente un
max aux alentours de 80 keV avec un léger decalaggic de Schw55 autour de 200
keV.

Sur la figures (IV-3.3), on rapporte des sectioficaces totales d’excitation au
niveau n=2, qui sont obtenues en additionnantdesms efficaces d’excitation aux états
2s et 2p. Il est indispensable de noter que lesiltaés théoriques fournis par
I'approximation de Born au premier ordre et au déone ordre ainsi que I'approximation
de Schwinger-Born surestiment légerement les sectifficaces totales d’excitation au
niveau n=2 dans le domaine des basses énergiesajuagge les résultats expérimentaux
a des énergies intermédiaires et 'ensemble s@ngot a haute énergie. Les résultats de
fritsch et al. [9] ainsi que ceux de Schwb55 sous estiment tol@edleux les résultats

expérimentaux en suivant les méme allures..

Sur les figures V-4, 5, 6 et 7 présentent mifférents calculs théoriques des

sections efficaces d’excitation des états 3s, 8@t3h=3 respectivement.

Il faut rappeler que dans notre procédure de caktulafin de décrire
convenablement I'excitation au niveau n=3, il fadiure tous les états intermédiaires ;
ce qui nous a poussé a élargir la base de 5 éta3 états afin d’aboutir a une
représentation adéquate de la fonction d’onde.iAmmbase comprendra {1s, 3s,03p
3p1, 3p1, 3, 3d, 3d;, 3, 3d,}.

La comparaison entre nos résultats et ceux decketsal [9] pour I'excitation de
I'état 3s, 3p et 3d, révelent un bon accord endederniers et ceux de Fritsehal [9]
tout en suivant les mémes allures sauf pour Boquilsurestime ces derniers. Il est a
noter 'absence des résultats expérimentaux posirétats (3s, 3p et 3d) ce qui ne
permet pas de trancher sur la validité de chagleilcthéorique présenté dans cette
partie.
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Il faut noter que la surestimation de nos résulests due srement aux choix

d’états sur lesquels la fonction d’'onde était déppée comme linclusion des états

intermédiaires du niveau n=2, ainsi que l'influeniss états de capture ignorée lors du

calcul surtout a basse énergie.
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Conclusion générale

Dans ce travail, notre objectif principal é#éappliquer un nouveau outil
de calcul pour calculer les sections efficaces léetad’excitation de l'atome

d’hydrogene par impact de particule o (He2+).

Nous avons utilisé avec succes la méthode variaiten de Schwinger afin
d'étudier I'excitation de I'atome d’hydrogéne pangact de particule. (H""). Les
sections efficaces d’excitation directe déduitepadtir de cette nouvelle approche
montrent une convergence assez bonne de I'appreahiationnelle quand on

augmente le nombre d'état de la cible sur lequsl fenctions d'onde sont
développées. De bons résultats sont obtenus gaaridrctions d’ondbt//; > et<(//;3 ‘

sont développée sur une base de 5 et de 10 étatgpacant avec les résultats
expérimentaux de Hughesal (1994) ainsi qu’avec ceux de Fritsch et al. basgs
une approche semi-classique des voies couplées<diéi-classical close-coupling

method with atomic orbital basis set » avec desvasmposés d’orbitales atomique.

L’inclusion de la contribution des états du contimu pres du seull
d’ionisation dans le développement du propagatiurgreen qui apparait dans les
éléments de typ8orn-l et Born-ll aboutit & une influence quasi-nulle sur les

sections efficaces totales, principalement daigslame des énergies intermédiaires.

Finalement, la méthode variationnelle, liée augpie de Schwinger peut donc,
étre I'outil d’investigation puissant qui prend Helais des traitements perturbatifs,

dans I'étude des collisions atomiques aux viteddegact intermédiaires.
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