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Résumé

Durant ces deux dernieres décennies, les approches variationnelles fondées sur le
principe variationnel de Schwinger ont prédit avec succes la saturation de la section efficace
totale d’excitation d’atomes ou d’ions par des projectiles de charge nucléaire croissante.
Nous présentons ici, dans le cadre de la méthode du paramétre d’impact, une application du
formalisme de Schwinger a I’étude de I'excitation de I'ion Fe?**(1s?) en collision avec divers

atomes incluant ceux des gaz rares a une énergie de 400 MeV.

Mots clés : Principe variationnel de Schwinger ; Collisions atomiques ; Sections efficaces ;



Abstract

In the last two decades, variational approaches to atomic collisions based on the
Schwinger variational principle appeared very successful in predicting saturation of total cross
sections for the excitation of atoms or ions by projectiles of increasingly charged nuclei at
moderate impact velocities. In this work, an impact parameter version of the Schwinger
principle is used to address the excitation of Fe?**(1s?) ions impinging at 400 MeV by various

atoms which include neutral gaseous (He, N2, Ne, Ar, Kr, Xe).

Keywords. Schwinger variational principle ; Atomic collisions ; Cross sections ;
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Introduction Générale

’étude des collisions entre un atome cible et une particule projectile (atome,

¢lectron...) représente un probléme majeur de la physique. Depuis 1’interprétation

en termes de mécanique classique de 1’expérience de Rutherford (collision d’une
particule et d’un noyau), un travail de grande ampleur a été effectué, répertoriant, caractérisant
les parametres d’un nombre €levé de processus de collisions et affinant les modeles théoriques.
Outre D’intérét intrinséque de telles études, celles-ci sont fondamentales pour aborder la
physique des milieux dilués. Donnons quelques exemples : la modélisation des milieux
stellaires ou interstellaires s’appuie en grande partie sur des données collisionnelles ; il en est
de méme des processus atmosphériques, signalons par exemple que la cinétique d’évolution de
la concentration de 1’ozone atmosphérique résulte de plusieurs dizaines de mécanismes
collisionnels en compétition et qu’une imprécision sur la connaissance de 1’'un d’eux peut
modifier de fagon notable la conclusion d’une modélisation. Les progrés dans les machines a
plasma utilisées pour I’approche de la fusion contrdlée sont en partie conditionnés par la
connaissance de mécanismes de collisions impliquant des états atomiques encore peu connus.

Les ions ont existé de tout temps, depuis les premiers instants de I’expansion de notre
Univers. Les interactions entre ces ions et les autres particules existantes, que ce soient des
photons, des électrons, des atomes, des molécules ou des ions, sont incessantes et participent
de la construction de I’Univers.

Les collisions atomiques sont les processus les plus fondamentaux en physique
quantique et présentent un intérét essentiel en physique nucléaire et en astrophysique. La
connaissance de la nature et de 1’efficacité des processus collisionnels a une importance
considérable en physique de I’atmosphere physique des Lasers, voir méme la chimie de la
combustion.

Dans le domaine de la fusion thermonucléaire, comme tout corp chaude, les plasmas
émettent du rayonnement qui peut se situer dans n’importe quelle gamme du spectre
électromagnétique, et ceci en fonction du degré d’ionisation de la matiére. La spectroscopie du
rayonnement, émis par un plasma, est un outil de diagnostic qui a été utilisé depuis les premieres
¢tudes, en permettant 1’évaluation des parametres tels qui la densité, la température et le degré

d’ionisation.
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L’intérét de I’étude de 1’émission X réside dans un certain nombre d’applications, dont
I’une des plus importantes est 1’astrophysique : les étoiles sont constituées de plasmas chauds,
qui émettent et absorbent du rayonnement en dehors de la gamme visible, en particulier depuis
les XUV jusqu’aux rayons gamma. Les trois mécanismes élémentaires d’interaction (capture,
ionisation, excitation) sont principalement responsables de I’émission de rayonnement par un
tel milieu.

Récemment, dans le domaine du dommage biologique, des travaux semblent mettre en
évidence une correlation entre les sections efficaces de mort cellulaire et la création d’une
lacune en couche interne (par excitation ou ionisation) d’un atome de carbone du squelette
d’ADN d’une cellule. En particulier, il apparait que le maximum des sections efficaces
d’inactivation cellulaire correspond a 1’égalité des vitesses du projectile et de I’électron en
couche K de I’atome de carbone, exactement comme pour les sections efficaces d’ionisation au
d’excitation en couche K. une bonne connaissance des sections efficaces d’excitation (et
d’ionisation), en particulier pour des collisions de grande asymétrie, s’avere donc fondamentale,
dans le but de rendre compte, par exemple , de la saturation de I’efficacité des effets biologiques
par des projectiles de grand numéro atomique [1].

L’atome d’hydrogéne ou, plus généralement, le systeme ionique a un électron présente
un intérét fondamental pour la description théorique des structures atomiques. On exigera d une
théorie fiable qu’elle décrive I’interaction des noyaux avec les électrons via la force
Coulombienne, a cause du large domaine d’influence de cette force. Cependant, le probleme de
collision, méme pour les cas les plus simples, ne peut pas étre completement résolu. C’est pour
cette raison que la théorie des collisions atomiques par impact ionique, s’est concentrée sur le
développement des techniques, des méthodes et des approximations dans lesquelles les divers

processus de collisions peuvent étre décrits convenablement.

Il'y a deux situations ou les approximations peuvent étre employées et ainsi une grande
simplification peut étre faite. La premiére est celle ou la théorie de perturbation peut étre
appliquée a cause du temps d’interaction court. La seconde est le cas de collisions tres lentes :
il y a formation d’une quasi-molécule et le mouvement lui-méme peut étre consideré comme

une perturbation.

Dans un probleme de collision, le plus important est la détermination de la fonction
d’onde qui représente 1’onde de diffusion, car elle contient toutes les informations nécessaires
sur I’état du systéme. Cependant pour résoudre ce probleme, diverses techniques sont

développées afin d’aboutir & une solution quasi-exacte, Citons par exemple : ’approximation
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de Born[2], I’approximation VPS (Vainshtein, Presnyakov et Sobelman) [3], I’approximation
de Glauber[4], la méthode OHCE "One and Half Centred Expansion”, laméthode SCE "Single
Centred Expansion"[5-6 ]...etc..

La majorité de ces approches ont dévoilés leurs insuffisances dans la prise en
considération des effets de couplage, soit parce que les calculs deviennent trés difficiles par

I’addition des états du continuum soit parce que ces approches sont inexactes.

A cause de I’insuffisance des méthodes citées précédemment et des difficultés de mise
en ceuvre des méthodes basées sur une théorie perturbative, dans ce mémoire nous nous sommes
intéresses a une approche relativement nouvelle excluant un traitement perturbatif, et fondée
sur une théorie variationnelle, nommeée "Principe Variationnel de Schwinger" qui consiste a un
développement de la fonction d’onde de diffusion d’un systéme collisionnel sur une base des
¢tats d’essai. Notre objectif principal été donc d’élaborer un outil performant et efficace a

I’étude de la collision ion-atome aux vitesses intermédiaires.

En 1984, B. BrendlIé [7] et sous la direction du Pr R. Gayet au Laboratoire des Collisions
Atomiques de I’université de Bordeaux-l (France), a appliqué cette méthode a I’excitation
d’ions et d’atomes par impact de noyaux nus aux vitesses intermédiaires en utilisant une base

constituée seulement par deux états (initiale et finales).

En 1988, M. Bouamoud [8] a repris et développé cette méthode en utilisant une base

constituée de cing états de la cible.

En 1998, ce formalisme variationnel a été réexaminé de nouveau par Mr B. Lasri [9] en
s’appuyant sur un nouveau code informatique de calcul en Fortran calculant systématiquement
les sections efficaces totales d’excitation et ainsi la base a été élargie de deux a cinq états en

incluant la totalité du spectre discret ainsi que celui de continuum de la cible.

Récemment, dans le but de développer et d’affiner encore plus cette approche
variationnelle dans la représentation de la fonction d’onde de diffusion, B. Lasri [10] n’étais
pas restreints lors de son développement a 5 états de base mais il avait élargi cette base de 5
états a 10 puis a 14 états. Le propagateur de Green a été développé aussi sur une base constituée
par I’ensemble du spectre discret ainsi que par celui du continuum de la cible. En fait, dans le
domaine d’énergie qui nous intéresse, la contribution des états du continuum est petite sans

toutefois étre complétement négligeable [11-12].
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Ce nouveau modele théorique fut appliqué avec succes par le biais du formalisme du
paramétre d’impact a I’excitation de I’atome d’hydrogéne principalement et ions hydrogénoides
(Li%*, Be*,...etc) en collision avec des protons et a D’excitation des ions helomoides
(Fe?** Kr3** .. .etc) avec des noyaux de charge allant de 1 jusqu’au 54 incluant celle des gaz

rares (He, N2, Ne, Ar, Kr et Xe) aux vitesses intermédiaires [12].

En effet, vu les divers prédictions théoriques qui paraissent tres encourageantes pour
I’atome d’hydrogéne principalement et les ions hydrogénoides (Li%*, Be®*,..) ainsi que les ions
heliumoides (Fe?**, Kr3** Xe®?*,..) étudiés, ces derniers demeurent en parfait accord avec ceux
d’autres travaux théoriques fondés sur d’autres techniques récentes comme celles de Close
Coupling [13] ainsi qu’avec la totalité des résultats expérimentaux [1-14]. Cependant, on pourra
dire que cette nouvelle formulation de 1’approche variationnelle de Schwinger, s’avére un outil
d’investigation treés puissant pour étudier 1’excitation électronique d’atomes par impact d’ion
aux vitesses d’impact intermédiaires et de prédire également et avec succes la saturation des
sections efficaces totales d’excitation quand la charge du projectiles (atomes de gaz rares)
augmente (B. Brendlé et al (1985) [7], K. Wohrer et al (1986) [15], R. Gayet et M. Bouamoud
(1989) [16], B. Lasri (1998, 2007) [10-12], M. Bouamoud et R. Gayet (2004) [10], B. Lasri, A
Bouserhane, M. Bouamoud et R. Gayet (2005) [17], B. Lasri, M. Bouamoud et R. Gayet (2006)
[11], B. Lasri, M. Bouamoud et J. Hanssen [18] ).

Contrairement a la croissance en Z3 prédite par 1’approximation de Born 1, le principe
variationnel de Schwinger prévoit donc la saturation a une valeur finie de ces sections efficaces
lorsque Zp tend vers I’infini, 1a ou d’autre théorie (base d’états couplés) semblent prédire le
passage par un maximum puis une décroissance de ces sections pour des valeurs
asymptotiquement grande de la charge excitatrice.

Dans ce mémoire, nous nous sommes fixés I’objectif de calculer les sections efficaces
totales d’excitation des ions Helimoide Fe?**(1s?) en collision avec des cibles atomiques de

charge nucléaire croissante incluant ceux des gaz rares a une énergie de 400 MeV.

Pour cette étude nous avons adopté le plan suivant :

Le chapitre I décrit les Processus élémentaires dans le domaine des collisions atomiques.
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Le chapitre Il décrit I’adaptation du principe a I’excitation atomique. Ceci nous permet de
développer I’amplitude de transition variationnel pour aboutir aux sections efficaces totales

d’excitations des systémes hydrogénoides par impact d’ions.

Dans le dernier chapitre (chapitre I111) nous appliquons le formalisme variationnel de Schwinger

aux processus d’excitation des ions Fe?**(1s?) en collision avec divers atomes incluant ceux des

gaz rares a une énergie de 400 MeV.
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Chapitre I Processus ¢lémentaires, domaines de vitesses d’impact et divers travaux

Chapitre 1

Processus élémentaires, domaines de
vitesses d’impact et divers travaux

ors des collisions ion-atome, une partie de I'énergie cinétique du mouvement est

transférée aux deux cortéges électroniques ce qui y en résulte un réarrangement

des états des électrons conduisant a des processus d'excitation, d'ionisation ou de
capture. (Figure I-1) [1].

I.1 Processus mono-électroniques directs :

Dans I’é¢tude de la collision entre un ion projectile P et une cible atomique ou
moléculaire T, les électrons qui réalise ces processus (excitation, ionisation, capture) sont dit
les électrons «actifs », par contre les «passifs » sont ceux qui conservent leurs états
quantiques, au cours de la collision.

Afin de simplifier la compréhension de ces trois processus, on prend un model mono
électronique.

Projectile Cible

Figure 1.1 — Présentation des processus électronique induits lors des collisions
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1.1.1 lonisation : Dans ce processus, I’interaction est assez intense, le transfert d’énergie

peut étre suffisant pour arracher un électron de 1’atome cible, c’est le phénomeéne
d’ionisation.
P+T — P+ T* +e”

1.1.2 EXxcitation : Au contraire, I'interaction est insuffisante pour créer une ionisation, il

y a seulement excitation, processus par lequel un atome passe d’un niveau d’énergie a un
niveau plus éleve.

P+T — P +T~
1.1.3 Captu '€ : Le processus de simple capture est le passage d’un électron d’une orbitale

de I’atome cible T vers une orbitale du projectile P sans émission simultanée de rayonnement.
Elle aussi appelé processus de transfert de charge. Il intervient surtout lors d’irradiations en
ions lourds.

P+T — P+ T*
I.2 Domaines des vitesses d’impact :

Pour chaque systeme collisionnel, ces divers processus sont caractérisés par des
sections efficaces qui, pour un ion projectile et une cible donnée, dépendent de 1’énergie de la
collision comme le montre la figure (I-2) pour le cas d’un systéme proton sur hydrogéne.
Selon la vitesse du projectile (vp), I’importance relative de ces processus dynamique différent.

La théorie des collisions classifie ainsi trois régimes selon la valeur du parameétre

définie K défini comme :

K2, Ve -1
z. 'V,

Ou Ve est la vitesse de 1’électron sur une couche atomique (ou moléculaire) cible, vp la
vitesse de I’ion incident (projectile), Zp et Zt sont respectivement numéros atomiques (la charge)

du projectile et de la cible.
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Figure 1-2 : Sections efficaces des différents processus collisionnels en
fonction de 1’énergie dans le cas de la collision P + H

On distingue trois régimes :
I.2.1 Régime des faibles vitesses d’impact (K >> 1) :
Ce régime, appelé aussi régime de fortes interactions, est atteint pour des vitesses de

collisions (v ) trés inférieures a celle de I’électron actif (ve), la théorie, adaptée a ce régime,

est basée sur ’hypothése de la formation d’un quasi—molécule transitoire au cours de la
collision et fondée sur une représentation des états électroniques sur des bases moléculaires.
Un de ses modeles est celui d’onde déformée du continuum de la cible par ’onde du

projectile - Continuum Distorted Wave (CDW)-.

1.2.2 Régime des hautes vitesses d’impact (K << 1) :

Ce régime, appelé aussi régime perturbatif, est atteint pour des grandes vitesses de

collisions (v, >>V ), et pour des grandes asymeétries (Zp << Zr). Une théorie de perturbation

de premier ordre telle que 1’approximation PWBA (Plane-Wave Born Approximation) devient
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fiable pour une bonne évaluation des sections efficaces totales des réactions d’ionisation et

d’excitation.
I.2.3 Régime des vitesses d’impact intermédiaires (K= 1) :
Régime quasi-symétriques, ou on distingue :

- un fort couplage entre les voies de capture et d’excitation.

-les sections efficaces des différents processus atomiques sont proches de leurs valeurs
maximales.

- les processus multiples ont des probabilités non négligeables.

Le processus d’ionisation apparait d’autant plus important que la vitesse d’impact est
grande. Ce processus est essentiellement du a des électrons éjectés avec de faibles moments
cinétiques autour de la cible et du projectile.

La capture électronigue est le processus prédominant dans le régime des basses vitesses de
collision. Par contre, ’ionisation et 1’excitation sont dominantes aux hautes vitesses de

collision.
1.3 Principales méthodes théoriques développées:

Le plus important dans un probleme de collision est la détermination de la fonction
d’onde qui représente 1’onde de diffusion, car elle contient toutes les informations sur 1’état du
systeme. Pour résoudre ce probléme, certaines approximations ont été largement employées
au cours de ces derniéres décennies. Nous allons présenter brievement les principales

approximations :
1.3.1 Approximation de Born :

Au début, il faut noter que I’approximation de Born est essentiellement un développement
de type perturbatif de la fonction d’onde ou de I’amplitude de diffusion, en puissance du

potentiel d’interaction.

Dans cette approche, nous commengons par I’équation de Schrodinger indépendante du
temps pour déduire les équations intégrales de la fonction d’onde. Nous devons alors prendre en
considération les conditions aux limites appropriées et relatives aux grandes distances. C’est a
dire un choix donné pour la fonction de Green et pour la solution homogéne de 1’équation
différentielle implique une définition des conditions aux limites. Il est aussi possible d’obtenir
le méme résultat si nous utilisons 1’équation de Schrédinger et la fonction de Green

dépendantes du temps [2].

11
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Dans une collision (atome-ion), on considére la transition d’un électron de 1’état initiale

&) de la voie d’entrée, 4 I’état final | 3) de la voie de sortie.

Dans ce traitement perturbatif, on peut exprimer 1’élément matriciel de 1’amplitude de

transition est :
T,Ba = <IB|Vﬂ ‘l//;> I-2

Ou| W £ > représente le vecteur propre de I’Hamiltonien total H dans la voie de sortie est

vérifie I’équation de Lippmann-Schwinger :

vi)=la)+GV,|a) 3

Ou
T _ . -1 )
G _g“—>m>o(E H+i¢) -4

est I’opérateur de Green , E étant 1’énergie totale du systéme, et H I’Hamiltonien total du

systeme. Ce Hamiltonien peut s’écrire comme suit :

H=H,+V,=H,+V, I-5
|a>, H_etV, Sont respectivement le vecteur propre, 1’Hamiltonien des particules sans
interaction, et le potentiel d’interaction dans la voie d’entrée.

| ,8>,H »6tV, Sont respectivement le vecteur propre, I’Hamiltonien des particules sans

interaction, et le potentiel d’interaction dans la voie de sortie

En utilisant I’identité générale reliant les inverses de deux opérateurs et a I’aide de

I’expression (I-5), on peut écrire G *sous la forme :

G =G’ +GV.G* -6
Avec G = lim (E-H, +ig)" I-7
£—>-0

De larelation (1-6), on obtient facilement la série suivante :

G* :Ggi(VaG;)n -8

n=0
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Par substitution 1’expression de G*dans la relation (I-3), on obtient :

Ty =(BIV, [1+G;i(VaG;)iVa}|a> 1-9

D’ou par retenir le premier terme on obtient I’approximation de Born au premier ordre (Born-
):
Ta =(B|V,|a) 1-10

L’approximation de Born du premier ordre, est valable uniquement pour des collisions
atomiques avec des ions de haute énergie. De méme, I’approximation de Born au deuxiéme

ordre revient a ne retenir que les deux premiers termes de la série (1-9) :

T =(BIV,+V,GV, |ax) I-11

Et ainsi de suite, le N*®™ ordre de I’approximation de Born revient & retenir seulement
les N premiers termes de la série.
L’approximation de Born est seulement valable et donne un bon résultat quand

I’énergie cinétique de 1’ion incident est trés grande par rapport au potentiel d’interaction.

1.3.2 Approximation de VPS (Vainshtein, Presnyakov et Sobelman):

Nouvelle approche a été développée au début des années soixante par Vainshtein,
Presnyakov et Sobelman « approximation VPS » pour traiter les déformations de la fonction
d’onde sortante décrivant le systeme collisionnel. Elle consiste a traiter 1’interaction entre le
projectile et 1’¢électron actif ainsi entrele projectile et le noyau cible afin d’étre compatible avec
les conditions du processus de collision. Mc Carroll et Crothers [3] ont proposé une version
légérement différente de ’approche initiale qui fut appliquée en 1966 par Mc Carroll et Salin

[4] aux collisions proton-hydrogéne.

.1.3.3 Approximation des voies couplées (Close-Coupling) :

Une autre alternative a 1’approximation de Born est 1’approximation des équations
couplées, ou la fonction d’onde de diffusion est développée sur des bases de fonctions d’onde
représentant les différentes voies de réaction. Il en résulte un systéme d’équations différentielles

couplées sur les coefficients du développement [2].

On suppose que le projectile ayant une direction rectiligne, et perpendiculaire au

transfert d’impulsion de la cible, selon les équations suivantes :
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+7
t 1-12
=0

Pl
Il
< !

QN
<

Ou R est la distance du projectile-cible, v est la vitesse incidente du projectile, p

désigne le paramétre d’impact et t est le temps pris arbitrairement égale a zéro quand R=p .

L’équation de Schrodinger peut se mettre sous:

{—iv%+H(z)+V(|3(Z))}‘W+(/317)>=O I-13

Ou H est I’Hamiltonien électronique du systéme sans potentiel d’interaction. Il est

responsable de la transition électronique. La fonction d’onde peut étre approchée par un

développement sur une base tronquée d’états, arbitraire { ‘ X >} qui sont des vecteurs propres de

H. On pose alors :
‘y/+(,5,2’)>=2ak (8.2)| x.)exp(-ig, z/v) I-14
ket
Ou &, désigne I’énergie propre de 1état propre| 7, ) .

En Portant 1’expression ci-dessus de ‘l/f(ﬁ, 7)> dans 1’équation (I-13), on obtient un systéme

d’équations différentielles couplées sur les fonctions a; (p,7), aprés projection sur < Zi ‘ :

. 0 - . -~ . -
2, (p,Z)=§ij(R(Z))eXp(I(£j —gk)z/v)ak (p.7) -15
Ou les éléments de matrice V,,(z) sont donnés par :

ij (ﬁ(z)):<751 ’\/(ﬁ(z)]lk> I1-16

Avec les conditions asymptotiques:
a,(p,2(t > —0))=5, 1-17

]

L’indice 1 étant relatif a 1’état initial du systéme dans la voie d’entrée :

a;(p,t)= jdtgvjk (ﬁ(t))exp (i(gj — &k ))ak (5:t) -18
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La probabilité de transition dans une voie de réaction particuliere f est donnée par le

coefficient du développement de la fonction d’onde dans cette voie. Elle est donc :

2

1-19

P:‘af (E+oo)

Avec des différents chois de bases qui dépend de la vitesse quiont été effectués :

Base a un centre : (Single Centered Expansion —SCE-) : La fonction d’onde de diffusion
est développée sur une base d’états atomiques, qui sont les vecteurs propres de I’Hamiltonien

de la cible, dite « a un centre », c'est-a-dire centrée sur la cible.

Base & deux centres (Two Centred Atomic Orbital -TCAO-): Dans le domaine de
faibles vitesses, les sections efficaces de capture deviennent grandes. Par conséquent, Les
voies de capture —qui font intervenir les états du projectile- sont ouvertes et la fonction d’onde
ne peut pas étre développée uniquement sur les états de la cible. Lors de I’excitation par

passage par des états intermédiaires centrés sur le projectile (et donc par voie de capture), la

méthode traditionnellement utilisée consiste alors & un développement de‘z//+ (P Z)> sur une

base dite « a deux centres » [1].
On écrit alors :

v (p.2))= Zn:ak (5.2)| 2 )exp(ig, z/v)+ibI (5.2)| 2" )exp(-ig 2/v) 1-20

k=L )
‘;(,f>et‘;(,”> Sont respectivement les états propres de la cible et du projectile.

Base a un centre et demi (One and Half Centered Expansion -OHCE-) : Dans cette
methode, I’ionisation de la cible due a la capture par le projectile est representée en incluant
quelques fonctions centrées sur le projectile dans le développement de la fonction d’onde de

diffusion sur les orbitales de la cible.

1.3.4 Approximation de Glauber :

Cette approche a éte développé par Glauber a la fin des années cinquante. Elle est I’une des
formulations de I’approximation eikonale. Elle permet d’introduire les effets du potentiel
d’interaction dans la fonction d’onde décrivant 1’état final du systeme.

L’influence du potentiel d’interaction sur la fonction d’onde de diffusion se traduit par
une déformation de 1’onde plane représentant le projectile quand celui-ci s’approche ou

s’¢loigne de la cible.
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1.3.5 Approche variationnelle:

La majorité des approches, décrits jusqu’a présent, concernant essentiellement 1’étude de
collisions a haute énergie (a I’exception de la méthode des équations couplées dont
I’application peut étre étendue au domaine des énergie moyennes) a dévoilé leurs insuffisances
dans la prise en considération des effets de couplage, soit car les calculs deviennent trés

difficiles par 1’addition des états du continuum soit les approches sont inexactes.

Plusieurs approches ont été introduites afin d’étudier le processus collisionnel ou la
majorité décrivaient les collisions a haute énergie, et en 1950 Schwinger a introduit son
approche qui porte son nom (principe variationnel de Schwinger), qui a représenté vraiment un

outil efficace a 1’é¢tude des collisions.
Diverses applications de ce principe ont été faites :

» Lucchese et Mc Koy [5] : diffusion (électron-He). Leurs résultats étaient trés
encourageants et ont montré que cette méthode peut fournir des solutions
excellentes aux probléemes de diffusion sans  toujours nécessiter des
développements sur des bases importantes.

» Lucchese, Watson et Mc Koy [6]: diffusion élastique d’électron par des
molécules, Ils ont montré que I’amplitude de diffusion dans le principe
variationnel de Schwinger converge rapidement par rapport a la base sur laquelle
la fonction d’onde de diffusion est développée.

> En 1984, Brendlé, et sous la direction du Pr R. Gayet au Laboratoire des collisions
Atomique de l’universit¢é de Bordeaux-lI (France), a encore développé cette
méthode pour I’étude de I’excitation d’ions et d’atomes par impact des noyaux nus
aux vitesses intermédiaires.

> Dans le méme laboratoire et toujours sous la direction du Pr R. Gayet, M
Bouamoud a repris et a développé cette méthode en mettant au point une nouvelle
approche, basée sur un nouveau code informatique de calcul en Fortran, calculant
systématiquement les sections efficaces totales d’excitation, en utilisant une base

constituée de cinq états de la cible [7].
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Chapitre I

Principe variationnel de Schwinger pour la

théorie des collisions

I1-1. Introduction:

urant ces derniéres décennies, les méthodes variationnelles ont prouvé leur
efficacité comme étant un outil d’investigation inestimable dans la physique
théorique, notamment pour I’étude des phénomeénes de collisions atomiques,
ainsi que pour la chimie pour résoudre par exemple le probléme des états liés. Pour des
problémes collisionnels, ces méthodes variationnelles peuvent étre groupées en deux
catégories : celles basées sur I’équation Schrodinger et celles basées sur 1’équation Lippmann-

Schwinger.

La méthode Hulthén-Kohn incorporant des conditions complexes aux limites lors de son
développement est répertoriée dans la premiére catégorie [1-3]. Une extension moderne de cette
approche a I’étude des collisions de type électron-molécule a été annoncée en 1995 par
Rescigno et al [4]. Cette derniére a subi plus tard une nette amélioration grace a une méthode
variationnelle dite de la matrice-R (R-matrix) [5][6]. Ceci a été récemment largement discuté
par Schneider [7].

La méthode variationnelle, que Schwinger en personne a présenté dans ses cours a

I’Université de Harvard et fut publié¢e en 1947, appartient a la seconde catégorie [8].

Cette approche appliquée aux collisions de type e-molécule, ion-atome et a la

photoionisation moléculaire n’a cessé de se développer, de se raffiner et de s’étendre a d’autres
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domaines le long de ces dernieres années, grace aux progres informatiques et aux divers travaux

accomplis par plusieurs équipes de recherche dans le monde [9-12][18-21].

Dans cette approche, les conditions correctes aux limites sont automatiquement
introduites grace a la fonction de Green. De plus des fonctions de base avec des conditions aux
limites arbitraires peuvent étre utilisés dans les calculs. Cette particularité permet I'utilisation
d’une base L2 pour des calculs de collision et fournit une bonne motivation initiale pour
appliquer cette méthode a la physique atomique et moléculaire [10][13]. Un tel succés a mené
au début au développement d’une méthode itérative de Schwinger qui utilise des techniques
d’expansion du centre unique (Single-Center Expansion) et aussi a une autre procédure itérative
pour améliorer la série de base initiale [14]. La méthode itérative de Schwinger a été largement
employée pour étudier la photoionisation moléculaire [15] et pour des collisions e-molécule,
au niveau de 1’échange statique pour des collisions ¢lastiques. Elle est couplée avec
I’approximation des ondes distordues (Distorded Wave Approximation) pour étudier la

dispersion électroniquement inélastique [16][17].

A travers la quasi-totalité des travaux et des études basés sur le principe variationnel de
Schwinger, il a été montré que ces approches variationnelles sont couronnées de succes dans la

résolution de plusieurs problémes en relation avec 1’énergie de liaison.

D’abord, I’avantage principal de ces approches tient a leur capacit¢ de donner
satisfaction avec des fonctions d’onde d’essai qui sont une approximation raisonnable de la

fonction d’onde réelle du systeme.

Le présent chapitre discute de la mise en oeuvre du principe variationnel de Schwinger
basé sur des équations intégrales de Lippman-Schwinger et fondé sur 1’obtention d’une forme

stationnaire de I’amplitude de transition en vue d’une application aux collisions de type ion-

atome [18-21].

11-2. Approche variationnelle de Schwinger :

Lors d’une collision entre deux particules, les états de diffusion ‘ 1//;> et ‘ ¥y >, vecteurs

propres de I’hamiltonien total du systeme satisfaisant respectivement aux conditions d’ondes
entrantes et sortantes sont déf inis dans le cas d’une collision sans réarrangement par les

équations de Lippman-Schwinger :
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i) =la)+GVe v (I1.1a)
Wi )=l B)+GeVe|vy) (11.1b)
la) et | ﬂ> désignent respectivement 1’état initial et final de la cible et G: 1’opérateur de Green
défini par :
G: =(E—H, +ig) (Il-1c)
E est I’énergie totale du systéme.
Si on dénote par H. I’hamiltonien des particules sans interaction et par V. le potentiel
d’interaction dans la voie ¢, I’hamiltonien total du systéme peut s’écrire :
H=H.+V; (1.2)
L’amplitude de transition définie comme étant 1’élément de matrice de transition s’écrit sous la
forme :
Ty =(BITla) (11.3)
Par ailleurs, a partir des équations de Lippman-Schwinger (I1.1a,b) on peut aussi déduire

que I’amplitude de transition donnée par la relation précédente peut s’écrire sous trois formes

différentes:
T = (BN w2) (I1.4a)
ALY (11.4b)
= (v Ve ~VeGVe|w7) (11-4c)

On peut remarquer aisément qu’a partir d’une simple combinaison des expressions précédentes

(11.4a-c), une nouvelle forme de T,, dite forme bilinéaire du principe variationnel de Schwinger

[22] s’écrit:
T = (BN ¥2) +<% ’Vcla> —<1//; ’VC ~V GV v (11.5)
Cette derniére expression est stationnaire par rapport a de petites variations arbitraires ‘51//; > et

<5¢//[; ‘des vecteurs \ v, > et <w; ‘autour de leurs valeurs exactes.

En effet, en différentiant la relation (11.5), nous obtenons :
5T =[(B1=(w | +{wi VB Nelowr) + (8w Ve leo) -l wi) +Gevel )] (e

Sachant que ‘ z//;> et <l//; ‘ verifient les équations intégrales de Lippman-Schwniger (11.1a,b),

la relation (11.6) donne en effet :
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ol,, =0 (1.7)
On dira alors que I’erreur commise sur T, est quadratique par rapport a celle faite sur

les états de diffusion.
Notons que les équations (l11.4a-c) sont des expressions exactes de 1’amplitude de

transition. Cela dit une amplitude exacte est obtenue quand les états de diffusion exacts ‘y/;>
et <l//;‘ sont utilisés.

Suivant la méme procédure citée ci-dessus et a partir des équations (Il.4a-c), nous
serons en mesure d’obtenir une nouvelle représentation stationnaire de 1I’amplitude de transition

T,, dite forme fractionnaire du principe variationnel de Schwinger :

(Ve i) (v Vele)
e <‘//,; ‘Vc _VcGévc‘ '/4:>

(11.8)

En tenant compte des expressions équivalentes (11.4a-c) de I’amplitude de transition lors de la

différentiation de cette expression, on peut toujours verifier que :
éTﬂa :[<ﬂ|_<l//; ‘+<W/} NCGE]VC‘5W;>+<5W; ’Vc[|a>—‘ V/;>+Gévc‘ W;>] =0
(1.9)

est identique a I’expression (I1.6); ce qui signifie que T, est aussi stationnaire par rapport a de

petites variations arbitraires des états de diffusion | v, > et <l//; | autour de leurs valeurs exactes.

De plus, cette forme fractionnaire présente I’avantage d’étre indépendante de la

normalisation choisie pour les états de diffusion.

Il est important de rappeler que ce principe variationnel, telle la forme bilinéaire donnée
par I’équation (IL.5), introduit automatiquement des conditions aux limites correctes (c’est a
dire n’exige pas des fonctions d’onde d’essai qui satisfont les conditions aux limites comme
dans le cas de méthode Hulhén-Kohn [1]) et utilise seulement des fonctions d’onde d’essai dans
la région ou I’interaction apparait.

Comme une premiére illustration, I’approximation de Born (Born-1) consiste a

remplacer, respectivement dans 1’expression (I1.8) les vecteurs exactes inconnues ‘1//;> et <l//,; ‘

par les vecteurs d’essai |or) et <ﬂ|, soit:
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i) =la) (11.10a)

et
(w;| =8| (11-10b)

Avec ce choix simple de fonctions d’essai, I’expression fractionnaire de 1’amplitude de

transition devient :

1 _BNcla) (BNcla) (11.11)

o <ﬂ IVC _VCGSVC|0‘>

on sous une autre formulation:

(11.12)

1
H

|
—H ||~

o =
I — |

tel que:
T® correspond a I’approximation de Born au premier ordre pour ’amplitude de transition.
L’approximation de Born au 2°™ ordre de I’amplitude de transition notée T®" est telle que:

TBI _ B | T (11.13)

T BII

On peut souligner que dans le cas ou le rapport est petit devant 1, et en utilisant le

TBl
développement de I’expression (I1.12) ((1-g) = (1+€) e<1), on aura:
T =TP T4 (11.14)

Nous remarquons que dans ce développement, les deux premiers termes correspondent a la

série de Born au 2¢™ ordre.

Par conséquent, on peut conclure que dans le cas des énergies assez élevées pour
lesquelles la serie de Born converge, le principe variationnel de Schwinger pourrait fournir une

meilleure approximation que celle de Born au 2™ ordre.

Une évaluation de I’amplitude de transition sous sa forme fractionnaire donnée par
I’équation (I1.8) et I'utilisation de I’approximation (II.10a,b) avec des choix plus complexes a
été effectuée pour 3S; dans une collision nucléon-nucléon décrite par un potentiel de Yukawa
[23], ou par un potenticl de Gauss [22]. Le résultat variationnel s’avere en effet étre plus précis

que la seconde approximation de Born.

22



Chapitre 11 Principe variationnel de Schwinger pour la théorie des collisions

En fait, la premiére approximation de Born donne des sections efficaces moins précises
que I’estimation variationnelle basée sur un choix simple (II.10a,b). Un tel exemple illustre les
difficultés qui peuvent apparaitre quand un mauvais choix des fonctions d’essai est employ¢

dans le principe variationnel.

1I-2.  Amplitude variationnelle approchée dans le

formalisme de Schwinger :

Comme les états de diffusion ‘ :,y;> et <l//,} ‘ ne peuvent pas étre connus de fagon exacte

nous allons prendre comme états d’essai les vecteurs ‘ W > et <!//,} ‘ soit :

72 ) =) +lows) (11.15a)
et

(] = (vl (o] (1.15)
En développant ‘&;> et <l//,}‘ sur les états d’une base tronquée {|i>} et {<j|}

respectivement (les deux ensembles ne sont pas nécessairement identiques mais ils ont la méme

dimension finie N) :

N

wi)=> ali) (11.16a)
7i)=2,
N -~
(73]= D b, (il (11.16b)
j=1
Les coefficients @, et 5, , composantes des états de diffusion approchés se déduisent a partir de

la résolution de I’équation oT,, =0.

En rapportant ces états d’essais dans I’expression (I1.8) nous obtenons ainsi I’amplitude

soit :

N ATARA AL
T =7 -
<l//ﬂ ’Vc _VchVc‘ ‘//a>
On peut déduire a partir des équations (I1.6) et (I1.15a,b), I’équation suivante:

8T, = [(B1= (7, — 6w, |(1-VeGE) Ve 8w ) + (6w, Ve[ l@) — (1- GV )| 77 — s )] (11.18)

de transition approchée T,, ,

(11.17)

I est facile de montrer que pour toute variation en 1* ordre en ‘51;15) et <5://;‘ , 0T, =0.
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Maintenant au moyen de 1’équation oT,, =0 et en remplacant les vecteurs W; > et <1/7,; ‘ par

les développements cités précédemment par les équations (11.16a,b), nous obtenons pour les

coefficients @, et Ej , composantes des états de diffusion approchées, les deux équations

couplées suivantes :
(iVc|a)
(BNei)

Si on désigne par D la matrice carrée de dimension N dont les éléments sont:

N
_Zaia <J[Vc _VCGch|i>:O

o (11.19)
_ij*

j=1

<J[Vc _VchVc|i>:0

D; = (Ve —VeGVeli) (11.20)

et par V, et V, les vecteurs colonnes dont les eléments sont respectivement:
v,), = (iMel ) (I1.21a)
(v,) =iVl B) (11.21b)

puis par @ et b les vecteurs colonnes dont les éléments sont &; et EJ. , les deux équations

couplées données par le systeme (11.19) peuvent étre exprimées sous une forme matricielle, soit:

V, =D.a (11.22a)
(v;) =b".D (11.22b)
ou encore en utilisant les propriétés algébriques des matrices :
a=D".V, (11.23a)
~* * t —
b*=(v;)". D" (11.23b)

Ces deux équations permettent de donner les solutions pour les composantes a, et Ej des états
d’essai ‘ 1/7;> et<1/7; ‘

Enfin, en injectant ces deux états d’essai ‘1/7; > et <&; ‘ dans I’expression (I1.17) de
I’amplitude de transition approchée fﬂa on obtient :

D NTAUELRIIAR

Ty = (11.24)

N N
D> b (iVe —VeGVe i) g,

j=1 =l
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ou sous forme matricielle : 'Fﬁa = Mtj)‘;a—g)[t);iy"] (11.25)

On peut écrire aussi fﬁa autrement et ceci en utilisant les deux équations (11.23a,b) :

T.=,) a=p"v,=(;) DV, (11.26)
ou encore sous une forme plus explicite :
T = (BN|72)=(7; Ve ) (11.27)

qui représente deux formes dites «post» et «prior» de ’amplitude de transition approchée T,

en fonction des états d’essai de diffusion ‘ W) > et<&; ‘ :

Finalement, en explicitant les deux vecteurs a et b “en fonction des solutions (11.23a,b)

nous obtenons a partir de 1’équation (I1.26) :
- N N
T pa :ZZ (B Vel i>(D_1)ij (i Vel ) (11.28)
i=l  j=1
ot D; =(j|V-VGV|i) et (D’l)ij désigne I’élément de matrice D, inverse de la matrice D
relative aux vecteurs de base |i) et | j>.

En conclusion, nous pouvons dire que nous venons de déterminer 1’amplitude de
transition approchée fa en fonction des états de diffusion approchés qui ont été développés

dans un sous espace vectoriel de dimension N finie.

11-3. Amplitude variationnelle de Schwinger

pour P’excitation directe:

Dans le formalisme du parameétre d’impact spécialement adapté a I’excitation directe, le
calcul de I’amplitude de transition variationnelle a été décrit précédemment par M. Bouamoud
(1988) [18], R. Gayet et M. Bouamoud (1989) [19], B. Lasri (1998) [20] et B. Lasri, M.
Bouamoud et R. Gayet (1998) [21,22]. Ainsi, notre objectif primordial dans cette partie, est
d’appliquer le principe variationnel de Schwinger a I’excitation d’un systéme hydrogénoide par

impact d’ions aux vitesses intermédiaires.

Comme la principale contribution a la transition considérée se produit aux petit angles

(par exemple < 107 rd pour une collision de type H* — H a une énergie égale a 50 Kev) on peut
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considérer que le projectile décrit une trajectoire rectiligne, et donc traiter ce probleme dans le

cadre de I’approximation iconale.

La méthode iconale est une approche semi-classique qui consiste a supposer que les
noyaux se déplacent d’une facon classique tandis que le mouvement des électrons est traité
d’une maniére quantique. Pour cela, considérons une collision entre un projectile de masse Mp

et de charge Zp et une cible de masse Mt et de charge Zr .

Dans la méthode du paramétre d’impact fondée sur la description du mouvement relatif

des noyaux suivant une trajectoire classique rectiligne, la séparation internucléaire est donnée

par:
R=p+7 (11.29a)
7=Vt (11.29b)
pV=0 (11.29¢)
ou :

—

R est la distance internucléaire.

p est le paramétre d’impact.

V est la vitesse relative du projectile.

t est le temps pris arbitrairement égal & zéro quand R = 5 .

La géométrie du systeme est décrite par la figure 11-1 suivante :

/ e(1,-1) \

P(M,..Z,)&

Projectile

5

K Fig lll-1 : Systéme collisionnel. /

Avec : X la position de I’électron relative a la cible T et S la position de 1’électron relative

au projectile P.
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En adoptant un repére du centre de masse projectile-cible, I’hamiltonien total du systéme
dans le cas d’une seule voie de réarrangement c, est donné par :
H=H.+V, (11.30)

H. est I’hamiltonien des particules sans interaction donné par H, = H; + T, , avec :

o= & (11.31a)
T 2 X '
1
et T, = _ZAR (11.31b)
ou u représente la masse réduite donnée par :
M. (M, +1
M (11.33)

SR VI VI

Vc est le potentiel d’interaction entre les particules en collision. Ce potentiel se met sous la
forme :

2.2 Z

o =—L-——F (11.34)

R S

Le potentiel inter-agrégat V,,, est défini par I’interaction coulombienne de longue portée

entre le projectile et la cible, a savoir :

— ZP(ZT _1)

- A (11.35)

ou Z, et Z, désignent respectivement la charge du projectile et celle de la cible.

En 1972, R. K. Janev et A. Salin [23] puis en 1979, D. Z. Belkic, R. Gayet et A. Salin
[24] ont montré que les sections efficaces totales sont indépendantes du potentiel inter-agrégat
\V

int

donné par I’équation (I1.35). Dans le calcul de I’amplitude de transition, I’influence de ce

potentiel se réduit a un facteur de phase dépendant du paramétre d’impact p donné par
2izp(2; 1)

p Vv . Par contre sa contribution a la section efficace différentielle doit étre réintroduite.

Ceci nous conduit a négliger I’influence du potentiel inter-agrégat lors du calcul de I’amplitude

de transition, et définir ainsi I’interaction responsable de I’excitation comme :

V=V, —@ (11.363)
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11
- ZP(E‘E) (11.36b)

Dans une collision sans réarrangement, et selon le formalisme du paramétre d’impact,
les états de diffusion ‘W;(Z» et ‘l//g(z)>, vecteurs propres de ’hamiltonien total du systéme,

satisfaisant respectivement aux conditions d’onde sortante et entrante sont définis grace aux

équations de Lippmann-Schwinger iconales:

v @) =la2)+ a2 6! -2)V@) [w.(2) (1:372)

v, @) =1pE)+ @2 6, c-2)V@) |, (@) (1.37)

ou V est le potentiel d’interaction entre le projectile et la cible. ‘a(z)> et \ﬂ(z)) sont

respectivement les états initial et final de la cible.

finalement, et si on adopte la notation ( | ) qui indique que I’intégration est effectuée

sur les cordonnée électroniques ainsi que la coordonnée Z de R c.ad
+00
k)= j dz [k|©

expressions (111.20a,-c) et (111.22) peuvent étre écrites sous une forme condensée :

(k| C) k’] ou © dénote un opérateur, et pour des cas oU a # 3, les

4, (5) = (Vv (1:382)
- —%(%}W ) (11.38b)
_ _%(l///;‘v VGV |y ) (11.38¢)

Maintenant a partir de ces trois formes de a ,, ( ,5) et d’une facon completement analogue

a I’établissement de la forme variationnelle (I1.8) dans le cas d’une collision directe (une seule
voie de réarrangement), on obtient I’amplitude de transition variationnelle sous sa forme dite

forme iconale du principe variationnel de Schwinger, soit:
. [ _
Vi, ) (_V] (‘///3|V |a)

-3 lwslv-verviu)

(11.39)
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qui est stationnaire pour de petites variations arbitraires des états de diffusion |z//;) et (1///;|

autour de leurs valeurs exactes. Et comme ces états de diffusion ne sont pas connus d’une fagon
exacte, et d’une maniére quasiment similaire a la precédente établie, on aboutit a une forme

approchée de I’amplitude de transition variationnelle a e (,5)

(11.40)

) (#)_( ij (BIV].) (#7]V]e)
fa PI=| 7, ~ + ~

A AR
Lors du développement des états de diffusion approché |1/7;) et de (:/7;| sur la base

tronquée {|i)} et {|j>} respectivement, les deux séries de base ne sont pas nécessairement

identiques mais elles doivent avoir la méme dimension finie N.

Alors, en employant la condition de stationnarité, cﬁﬂa(ﬁ) =0, on arrive a séparer deux
séries finies d’équations linéaires pour les coefficients des développements : un pour |z//;) et
’autre (1//;| . La résolution de ces séries d’équations linéaires fournit des solutions
approximatives de |l//;) et (c,y/;| , notées |&;) et (&;| .

Finalement, le remplacement des états de diffusion |gu;) et (l,y,;| , par leurs expressions

approximatives dans 1’équation (II1.25), méne a la forme plus pratique suivante de I’amplitude

de transition :

aﬁa(ﬁ):(_%jii (IB |V |i ) (D_l)ij (J |V |a) (11.41)

=1 j=1

ot (DY)jj est 1’élément (i,j) de la matrice D, inverse de la matrice D définie par 1’élément:
D, =(i[v-veivli) (11.42)
Dans le formalisme du paramaétre d’impact, la section efficace totale est donnée par :
5 =J-d2p‘aﬁa(,5)‘2 (11.43)
Et puisque le systéeme présente une symétrie azimutale, la section efficace totale devient :
& e zzyzjomdp pla. () (11.44)

Cette expression détermine la section efficace totale pour un processus d’excitation. Elle

reste toujours valable tant que la méthode du parameétre d’impact est justifiée.
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Remarque :

Du fait que & ﬂa( ,5) ne nécessite aucune intégration sur le paramétre d’impact p, on a
pu s’affranchir d’une difficulté majeure, celle de la divergence qui apparait dans 1’évaluation
des éléments de matrice de type (i|V | j ) et (i‘v GV ‘ j ) entre certains états hydrogenoides
dégénérés, lors d’un calcul quantique quand on intégre sur le paramétre d’impact p.

Notons que tous les états de la cible ont été pris en compte dans la représentation de

I’opérateur de Green. Nous avons €¢galement trouvé un moyen d’inclure tous les états du spectre

discret et ceux du continuum.

Lors du développement des états de diffusion approchés |y7;) et (y?;| nous avons pris

une base constituée seulement par I’ensemble des états de la cible (spectre discret) et nous avons
ignoré I’inclusion des états de capture sur le projectile. Ceci suppose que 1’effet du couplage,
entre la capture et I’excitation qui existe dans le domaine d’énergie qui nous intéresse, doit étre
faible pour que le principe variationnel reste valable et ceci est vrai lorsque la charge du

projectile est plus faible que celle du noyau de la cible.

Pour évaluer I’amplitude de transition variationnelle deux sortes d’éléments matriciels

doivent étre calculés :

e Eléments de matrice de type (j|V ||) dit de Born-I.

e Eléments de matrice de type (j‘v G Vi ) dit de Born-l1.
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Chapitre III

Excitation électronique de Pion Heliumoide
hautement chargé Fe**(1s%) avec des atomes des
gaz rares aux énergies intermédiaires . effet de
saturation des sections efficaces totales

d’excitation.

IT1I-1. Introduction :

Durant ces dernieres années, I’étude des processus de collision mono-életronique au
régime de vitesses intermédiaires ont subi des développements trés intensifs.
Expérimentalement, il a été observé que les sections efficaces totales d’excitation des ions
Heliumoides et Hydrogénoides entrant en collision avec des atomes neutres ont tendance a
se saturer quand la charge nucléaire des atomes augmente (Wohrer et al (1986) [1], Xiang-
yuan Xu et al (1988) [2]). Ce phénomene a été modélisé théoriquement par Brendle et
Gayet 1985 [3]; Bouamoud 1988 [4], Bouamoud et Gayet 1989 [5], Lasri, Bouamoud,
Gayet 2004 [6] grace a I’approche variationnelle de Schwinger; et par (Deco et al 1986
[7], Reinhold et Miraglia 1987 [8]) grace au formalisme des ondes distordues et méme

avec un calcul close coupling (Reading et al 1981 [9], Mukoyama et Lin (1989) [10]).

Les procédures variationnelles basées sur le principe variationnel de Schwinger
demeurent toujours un outil d’investigation trés puissant pour étudier les mécanismes

d’excitation atomique par impact d’ions. Dans le formalisme du parametre d’impact cette
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approche prédit avec succes le phénomene de saturation des sections efficaces totales
d’excitation des ions par impact de projectiles neutres aux vitesses d’impact intermédiaires

[1,3-6][11,12].

Expérimentalement, les sections efficaces totales ont été déduites a partir de celles
utilisées pour la production de la raie Lyman des rayons X pour des projectiles

Heliumoides et Hydrogénoides.

Dans cette partie de thése, nous nous sommes fixés I’objectif d’étudier I’excitation
de I'ion héliumoide Fe?**(1s?) en collision avec divers atomes de charge allant de 1
jusqu’au 36 incluant celle des gaz rares (He, N> , Ar et Kr) a une énergie de 400 MeV.
Expérimentalement, ces atomes jouent le role de projectiles. En effet, a une vitesse
d’impact donnée, la saturation apparait quand la charge nucléaire du projectile augmente a
une valeur comparable a (ou plus grande que) la charge nucléaire de la cible. Avec des
projectiles neutres, le processus de capture électronique est fortement exclu parce que c¢’est
un processus de deuxieme d’ordre qui peut se produire seulement si au moins un électron
est enlevé du projectile. Donc, le couplage entre 1’excitation et les voies de capture peut
étre négligé, introduisant ainsi une mise en ceuvre plus simple de notre approche pour
étudier les processus d’excitation. De plus, négliger ce couplage présente un avantage
considérable : il nous permet de faire des prédictions pour n’importe quelle charge
nucléaire du projectile une fois que les calculs ont été faits pour une seule charge de
projectile (Brendlé et al 1985 [3]), généralement cette charge vaut 1. Cependant, quand

I’excitation est due a un ion, le processus de capture ne peut étre négligé pour des vitesses

d’impact plus basses que la vitesse électronique sur I’orbitale initiale (Gayet 1983 [13]).

En contradiction avec I’approximation de Born au premier ordre (Born-I), la
saturation observée a été établie par Brendl€ et al [3], Gayet et Bouamond [5] et Lasri et al
[6] en utilisant la forme fractionnaire du principe variationnel de Schwinger. Plus tard, une
semblable saturation a été décrite par Mukoyama et Lin [10] en se référant a une méthode
totalement différente, celle de Close-Couling. La convergence asymptotique des sections
efficaces d’excitation obtenues dans des procédures théoriques différentes a été
conceptuellement attribuée a I’incorporation des effets d’ordre plus €levés, ignorée dans la

totalité des théories de premier ordre.

Les calculs théoriques ont été améliorés en incluant la contribution de la totalité¢ du

spectre discret ainsi que celui du continuum des états VI de la cible (états | V>) dans la
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.
représentation Gr et ceci grice au comportement en v des éléments de matrice de

second ordre de type Born (Z‘VGTV‘] ) malgré que la contribution de cette derniére s’avere

petite sans toutefois €tre négligeable (Lasri 1998 [11]). De plus, la base sur laquelle les

fonctions d’ondes ‘lﬂ; > et |1,Er|§ } ont été développées, est €largie de 5 états (1s, ns, np0,
np+1, np-1) notée Schw55 afin d’aboutir 4 une meilleure représentation du propagateur G
qui va nous mener slirement a une description plus précise et assez complete de ce
processus. Tous les résultats obtenus ont ét€ comparés aux données expérimentales

disponibles et a d’autres prédictions théoriques.

ITI-2. Excitation de I'ion Fe?*t(1s?) :

Dans cette partie, notre modeéle est appliqué de nouveau a I’excitation de 1’ion Fe***

en collision avec divers atomes incluant ceux des gaz rares a une énergie de 400 MeV qui
va correspondre a une vitesse d’impact de 16.91 a.u. En premiére approximation, les
électrons du projectile peuvent étre considérés comme des électrons libres entrant en

24 +

collision avec la cible Fe=" " avec une vitesse d’impact de 16.91 a.u.

Puisqu’une vitesse d’environ 22 a.u est exigée pour que des électrons libres
puissent probablement exciter la raie Lyman-a de I’ion heliumoide Fe***, 1’électron du
projectile ne va pas I’exciter directement. Pour des parametres d’impact extrémement
inférieurs au rayon de la couche K, le noyau du projectile semble beaucoup plus probable

24+

et plus favorable a exciter directement Fe~*" que des électrons attachés. Ainsi, un modele

considére que [I’excitation directe peut étre due principalement a [’interaction

24+

coulombienne entre la cible Fe=*" et le noyau du projectile. Les autres processus, comme

24+ 24+

I’ionisation simultanée de Fe™" et le transfert de charge a Fe™" pourraient aussi étre

invoqués.

Cependant, la charge Zr est déduite a partir de la table de Clementi et Roeti [35], et
choisie d’une fagon a €tre proche de la charge vue par I’électron actif (c’est 1’écran total
fait par I’électron passif): zi = \/T‘gls (V-1
ot €i;: désigne I’énergie de Hartree-fock de I’orbitale 1s dans la configuration 1s2,
Z ;‘f f = 2537 et par conséquent la charge Zr est donnée égale a Zt = 25.

Dans ce qui suit nous ignorons 1’€électron passif ainsi la transition (1s2) - (Is,nl) se

réduit a Iécriture 1s —nl. Dans le but de décrire I’excitation de Fe?**(1s?), nous avons
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. .
d’abord testé la méthode en représentant les états de diffusion “/'a> et ‘wﬁ>
respectivement par les états initial et final de la transition considérée, les sections efficaces

qui en résultent sont notées Schw-B.

En effet, en tenant compte des simplifications introduites par les lois d’échelle, tous

les calculs concernant les sections efficaces totales d’excitation ont été réalisés pour une
v

“=7

collision Proton-atome d’hydrogéne, mais a une vitesse réduite T ¢égale a 0.67639

a.u, et pour un parameétre d’impact réduit ¥ = Z:p.
Du fait que le choix de Brendlé [3] d’une base de deux vecteurs représentant
seulement les états initial et final s’avérait insuffisant, en 1998 [11] et comme premicre

étape nous avons élargi la base a cinq états (Schw55).

Les figures 1 et 2 ainsi que les tableaux 1, 2 et 3 reproduisent respectivement les
valeurs des sections efficaces totales d’excitation des états (1s,2s), (1s,2p) de I'ion
Fe?**(1s%) par impact de noyau de charge Zp obtenues dans les différentes approches :
approximation de Born au premier ordre (Born-I), de deuxi¢me ordre (Born-II) ainsi que
I’approximation de Schwinger-Born (Schw-B), I’approximation de Schwinger a 5 états

(Schw5)5).

Dans les différents tableaux les résultats Schw55 fond référence a notre approche

variationnelle avec 5 états de base en incluant 1’influence des états du continuum.

Pour ce faire, le programme de calcul cong¢u en Fortran est divisé en deux parties
principales :

* La premiere partie permet la détermination des éléments (i|V| j) dit de type

Born-I ainsi que les éléments de second ordre (i‘VG;V‘ j) dit de type Born-II

pour différents états (i,j). Ces éléments vont nous servir par la suite a la
détermination des ¢éléments Dji la matrice D a inverser soit:
D, =iV -vG;vli)

* La seconde partie permet la détermination de la matrice D a inverser, et d’obtenir

les valeurs de I'amplitude de transition variationnelle g, (,Z)) et par conséquent

I’obtention des sections efficaces totales d’excitation apreés intégration sur le

parametre d’impact .
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Dans un premier cas, et en utilisant un développement a 5 états noté Schw55, on
consideére Bi et B, deux ensembles de base ou les cinq états de base utilisés dans
I’excitation du niveau n=2 et n=3 sont {1s, 2s , npo , np+1 , np-.; } ainsi la matrice D a

inverser peut étre définie comme suit :

_Is 2s 2p, 2p, 2p,
Is] X X X X &
2s X X X &
2p, X X ¢
2p, X X
2p, '3

Sur la figure 2 sont représentés les résultats expérimentaux de Wohrer et al [1] relatifs aux

transitions 1s - 2p

Du point de vue expérimental, on envoie des ions Fe’** de 400 Mev sur des cibles
gazeuses de He, N> , Ar et Kr. Dans notre traitement théorique les noyaux de ces cibles
gazeuses au repos dans le repere du laboratoire représentent les projectiles excitateurs. Les
sections efficaces totales d’excitations des états 2p et 3p sont trouvées a partir des
intensités Lyman-a et Lyman-[3 respectivement aprés avoir divisé par un facteur de 2 pour
donner la section efficace par électron (cercles vides sur les figures). Ceci vient du fait que

la probabilité P d’observer une seule transition électronique est donnée par:
P=2r(1-F)

ou Fr est 1a probabilité d’exciter un seul électron, dans le cas ou F; est faible devant 1,

nous obtenons £ = 2%, Le tableau suivant donne les valeurs expérimentales des sections
efficaces totales d’excitation.

Tableau 1 : Résultats expérimentaux Wohrer et al [1]

He (102! cm?)

N2 (1020 cm?)

Ar (10?° cm?)

Kr (10" cm?)

2p—>ls

34+14

5.8+2.6

1.0 £ 045

1.1+£0.6

3p—>ls

0.65+ 0.29

0.80 = 0.44

0.14 + 0.08

0.13+ 0.07

Les sections efficaces par électrons sont extraites apreés soustraction de la

contribution du double processus simultané d’ionisation de Fe*** par un atome du gaz et de

la capture d’un électron a partir de celui-ci (cercle plein sur les figures).
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I11-2.1. Excitation de 1'état (1s,2s) du Fe?**(1s?):

Table I1I-2 : Excitation du Fe***(1s?) (cm?) de I’état (1s,2s) par impact des différents noyaux de

charges Zp .
Zp Born I Born II Schw-B Schw55
1 | 1.15257 1072 | 1.26386 107%| 1.25402 107 |1.23163 107>
2 | 461028 10722 | 5.58597 10722 | 5.44173 107> | 5.08655 1072
3 | 1.03731 102" | 1.39543 102! | 1.33-227 10! 000
4 | 1.84411 10* | 2.76129 10%' | 2.60097 10" | 2.01757 10
5 | 2.88143 107" | 4.8062 10! 4.53337 10 000
6 | 4.14926 102! | 7.70581 102! | 7.44658 10! 000
7| 5.6476 10%" | 1.16614 10 1.1875 10% 5.85257 10!
8 | 7.37646 10%" | 1.68998 10 | 1.82465 10 000
9 | 9.33583107%" | 2.3673510% | 2.61661 10 000
10| 1.15257 10%° | 3.-22607 10 |  3.67693 10™° 000
11| 1.39461 10%° | 4.2965 102° 5.47375 10°%° 000
12| 1.6597 102 | 551021102 | 8.5323910%° | 1.5539210%°
13| 1.9478510% | 6.9560510%° | 1.-22324 10" 000
16 | 2.95058 10%° | 1.24-228 107 |  1.58991 107 000
18| 3.7343310%° | 1.69763 10" | 1.47847 10" | 2.91007 10
20 | 4.61028 10%° | 2.-2214 10" 1.29074 10" 000
26 | 7.79138 10%° | 4.23554 10" | 8.66307 10°° 000
28| 9.03616 10%° | 5.05035 10" | 7.84902 10%° 000
30| 1.03731 10" | 592857 10" | 7.21027 102° 000
34| 1.33237 10" | 7.78759 10" | 6.28291 102 000
36 | 1.49373 10" | 8.74799 10 | 593865102 | 6.29631 102
40| 1.84285107" |1.07024 10-18 | 5.4049510% | 6.83626 10"
o ooo 0o0Q 2.58241 10 | 1.21584 107"
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Figure 1 : Section efficace totale d’excitation par électron de I’état (1s , 2s) d’ion
Fe?*" 4 400 MeV par des noyaux de charge Zp 2 400 MeV. La section efficace

totale est donnée en cm?.
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III-2.2. Excitation de 1'état (1s,2p) du Fe?**(1s?):

Tableau III-3: Excitation de I’état (1s , 2p) du Fe***(1s%) (cm?) par impact des différents

noyaux de charges Zp .

Zp Born I Born I1 Schw-B Schw55
1 | 4.036486 1072 | 3.89575 107 | 3.880682 107> |3.879678 10?2
2 | 1.614593 102" | 1.513255 102" | 1.491457 10%' |1.485474 10!
3 | 3.632836 107! | 3.328782 10" | 3.227424 107! 000
4 | 645838102 | 582767107 | 5.52806 10%" | 5.37386 102!
5 | 1.00912 10 | 9.03516 10%' | 8.33988 10! oo00
6 | 1.45313410% | 1.301023 10 | 1.162153 10 0oQg
7 | 1.977878 10%° | 1.784568 102 | 1.534139 10 | 1.07824 10°°
8 | 2.583354 107 | 2.366796 10%° | 1.947568 10 Oooag
9 | 3.2695510%° | 3.063736 10%° | 2.40067 10™° oo00
10 | 4.036486 10° | 3.89479 10° | 2.89219 10™° oo00
11 | 4.884142107° | 4.88273 10° | 3.42129 10°° 000
12 | 581253107 | 6.05371 10 | 3.987454 10%° |1.535708 10"
13 | 6.82165102%° | 7.36941 10%° | 4.590488 10™° Oooag
16 | 1.03334 10" | 1.252671 10" | 6.62211 10% ooao
18 | 1.307821 10" | 1.685178 107" | 8.1667 10 | 2.01008 10™°
20 | 1.614593 10" | 2.204406 10" | 9.87076 10" ooao
26 | 2.728664 107" | 4313106 10" | 1.603236 10" 000
28 | 3.164604 10" | 524474 10" | 1.847304 107" 0oQg
30 | 3.632836 10" | 6.31379 10" | 2.112702 10" 000
34 | 4.666178 10" | 8.96099 10" | 2.711678 10" 000
36 | 5.23128 107" | 1.056164 1078 | 3.046734 10" |3.093672 102
40 | 6.45838 10" | 1.381073 10" | 3.788162 10" |3.280604 102
00 ooo 0oo 2238684 10'% | 6.30186 10"
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Figure 2. Section efficace totale d’excitation par électron de 1’état (1s , 2p) d’ion

Fe?*" 4 400 MeV par des noyaux de charge Zp 2 400 MeV. La section efficace

totale est donnée en cm?

® : Résultats expérimentaux de la section efficace totale d’excitation directe obtenus aprés
substruction de la contribution de la cascade (10% pour He et N, et 20% pour Ar) ainsi que
I’estimation de la contribution du double processus d’ionisation et de la capture (30% pour

N, 50% pour Ar).
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II1I-3. Test de convergence et discussion :

L’examen minutieux des équations déterminant les éléments de Born montre que ces
éléments matriciels sont d’importance capitale, non seulement quand W }-(p, z) est
considérable, mais aussi quand I’exponentielle n’oscille pas trop. i.e quand &; * &;. Au début,

24*(1s2) a été faite avec une série de base |} et |j} limitée a I’ état

I’étude de I’excitation de Fe
I’initial 1s et aux états dégénérés du niveau étudié. Cependant, pour I’excitation aux niveaux
(1s, nl) ot n=2,3 et 1=0,1, la série de base utilisée comprendra les 5 états suivants {1s, ns, npo,
np+1, np-1}.

Dans notre traitement, un tel test de convergence a été envisagé en considérant trois séries

d’approximations pour les fonctions ‘ w; > et ‘ l/l,;> :

1. ‘ v > et ‘ l//;;> sont remplacées respectivement par seulement les états |i) et |j). Cette
procédure est appelée 1’approximation Schwinger-Born (Schw-B).
2. ‘4[/; > et ‘(//[}> sont développées sur une base constituée de 5 états {1s, ns, npo, np+1,

np-1} avec n=2,3, cette dernicre est nommée SchwingerS5 (Schw55) avec une
inclusion totale de tout le spectre discret ainsi que celui du continuum des états de la

cible.
Notre traitement théorique a été appliqué avec succés a I’excitation de Fe?* *(1s%) en
collision avec divers atomes légers a 400 MeV (la partie basse de la gamme d’énergie
intermédiaire). Puisque les cibles sont des atomes neutres, aucun processus de capture ne peut

intervenir lors de la collision.

Les sections efficaces d’excitation totale de 1’ion Héliumoide Fe’**(1s*) par impact de
divers noyaux de charge allant de 1 jusqu’a 36 incluant celles des gaz rares He, N> , Ar et Kr
sont représentées dans les figures 1 et 2. Sur ces figures apparaissent nos différents calculs
théoriques : Born-I et Born-II, approximation de Schwinger-Born (Schw-B) ainsi que
Schwinger55 (Schw55) (Lasri et al [6]) avec un développement limité a 5 états de base. A titre

de comparaison, nous avons inséré les résultats expérimentaux de Wohrer et al [1].

A partir de ces figures, on remarque clairement que le principe variationnel de Schwinger
prédit que la section efficace totale d’excitation est caractérisée par une faible variation a partir

de Zp=7 quand la charge Zp croit ce qui se traduit par un effet de saturation.

Il faut noter, que les projectiles sont des noyaux nus. Du fait que pour des systemes ol
Z, == I.lavoiede capture est beaucoup moins probable que 1’excitation nous fait négliger la

voie de capture. Cependant ce raisonnement ne vaut plus pour des noyaux comme celui de Ar
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dont la charge nucléaire n’est pas suffisamment petite devant celle du Fe***, et de Kr dont la
charge nucléaire est méme plus grande. Toutefois les expériences ont été menées avec des
projectiles atomiques sans lacunes dans les couches électroniques ; ce qui nous permet de dire
que la voie de capture est fortement inhibée, et par conséquent la comparaison avec le modele

théorique garde toujours son sens.

D’autre part, en ce qui concerne I’approximation de Schwinger-Born (Schw-B) les
résultats sont élevés et ne représentent pas bien la saturation, surtout pour 1’excitation de 1’état
2p,. Cette incapacité a reproduire le phénomene de saturation pour I’excitation de 1’état 2p

vient du fort couplage avec I’état 2s.

Le bon accord entre nos résultats (Schw55) avec les mesures expérimentales pour des
valeurs de Zp grandes (Zp=36) résulte du fait que pour Z, = 7 les sections efficaces totales
d’excitation sont peu sensibles a des variations de la charge.

A cause des faibles vitesses relatives, les électrons du projectile ne peuvent pas exciter

24+

I’ion d’une facon directe, il en résulte que la couche K du Fe®™ est assez compacte pour

considérer que 1’excitation est due essentiellement a la charge Zp du noyau projectile.

En observant les divers résultats exposés sur la figure 2, les remarques suivantes peuvent
étre faites.

1. Pour le systeéme Fe?** _, He, la totalité des calculs, donne des valeurs semblables
qui demeurent en bon accord avec les résultats expérimentaux. La grande
asymétrie de I’approximation de Born fait que le traitement est valable seulement
pour des vitesses de collision relativement basses du systeme (Z1/Zp = 0.08).

2. En considérant des systémes avec des cibles plus lourdes, des divergences de
plus en plus prononcées de la théorie de Born apparaissent. Par contre, nos
calculs ainsi que nos prédictions données par notre nouvelle procédure

variationnelle demeurent en parfait accord avec I’expérience.

Notons que dans le cas de la collision Fe**" - Kr, les sections efficaces d’excitation
expérimentales annoncées dans les figures 2 représentent des valeurs maximales puisque la

contribution en cascade et I’influence du processus double n’a pas été soustraites

Dans tous les cas ici présents, les résultats donnés par Born-I, se trouvent loin au dessus
des résultats expérimentaux, et méme pour les diverses prédictions théoriques Schwinger55
(Sch55). Les valeurs fournies par Born-II sont méme plus mauvaises en dessous d’une charge

Zp> 3 ou les conditions de perturbation sont vérifiées.
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II1-4. Conclusion :

Les sections efficaces d’excitation aux états 2p du projectile Fe*** 4 400 MeV entrant
en collision avec diverses cibles incluant He, Ne, Ar et Kr ont été mesurées et leur dépendance
a la charge nucléaire de la cible examinée. Les électrons de la cible sont attendus a jouer un
role mineur pour que cette dépendance semble étre la dépendance de charge excitatrices.
L effet principal des électrons doit empécher la capture électronique a partir de 1’ion Fe**" I’ion
vers la cible. Alors la comparaison avec les théories qui négligent la voie de transfert de charge
est faite pour les collisions des ions Fe**" avec des cibles nues. Parmi ces calculs la méthode
basée sur le principe variationnel de Schwinger permet une étude systématique de la
dépendance des sections efficaces d’excitation sur la charge excitatrice Zr. Cette théorie
prévoit que les sections efficaces tendent vers une limite finie quand la charge Zr augmente (en
contradiction avec la dépendance en ZZ de la premiére approximation de Born), une
particularité établie par les résultats expérimentaux.

Du coté théorique, les calculs atomiques et moléculaires Close-Coupling ont été
développés. Tandis qu’un accord excellent est observé entre 1’expérience et les résultats des
calculs atomiques, une nouvelle compréhension du mécanisme d’excitation est établie par le
biais d’un calcul moléculaire ou les effets physiques conduisant a la saturation sont la
délocalisation du nuage électronique aux petites distances internucléaires, ou il est montré que
les transitions peuvent avoir lieu et un plus grand flux de probabilité vers un nombre croissant

de voies intermédiaires.

Notre nouvelle approche théorique prévoit une convergence raisonnable de la
procédure variationnelle pour une augmentation des états de base sur lesquels les fonctions
d’onde de diffusion sont développées. Comme prévu, de trés bons résultats sont obtenus quand
les séries de base utilisées sont limitées a I’état initial, 1’état final ainsi que d’autres états

dégénérés.

Bien que ce soit une amélioration, 1’inclusion de la contribution du spectre du
continuum lors du développement du propagateur dans les éléments de Born de second ordre
s’avere négligeable. De bons résultats sont obtenus lors de 1’utilisation d’un développement a 5

états de base.

Finalement, on pourra dire que cette nouvelle procédure variationnelle semble étre un
outil d’investigation trés puissant pour examiner le processus d’excitation dans des collisions

atomiques aux vitesses d’impact intermédiaires.
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Conclusion générale

Conclusion genérale

Dans cette étude, notre objectif était de donner un outil de calcul performant pour
déterminer les sections efficaces totales d’excitation dans les interactions ionS-atomes

multichargés aux vitesses intermédiaires.

Nous avons appliqué avec succés la méthode variationnelle de Schwinger afin
d’étudier I’excitation 1’ion héliumoide Fe?**(1s?) en collision avec divers atomes de charge
allant de 1 jusqu’au 36 incluant celle des gaz rares (He, N2 , Ar et Kr) a une énergie de 400

MeV et nous avons remarqué que la section efficace totale d’excitation se sature tres

rapidement a mesure que la charge Z augmente , contrairement a la dépendance en ZZ de

1’approximation de Born au premier ordre , et en Z5 celle du deuxiéme ordre qui divergent

toutes les deux.

Dans le but d’améliorer les calculs des sections efficaces totales d’excitation de 1’ion
heliumoide Fe?**(1s?), on peut utiliser I’approche de Schwingerl414 (Schw1414) en
effectuant un élargissement de 5 états de base a 14 états (1s, 2s, 2po, 2p+1, 2p-1, 3S, 3Po, 3P+1,
3p-1, 3do, 3d+1, 3d-1, 3d+2, 3d-2).

Notre nouvelle approche théorique prévoit une convergence raisonnable de la
procédure variationnelle pour une augmentation des états de base sur lesquels les fonctions
d’onde de diffusion sont développées et un bon accord a été decelé entre les résultats obtenues

et ceux expérimantaux de K. Wohrer et al.

Finalement, on peut dire que cette nouvelle procédure variationnelle semble étre un outil
d’investigation trés puissant pour examiner le processus d’excitation dans le domaine des

collisions atomiques.
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