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Résumeé

Dansce travail et par le biais du formalisme du paraeméfimpact, nous
avons appliquer l'approche variationnelle de Scigein afin d’évaluer les sections
efficaces totales d’excitation directe des ions tdgénoides Béryllium (B%) par impact
de protons (F) sachant que L’ion Béryllium étant une des impésetrincipales dans les
plasmas de Tokamak. L'étude a été réalisée dagmnfene d’énergie allant de 16 keV a 4
MeV incluant le domaine des énergies intermédigaesour de 100 keV). Les résultats
obtenus s’avérent en bon accord avec les calcétgifjues d’Ermolaev et al (1996) baseés

sur les méthodes des équations couplées (TCAO).

Mots clés Collision atomique, Principe Variationnel de Schgeén Excitation

atomique, Sections efficaces.



Abstract

The Schwinger variational principle based on tlaetional form in the framework of the
impact parameter approach is applied to the evaluatf direct excitation cross section for the
hydrogen-like beryllium ions (B by protons (F) impact (the beryllium ion being one of the
main impurities in the Tokamak plasmas). In thigkyohe collision energies used are between 16
keV to 4 MeV, which include the intermediate eyyerange (around 100 keV). Our theoretical

predictions are in good agreement with availabéotatical calculations, like those Bfmolaev

et al based on TCAO method.

Keywords: Atomic Collision, Variational Schwinger Principlétomic excitation,

Cross section.
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Introduction

Introduction

'histoire des sciences est I'histoire de la cutésiumaine. Un des traits

qui nous caractérisent est le besoin inextinguileleeomprendre le monde

dans lequel nous vivons. Ce besoin de savoir "pmirg' et "comment ?"
se dirige en paralléle avec une autre commandegntis de I'étre humain, le désir de

former et de contrbler notre environnement vivant.

Dans plusieurs domaines de la physique, les amtlisiatomiques demeurent les
processus les plus fondamentaux et présentent térétinessentiel et assez particulier
surtout en physique nucléaire et en astrophysiQitens par exemple, les mécanismes
élémentaires d’interaction (capture, ionisationgittion) en astrophysique interviennent
lors de la formation d’objets cosmologiques tele dgs disques d’accrétion autour des

trous noirs [1,2].

La connaissance de ces mécanismes permet ainsalyBan les phénomenes
galactiques. Dans le domaine de la fusion therméaire, l'interaction des ions
multichargés avec l'atome d’hydrogene se manifedéms les plasmas de fusion
thermonucléaire au sein des étoiles et I'étudeptiemomenes d’ionisation et d’excitation
est fondamentale pour le développement de la phgsips plasmas de fusion, dans
lesquels les collisions conduisent a la productbdons excités dont la désexcitation se
traduit par I'émission de rayons X [3]. Grace a deethodes performantes de
spectroscopie, il est possible d’obtenir une egstonaprécise de la densite, de la
température ainsi que la mise en évidence des $sosale transfert d’énergie au sein de
ces plasmas chauds , et par conséquent la notised®n efficace totale qui a été

largement étudiées en fonction des énergies d’itrgsidondamentale.

Récemment, la connaissance des divers processisraltion entre un ion et un
atome isolé (cible gazeuse) peut étre considérémeprta premiére étape dans la
compréhension profonde des interactions ion-matiésenplexe, et notamment des
mécanismes physique lié au dépobt d’énergie deseibad’'endommagement des matériaux

inertes ou vivants sous irradiation. Le développarde ces différents champs en physique




Introduction

a ainsi, ces derniere années, relancé l'intérévtdior une description aussi précise que

possible de tous les processus collisionnels (ocapéxcitation, ionisation), en particulier

dans un régime de vitesses intermédiaires (dangelldg vitesse de collision v est du

méme ordre de grandeur que celle de I'électronemigu dans le processus considgjé v

domaine ou les sections efficaces des ces diff@m@cessus sont toutes du méme ordre de

grandeur (Fig.1,2).

lonisation

Figure 1 : Les processus atomiques mg

électroniques élémentaires.
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Figure 2 Sections efficaces des différer
n
processus collisionnels en fonction de I'énef

dans le cas de la collision P + H.

its

gie

Différentes théories développées aussi bien dadsrine des hautes vitesses que

des basses vitesses peuvent alors étes étenduestéeis dans ce régime de vitesses

intermédiaires qui reste jusqu’a présent le plifccdement métrisé.

pour des vitesses de collision,\wres inférieures a celle de I'électron actif)(\La

1. Le régime dit des basses vitesse®u régime de forte interaction qui est atteint

théorie, adaptée a ce régime, est basée sur I'hgpetde la formation d’'une quasi-
molécule transitoire au cours de la collision aid& sur une représentation des
états électroniques sur des bases moléculairemQuarmi ces théories La théorie
Continuum Distorted Wave (CDW).

Le régime dit des hautes vitessesou régime perturbatif est atteint pour des
grandes vitesses de collision comparées a celléldetron actif de I'atome cible.
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Dans ce domaine, la théorie de perturbation au iprerordre telle que

'approximation PWBA (Plane-Wave Born Approximatjodevient fiable.

3. Le régime dit des vitesses intermédiairespour lequel les sections efficaces des

différents processus atomiques sont proches de Maleurs maximales et sont
toutes du méme ordre de grandeur. Les processuiplesilfaisant intervenir

plusieurs de ces processus simples simultanémepte-lonisation, Excitation-

lonisation, Double Excitation,...) ont alors deshmbilités non négligeables.

La capture électronique est le processus prédomidams le régime des basses
vitesses de collision. Par contre, I'ionisationl’ekcitation sont dominantes aux hautes

vitesses de collision.

L’atome d’hydrogene ou, plus généralement, le systéonique a un électron
présente un intérét fondamental pour la descrighénrique 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 domaimdlakince de cette force. Cependant, le
probleme de collision, méme pour les cas les pghaglss, ne peut pas étre complétement
résolu. C’est pour cette raison que la théorieabdissions atomiques par impact ionique,
s’est concentrée sur le développement des techsiges méthodes et des approximations

dans lesquelles les divers processus de colligiengent étre décrits convenablement.

Il y a deux situations ou les approximations petingre employées et ainsi une
grande simplification peut étre faite. La premiest celle ou la théorie de perturbation
peut étre appliquée a cause du temps d’interactiart. La seconde est le cas de collisions

tres lentes : il y a formation d’'une quasi-molécule

Dans un probléme de collision, le plus importamtizslétermination de la fonction
d’'onde qui représente I'onde de diffusion, car eilentient toutes les informations
nécessaires sur l'état du systéme. Cependant p&soudre ce probléme, diverses
techniques sont développées afin d’aboutir a uhgiso quasi-exacte. C'est ce que nous
allons décrire brievement, a savoir les principalegroches et approximations qui ont été

largement employées au cours de ces dernieresrdésen

Au début, il faut noter que I'approximation de Boast essentiellement un
développement perturbatif de la fonction d’onde ami 'amplitude de diffusion, en

puissance du potentiel d’interaction. En généfapproximation de Born donne un bon
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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’'agprioximation de Born, une
nouvelle méthode a été développée au début desssoiante, 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'iatdion entre la particule incidente et les
électrons liés en essayant de traiter exactemétet ioéeraction. Une version partiellement
différente de I'approche initiale a été proposed @5 par Mc Carroll et Crothers [5]. Elle
fut appliquée ensuite, en 1966 par Mc Carroll dingé] aux collisions de type Proton-

atome d’hydrogéne.

Développée par Glauber a la fin des années citgusanis I'appellation de "Impact
Parameter Method" [8], ensuite par Mc Carroll dirSan 1966 pour des cas de collisions
atomiques a plusieurs voies de réarrangementgplprioximation de Glauber est 'une des
formulations de I'approximation eikonale qui perntéintroduire les effets du potentiel
d’interaction dans la fonction d'onde décrivanttd® final du systéeme. Sachant que
I'approximation eikonale est une approximation eyptojectile est supposé se déplacer en
ligne droite et le transfert d'impulsion de la eldst supposée étre perpendiculaire a la
trajectoire du projectile, cette nouvelle formubatieikonale (approximation de Glauber)
modifie ou déforme lI'onde plane représentant Igegutde. Ainsi elle prend en compte
I'influence du potentiel d’interaction sur la forat d’onde de diffusion quand le projectile
s’approche ou s’éloigne de la cible. En effet msctions d’'onde incidente et de diffusion

ne sont plus des ondes planes.

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

différentielles couplées sur les coefficients dued@ppement.

Outre ces applications, le calcul des sectiorisagfés totales de diffusion constitue
I'intérét majeur des études faites sur ces prosesi collisions. En effet, plusieurs
chercheurs se sont penchés sur le probleme défuaidn multiple. Ce n’est qu’en 1975
que Park et ces collaborateurs ont publié les tasuéxpérimentaux [9], concernant des
mesures de la section efficace totale de diffusitenues par la technique appelée
"Crossed Beam".
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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 potentieedensl ordre proposé par Bransden et
Coleman en 1972 [11] fondé sur la méthode des amaplées et le modele des pseudo-
états utilisé pour la premiere fois par Readinglen 1976 [12], puis repris par Fichard et
al [13] .

Juste apres, en 1979 Reading et al [14] ont utdisgéthode appelée OHCE "One
and Half Centred Expansion”, afin de lever lesicliftés rencontrées dans le calcul de la
section efficace par la méthode SCE "Single Cdnirgpansion”. Cependant, et dans la
méme année Bransden et al [15] ont utilisé le noa@pelé "Single-Centred Coupled

Chanel" élaboré a partir du modele des pseudo-états

La majorité de ces approches ont dévoilés leussfiisances dans la prise en
considération des effets de couplage, soit paredagucalculs deviennent tres difficiles par
I'addition des états du continuum soit parce gueamproches sont inexactes.

Pour cette raison, nous nous sommes intéressés cdamémoire a une approche
relativement nouvelle excluant un traitement péxtif, et fondée sur une théorie
variationnelle, nommée Ptincipe Variationnel de Schwinget' qui consiste a un
développement de la fonction d’onde de diffusionndsysteme collisionnel sur une base
des états d'essai. Notre objectif principal est adalélaborer un outil performant et

efficace a I'étude de la collision ion-atome autesses intermédiaires.

Pour la premiere fois, en 1979 une application dincfpe variationnel de
Schwinger a la diffusion e-He a été présentéelLpachese et Mc Koy [16] dont le but
était de montrer que ce dernier fournit de bonoédisns 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 directionRilR. Gayet au Laboratoire des

Collisions Atomiques de l'université de BordeaufFtance), a appliqué cette méthode a
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I'excitation d’ions et d’atomes par impact de noyaus aux vitesses intermédiaires. Il a
montré que la restriction de la base a deux vextmprésentant les seuls états initial et
final de la transition considérée donne une melesabilité des résultats et une amplitude
de transition stationnaire, quoique le choix nastedse pas exactement les conditions

asymptotiques.

Parallélement, M. Bouamoud [20], dans le méme Latbie 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 approchsilésant une base constituée de cing

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) solasdirection du Pr M. BOUAMOUD, ce
formalisme variationnel a été réexaminé de nouwvaag’appuyant sur un nouveau code
informatique de calcul en Fortran calculant systégqnament les sections efficaces totales
d’excitation et ainsi la base a été élargie de dewing états en incluant la totalité du
spectre discret ainsi que celui de continuum daeblie.

Récemment, dans le but de développer et d’affimmore plus cette approche
variationnelle dans la représentation de la fomctmnde de diffusion, B. Lasri [22] lors
de son développement a élargi cette base de 5&1dtpuis a 14 états. Le propagateur de
Green a été développé également sur une basetaéagtar I'ensemble du spectre discret
ainsi que par celui du continuum de la cible. Bh féans le domaine d’énergie qui nous
intéresse, la contribution des états du continusinpetite sans toutefois étre completement
négligeable [15] [19].

Ce nouveau modele théorique fut appliqgué avec sugat le biais du formalisme
du parametre d’'impact a I'excitation de 'atomeydilogéne principalement puis aux ions
hydrogénoides (Pf...etc.) en collision avec des protons ensuite citaion des ions
heliumoides (F&*,Kr*** Xe>**, ...etc.) avec des noyaux de charge allant de Lijasdp4
incluant celle des gaz rares (He, Ne, Ar, Kr et Xe) aux vitesses intermédiaire3-g7].

En effet, vu les divers prédictions théoriques paraissent trées encourageantes
pour I'atome d’hydrogene principalement et les idryslrogénoides ainsi que les ions
heliumoides étudiés, ces derniers demeurent enipadcord avec ceux d’autres travaux
théoriques fondés sur d’'autres techniques récamtesne celles de Close Coupling [28-
38] ainsi gu’avec la totalité des résultats expérntaux [39-44]. Cependant, on pourra dire
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que cette nouvelle formulation de I'approche varatelle de Schwinger, s’avere un outil
d’investigation trés puissant pour étudier I'exibita électronique d’atomes par impact
d’'ion aux vitesses d'impact intermédiaires et dédpe également et avec succeés la
saturation des sections efficaces totales d’exaitajuand la charge du projectile (atomes
de gaz rares) augmente(B. Brendlé et al (1985) K.8Wohrer et al (1986) [19], R. Gayet
et M. Bouamoud (1989) [20], B. Lasri (1998, 200Z)1,R22], M. Bouamoud et R. Gayet
(2004) [23], B. Lasri, A Bouserhane, M. BouamoudRetGayet (2005) [24], B. Lasri, M.
Bouamoud et R. Gayet (2006) [25], B. Lasri, M. Bowaud et J. Hanssen[26], B. Lasri, M.

Bouamoud et J. Hanssen [27].

Si ces différentes théories sont aujourd’hui saffiment complétes pour pouvoir
calculer les sections efficaces d’excitation dansds des systémes collisionnels de type
ion nu-atome hydrogénoide, et en particulier peutds le plus simple entre eux celui de
Proton-atome d’hydrogéne, la dépendance de cemrseatfficaces en fonction des la
charge excitatrice n’en reste pas moins controeerk#sque , la charge du projectile

augmente.

Contrairement a la croissance &p prédite par I'approximation de Born I, le
principe variationnel de Schwinger prévoit doncsituration a une valeur finie de ces
section efficaces lorsque Zp tend vers l'infini,o& 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 ce mémoire, nous nous sommes fixés l'objetifcalculer les sections
efficaces totales d’excitation de I'ion hydrogéreiBe* par impact de protons d'énergie
allant de 16 keV a 4 MeV. Les diverses prédictithéoriques obtenues ont été comparé
avec ceux d’Ermolaest al (1996) [38] obtenus en utilisant la méthode CiGsepling.

Ce sujet s’inscrit dans un vaste projet engagé tlagsipe, visant a acquérir la
meilleure expertise possible des différent proce$sndamentaux mis en jeu lors de ces

différents milieux par des ions lourds multichargés




Introduction

D’une maniére générale, ce mémoire est organis® m@niere suivante :

Aprés une bréve introduction et le survol des ppales approches théoriques et
des divers travaux effectués jusqu’a présent supiecessus de collisions atomiques, nous
exposons dane premier chapitre I'essentiel du principe variationnel de Schwingeec
la détermination des expressions stationnaires'ateplitude de transition dans le cas

d’une collision sans réarrangement (collision digc

Dansle second chapitrece principe est adapté a I'excitation atomiquenous
développons I'amplitude de transition variationeadfin d’aboutir aux sections efficaces
totales d'excitation des systémes hydrogénoides ipgract d’ions aux vitesses
intermédiaires. Le probléme a été traité dans Faximation du paramétre d’'impact ou le

projectile est supposé décrire une trajectoiraligrog par rapport a la cible.

Dansle troisieme chapitre tous nos efforts se sont concentrés, tant du peirue

des calculs analytigues que numériques, sur I'étiain de deux sortes d’éléments de

matrice: les éléments nol(é$V| ] ) dits de premier ordre de Born (Born-l), et cedits

de deuxiemes ordre de Born (Born-Il), nc(ﬁ#v G,V ‘ j ) Il faut ajouter que dans cette

approche le propagateur de Green a été développéewbase constituée par I'ensemble
du spectre discret ainsi que celui du continuuntadgble. Afin de décrire d’'une maniére
plus correcte la fonction d’onde de diffusion, n@aens élargi la base de 5 états a 10 et
ensuite a 14 états. Nous avons pu également examares ce chapitre en détail la
contribution des états du continuum de la ciblesddés sections efficaces totales
d’excitation. Ces résultats ont été obtenus gralkze simplification des calculs introduite
par des lois d’échelle établies dans ce formalisme.

Le dernier chapitre, représentant une des parties les plus importaigesotre
travail, a été consacré a 'application de ce fdisnae variationnel I'excitation de I'ion
hydrogénoide B% par impact de protons d’énergie allant de 16 keM\eV. On discute
également dans ce chapitre les divers résultaenobtet on termine par la suite par une

conclusion générale.
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Chapitre I

Approche variatonnelle de Schwinger

pour la theorie des collisions

I-1. Introduction:

urant ces dernieres décennies, les méthodes wvanatles ont
prouvé leur efficacité comme étant un outil d'invgstion
inestimable dans la physique théorique, notamment pétude
des phénoménes de collisions atomiques, ainsi quela chimie
pour résoudre par exemple le probleme des étatsH@ur des problemes collisionnels, ces
méthodes variationnelles peuvent étre groupéeseel datégories : celles basées sur

I’équation Schrddinger et celles basées sur I'éguatippmann-Schwinger.

La méthode Hulthén-Kohn incorporant des conditioomplexes aux limites lors
de son développement est répertoriée dans la peeroaégorie [1-3]. Une extension
moderne de cette approche a I'étude des collisibmstype électron-molécule a été
annoncée en 1995 par Rescigno et al [4]. Cettei@erra subi plus tard une nette
amélioration grace a une méthode variationnelle dé la matrice-R (R-matrix) [5][6].

Ceci a été récemment largement discuté par Schri&ide

La méthode variationnelle, que Schwinger en pemsa@nprésenté dans ses cours a

I'Université de Harvard et fut publiée en 1947, apient a la seconde catégorie [8].

Cette approche appliquée aux collisions de typeaécule, ion-atome et a la
photo-ionisation moléculaire n'a cessé de se dgpeln de se raffiner et de s’étendre a
d’autres domaines le long de ces dernieres angése aux progrés informatiques et aux

divers travaux accomplis par plusieurs équipesedieerche dans le monde [9-22].
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

Dans cette approche, les conditions correctes muite$ sont automatiquement
introduites grace a la fonction de Green. De pksfdnctions de base avec des conditions
aux limites arbitraires peuvent étres utiliséessdi@s calculs. Cette particularité permet
I'utilisation d’'une base f pour des calculs de collision et fournit une bonmetivation
initiale pour appliquer cette méthode a la physigt@mique et moléculaire [10][13]. Un
tel succés a mené au début au développement d’etfeode itérative de Schwinger qui
utilise des techniques d’expansion du centre un{§ilegle-Center Expansion) et aussi a
une autre procedure itérative pour améliorer laesée base initiale [14]. La méthode
itérative de Schwinger a été largement employéer paiudier la photo-ionisation
moléculaire [15] et pour des collisionsreolécule, au niveau de I'échange statique pour
des collisions élastiques. Elle est couplée avappfoximation des ondes distordues
(Distorded Wave Approximation) pour étudier la @isgon électroniquement inélastique
[16][17].

A travers la quasi-totalité des travaux et des eéduthasés sur le principe
variationnel de Schwinger, il a été montré que epproches variationnelles sont
couronnées de succes dans la résolution de plagieoblemes en relation avec I'énergie

de liaison.

D’abord, I'avantage principal de ces approchestt@erdeur capacité de donner
satisfaction avec des fonctions d’'onde d’essasqut une approximation raisonnable de la

fonction d’onde réelle du systéme.

Dans le présent chapitre on présente les fonderttedasques de la mise en oeuvre
du principe variationnel de Schwinger basé sur émsations intégrales de Lippman-
Schwinger et fondé sur I'obtention d’'une formeistataire de I'amplitude de transition en

vue d’une application aux collisions de type iooraé [18-22].

I-2. L’approche variationnelle de Schwinger pour la théorie des

collisions:

Lors d’'une collision entre deux particules, lesttde diﬁusion‘zp;> et “//}3>’

vecteurs propres de I'hamiltonien total du systésadisfaisant respectivement aux

conditions d’ondes entrantes et sortantes somidéafans le cas d’'une collision sans

13



Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

réarrangement par les équations de Lippman-Schwinge
;) =la)+ GV w}) (I.1a)
w5 )=1B)+G:Ve|w;) (I.1b)

la) et |B) désignent respectivement I'état initial et finaé da cible etG]
I'opérateur de Green défini par :
Gl =(E-H.+ig)” (I-1¢)
E estI'énergie totale du systeme.
Si on dénote paH. I'hamiltonien des particules sans interaction at Y. le

potentiel d’'interaction dans la voie c, I'hamiltenitotal du systeme peut s’écrire:
H=H.+V, (1.2)

L’amplitude de transition définie comme étant IfékEnt de matrice de transition

s’écrit sous la forme:

T =(B[Ta) (1.3)

Par ailleurs, a partir des équations de Lippmamn@der (I.1a,b) on peut aussi
déduire que I'amplitude de transition donnée paelation précédente peut s’écrire sous

trois formes différentes:

To = (B |Vc‘ w;) 1.46)
= (s Vela) 1.4p)
= <l//;} ‘Vc -V GEVe @) (I-4¢)
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

On peut remarquer aisément qu’a partir d’'une singpl@binaison des expressions
précédentes (l.4a-c), une nouvelle forme Tg dite forme bilineaire du principe

variationnel de Schwinger [22] s’écrit:

Too = (BN 45) +{ Ml @) ~( e - e G ) (15)
Cette derniére expression est stationnaire parorapp de petites variations
arbitraire# ol > et <c$z///j ‘ des vecteurs% v > et <4l/,; ‘ autour de leurs valeurs exactes.

En effet, en différentiant la relation (1.5), naalstenons :

oy, =[(B-(w;| +{ws Ve

v as)+(ow |\l -[e)+ G M) ae)

Sachant quéz//;> et <l///} ‘ vérifient les équations intégrales de Lippman-Sulgyer

(I.1a,b), la relation (1.6) donne en effet :

ol =0 (1.7)
On dira alors que l'erreur commise sly, est quadratique par rapport a celle
faite sur les états de diffusion.

Notons que les équations (l.4a-c) sont des esimes exactes de I'amplitude
de transition. Cela dit une amplitude exacte estrake quand les états de diffusion exacts

‘lﬂ;> et <l,l//}‘ sont utilisés.
Suivant la méme procédure citée ci-dessus et tir gass équations (l.4a-c),

nous serons en mesure d’obtenir une nouvelle reptdson stationnaire de 'amplitude de

transitionT,, dite forme fractionnaire du principe variationdel Schwinger :

_ (BN w) (w5 Vel )
<lﬂ[; ‘Vc - Vc G(J;Vc‘ lﬂ§>

Ts

(1.8)
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

En tenant compte des expressions équivalentesd).de I'amplitude de transition

lors de la différentiation de cette expressionpeut toujours vérifier que :

O =[(B1=(w5 |+ (wa Ve G| Vel aw ) + (0w [l - |4 )+ G ;)] =0 (1.9)
est identique a I'expression (I.6); ce qui signifiee T,, est aussi stationnaire par

rapport a de petites variations arbitraires dets éta diffusion ‘z//;> et <¢/;‘ autour de

leurs valeurs exactes.

De plus, cette forme fractionnaire présente I'amgatd’étre indépendante de la

normalisation choisie pour les états de diffusion.

Comme une premiere illustration, I'approximatioa Born (Born-l) consiste a

remplacer, respectivement dans I'expression (E8)Vecteurs exactes inconnt)e‘g> et

(w,| par les vecteurs d'esshir) et (g, soit:

‘z//;>=|a> (1.10a)

et

(3| = (8] (1-10b)

Avec ce choix simple de fonctions d’essai, I'expies fractionnaire de I'amplitude

de transition devient :

(BNa) (BN a)
" (BN VoG ) 119
on sous une autre formulation:
]
Tp =T ; | (.12)
1 |
T
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

tel queT® correspond a I'approximation de Born au premiér@rpour 'amplitude

de transition.

L’approximation de Born au®?®ordre de I'amplitude de transition notd@é" est

telle que:

TBI = T8 4 B (1.13)

T Bl

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

utilisant le développement de I'expression (I.q2)e)*0(1+€) e€<1), on aura :

T, =TO+ T+ (1.14)

Nous remarquons que dans ce développement, les geemiers termes

correspondent a la série de Born &fardre.

Par conséquent, on peut conclure que dans le cadnidegies assez élevées pour
lesquelles la série de Born converge, le princgmationnel de Schwinger pourrait fournir

une meilleure approximation que celle de Born &tf&dre.

Une évaluation de I'amplitude de transition soagsesme fractionnaire donnée par
I'équation (1.8) et I'utilisation de I'approximatio(l.10a,b) avec des choix plus complexes
a été effectuée podS; dans une collision nucléon-nucléon décrite pampatentiel de
Yukawa [23], ou par un potentiel de Gauss [22].résultat variationnel s’avere en effet
étre plus précis que la seconde approximation de.Boette affirmation est cependant
sans signification a basse énergie, ou la sérigode ne converge pas.

En fait, la premiere approximation de Born donms dections efficaces moins
précises que I'estimation variationnelle baséeusurhoix simple (1.10a,b). Un tel exemple
illustre les difficultés qui peuvent apparaitre gdiain mauvais choix des fonctions d’essai
est employé dans le principe variationnel. L'apgtiien de I'expression variationnelle

(1.12) aux interactions plus faibles fournit desuléats plus satisfaisants [22].
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

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

Comme les états de diﬁusioWJ} et <¢/;‘ ne peuvent pas étre connus de fagcon

exacte nous allons prendre comme états d’essaialﬂeud (/7;> et <t//,; ‘ soit :

@) =)+ ow) (1.15a)

et

(@] = (w5 |+ (aw,| (1.15b)

En développanﬁﬁ;> et (¢, | sur les états d'une base tronquég X et { (j|}

respectivement (les deux ensembles ne sont pas nécessairement idemdiguiés ont la

méme dimension finie N) :
@)= ali) 1.16a)

(@;]=2 bl 16b)

Les coefficientsy etEj , composantes des états de diffusion approchés se déduisent a
partir de la résolution de I'équatiodl;, =0.

En rapportant ces états d'essais dans l'expression (1.8) nous abtemnmsi

I'amplitude de transition approchétga , SOit :

= _ BV @) (@|Vela)

= .17
. <‘/~/;; ’Vc _VCGEVC‘ lﬁ;> ( )
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

On peut déduire a partir des équations (1.6) &64,b), 'équation suivante:

o)+ (o e -(1- g @ -] .18)

Ol = [<ﬂ| (@5 - aws 1-ve G|\

Il est facile de montrer que pour toute variation 1 ordre en‘dzﬂ;> et <5¢/[;‘,
o, =0.

Maintenant au moyen de I'équatiai,, =0 et en remplacant les vecte¢$§§> et
<z]7[;‘ par les développements cités précédemment par les équations (l.heab),

obtenons pour les coefficien®s ett?j , composantes des états de diffusion approchées, les

deux équations couplées suivantes :

JIVC Zam lec VGW|>
(BNVe]i) Zb” iVe ~VGaVe|i)=0

(1.19)

Si on désigne par D la matrice carrée de dimension N dont les &ésoah

D;j :<J IVC =V GEV | ) ()20

et parV, etV, les vecteurs colonnes dont les éléments sont respectivement:
(v,) = (iNela) a2

(v,). = (iv] ) (1:21)
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puis par@ etb les vecteurs colonnes dont les éléments Sprt b, , les deux

équations couplées données par le systeme (1.19) peuvent étre expomeese forme

matricielle, soit:

V,=D.a (1.22a)
() =b" D (11.225)

ou encore en utilisant les propriétés algébriques des matrices :

g=D".V (1.23a)

b"=(v)" . D™ (1.23b)

Ces deux équations permettent de donner les solutions pounipssantesi etl:')yj
des états d'esshf; ) et(@,|.
Enfin, en injectant ces deux états d’eizﬁw et <l/~/;;‘ dans I'expression (1.17) de

I'amplitude de transition approché:ga on obtient :

> (eli)a B ivela)

Toe = (1.24)
Z b (jVe ~VeGV|i)E
j=1 i=1
ou sous forme matricielle :
N E =)
Ty, =22 : )25
Ba bD D a ()

On peut écrire auséjlﬁn autrement et ceci en utilisant les deux équatib@3a,b) :

7. =) a=p"v,= () DV (1.26)
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ou encore sous une forme plus explicite :
T, =(BIV|)=(7; Ve a) (1.27)

qui représente deux formes dites «post» et «pram»’'amplitude de transition

approchée'li;a en fonction des états d’essai de diﬁuiiﬁm et<zﬁ/; ‘

Finalement, en explicitant les deux vecteusis et b en fonction des solutions

(1.23a,b) nous obtenons a partir de I'équation (1.26) :
- N N
Tsa :ZZ<,6’|VC|i>(D‘1)". <j |Vc|0’> (1.28)
i=1 j=1

ou D, =(j[V-VGV]i) et(D'l)". désigne I'élément de matrice'D inverse de la
matrice D relative aux vecteurs de bhée&t‘ j>.

En conclusion, nous pouvons dire que nous venons de dételfametitude de
transition approchée'l.:ﬁa en fonction des états de diffusion approchés qui ont été

développés dans un sous espace vectoriel de dimension N finie.

21



Références du Chapitre |

Réféerences

[1]- L. Hulthén, K. Fysiogr. Sallsk. Lund. Fort4,1257 (1944).
[2]- W. Kohn, Phys. Rev. 74, 1763 (1948).
[3]- S.I. Rubinow, Phys. Rev. 96, 218 (1954).

[4]- T.N. Rescigno, C.W. McCurdy, A.E. Orel, andHB.Lengsfield Ill, "The Complex
Kohn Variational Method,"” chapter 1 in Computatioridethods for Electron-
Molecule Collisions Edited by W.M. Huo and F.A. @iiarco, Plenum Press, New

York, 1995
[5]- J.L. Jackson, Phys. Rev. 83, 301 (1951).

[6]- R.K. Nesbet, Variational Methods in Electrotef Scattering Theorylenum Press,

New York (1980).

[7]- B.l. Schneider, “An R-Matrix Approach to Ekecn Molecule Collisions” chapter 8 in
Computational Methods for Electron-Molecule Cotliss Edited by W.M. Huo and

F.A. Gianturco, Plenum Press, New York, 1995
[8]- J. Schwinger, Phys. Rev. 56,750 (1947).
[9]- R.R. Lucchese, K. Takatsuka, and V. McKoyy®IRep. 131, 147 (1986).
[10]- D.K. Watson, Adv. At. Mol. Phys. 25, 221 (198

[11]- M.A.P. Lima, T.L. Gibson, L.M. Brescansin, WicKoy, and W.M. Huo, Studies of

Elastic and Electronically Inelastic Electron-Moleale Collisions" in Swarm

22



Références du Chapitre |

Studies and Inelastic Electron-Molecule Collisioas. L.C. Pitchford, B.V. McKoy,

A. Chutjian, and S. Trajmar, Springer-Verlag, Neark' (1987), pp 239-264.

[12]- C. Winstead and V. McKoy, "Studies of ElectrMolecule Collisions on Highly
Parallel Computers," in Modern Electronic Structlireeory Vol. 2, ed. D. Yarkony,
World Scientific, Singapore (1994).

[13]- D.K. Watson and V. McKoy, Phys. Rev. A 20,784(1979).
[14]- R.R. Lucchese, G. Raseev, and V. McKoy, PRes:. A 25, 2572 (1982).

[15]- G. Bandarage and R.R. Lucchese, Phys. Re47A1989 (1993); M.-T. Lee, K.

Wang, and V. McKoy, J. Chem. Phys. 97, 3108 (1992).

[16]- M.-T. Lee, M.M. Fujimoto. S.E. Michelin, L.BMachado, and L.M. Brescansin, J.

Phys. B. 25, L505 (1992).

[17]- M.-T. Lee, S.E. Michelin, L.M. Brescansin, 5. Meneses, and L.E. Machado, J.

Phys. B. 28, L477 (1993).

[18]- M. Bouamoud," Etude variationnelle de I'excitation atomique par s ions a des
vitesses d’'impact excluant un traitement perturbati” These de doctorat d’état

es-sciences, Université de Bordeaux-I (1988), Tert&rancais.

[19]- R. Gayet and M. Bouamoud, Nuclear Instruraeanid Methods in Physics Research

B 42 515-522 (1989).

[20]- B. Lasri, "Excitation variationelle des atomes aux énergies t@ermédiaires,
contribution des états du continuum dans les sectis efficaces totales
d’excitation”, These de Magistere, Institut de physique Unit@rdbou bakr

Belkaid de Tlemcen 28 Juin (1998).

23



Références du Chapitre |

[21]- B. Lasri , M. Bouamoud and R. Gayet, Physiaal Chemical News Journal.

Volume 20, November 2004, p. 12 -17.

[22]- B. Lasri , M. Bouamoud and R. Gayet, Nucléastruments and Methods in

Physics Research B, 251,pp66—72 (2006).

[22]- C. J. JoachainQuanrum Collision Theory” (New York: North-Holland) pp 225-42

(1979).

[23]- E. Guerjuoy, David S. Saxon, Phy. Rev. 941254).

24



Chapitre 11

Amplitude de transition Schwinger

pour Iexcitation

[1-1 . Introduction

a comprehension des mécanismes de collisions ateshigar impact

d’'ions constitue l'intérét majeur des chercheursirga mise a I'épreuve

des méthodes théoriques et des modéles concusehalier et tester ces
processus de collisions. Ceci exigera une théoablef décrivant convenablement
I'interaction des noyaux avec les électrons vitofae Coulombienne a cause de sa longue

portée.

Méme pour les cas les plus simples, ce problemeotlsion ne peut pas étre
complétement résolu, c’est pour cette raison gubdarie des collisions s’est concentrée
sur le développement des techniques, des méthbdes approximations afin de décrire et
d’expliquer avec plus d’exactitude et d’'une manighgs réaliste ces divers processus de

collisions.

Lors d'une collision atomique, l'importance des mrudismes élémentaires
d’interaction (capture, ionisation, excitation) tren par exemple une particule chargée et
un atome dépend essentiellement de la vitesse ligiaro par rapport a la vitesse des
électrons de la cible. En particulier, a hautesgéede collision, les processus d’ionisation
et d’excitation de la cible atomique sont dominants

L’étude des processus d’excitation se produisanst d@s collisions d’atomes par

impact d’ions a recu un intérét considérable ausde cette derniere décennie [1-7].
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II-2. Amplitude variationnelle de Schwinger pour I’excitation directe:

Dans le formalisme du parametre d'impact spéciatenaglapté a I'excitation
directe, le calcul de 'amplitude de transitionigdionnelle a été décrit précédemment par
M. Bouamoud (1988) [4], R. Gayet et M. Bouamoud8@95], B. Lasri (1998) [6] et B.
Lasri, M. Bouamoud et R. Gayet (2004) [7,8]. Ainsdtre objectif primordial dans cette
partie, est d’appliquer le principe variationnel 8ehwinger a I'excitation d’un systeme

hydrogénoide par impact d’ions aux vitesses intdranees.

Comme la principale contribution a la transitiomsiolérée se produit aux petit
angles (par exemple < £0d pour une collision de type'H- H & une énergie égale a 50
Kev) on peut considérer que le projectile décri¢ tnajectoire rectiligne, et donc traiter ce

probléme dans le cadre de I'approximation eikonale.

La méthode eikonale est une approche semi-classjigueonsiste a supposer que
les noyaux se déplacent d'une facon classique damek le mouvement des électrons est
traité d’'une maniére quantique. Pour cela, consitgune collision entre un projectile de

masse M et de charge Z et une cible de masserMet de chargeZ

Dans la méthode du parametre d’'impact fondée sdes$aription du mouvement
relatif des noyaux suivant une trajectoire classigectiligne, la séparation internucléaire

est donnée par:

R=p+72 (Il.1a)
7=Vt (I1.1b)
pV=0 (I.1c)
ou :

—

R est la distance internucléaire.

O est le parameétre d’impact.

Vv est la vitesse relative du projectile.

t est le temps pris arbitrairement égal & zéro dian p .

La géométrie du systéeme est décrite par la figutesuivante :
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-~

Projectile

P(M..Z,)

N
4
N
4

Avec

x

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

[?]]

la position de I'électron relative au projecte

En adoptant un repere du centre de masse projeitiles I'hamiltonien total du

systeme dans le cas d’une seul voie de réarrangemest donné par :

H=H, +V,

(1.2)
H. estI'hamiltonien des particules sans interactionné paH. = H; + T, , avec :
H, = A4 I1.3a)
T2 X '
et
1
T, = —ZAR (11.3b)
ou i représente la masse réduite donnée par :
a |\'>|/I F’(+M|\; ++1)1 Y
P T
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Vc est le potentiel d’interaction entre les partisuba collision. Ce potentiel se met
sous la forme:
7. Z
V. =P T_"P .
° R S ¥

Le potentiel inter-agrégaY.

int

est défini par I'interaction coulombienne de loagu

portée entre le projectile et la cible, a savoir :

V - ZP(ZT _l)

int R ”Q)

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

En 1972, R. K. Janev et A. Salin [9] puis en 1939/. Belkic, R. Gayet et A.
Salin [10] ont montré que les sections efficacdalés sont indépendantes du potentiel

inter-agrégatV,,, donné par I'équation (11.6). Dans le calcul derifaitude de transition,

I'influence de ce potentiel se réduit a un facdeiphase dépendant du paramétre d’'impact
22p(27-1
p donné parp V . Par contre sa contribution a la section efficdi¢rentielle

doit étre réintroduite.

Ceci nous conduit a négliger I'influence du potehitter-agrégat lors du calcul de

'amplitude de transition, et définir ainsi I'inetion responsable de I'excitation comme

étant :
Z.(z -1
V=V, —M (1.7a)
R
1 1
=Z I1.7b
(R Sj (1.7b)

Dans une collision sans réarrangement, et selofori@alisme du parameétre
d'impact, les états de diffusiow; (z)) ed w;(2)), vecteurs propres de 'hamiltonien total

du systéeme, satisfaisant respectivement aux conditd’'onde sortante et entrante sont
définis grace aux équations de Lippmann-Schwingenales [8]:

0: (@) =lal2) + [ @ 67 (z-2)v(2) |v: (2) (11.82)
va(2) IEE' (z-2)v(2) y5(2)) (11.8b)
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ouV est le potentiel d'interaction entre le projectida cible.|a(2)) et|4z)) sont

respectivement les états initial et final de ldecib

Ces états de diffusion sont solutions de I'équatierSchrédinger dans la méthode

du parametre d’'impact, soit :

{- v HT(Z)+V}\¢;(Z)> ~0 (1.92)

{—iv%+ HT(z)+vH(//[;(z)> =0 (11.9b)

Il faut signaler que les notatiqas;(z», ‘w[}(z)>, la(2)) et B(2)) signifient que les
états de diffusiodzﬂ;> ed z///;> ainsi que |a) et |,8> ne dépendent pas seulement des
coordonnées électroniqgug&smais aussi de la composanmtge R.

Les étatsa(z)) et| B(2) qui désignent respectivement les états initial et final de la
cible, sont solutions de I'équation de Schrddinger eikonade &/ seul hamiltonien de la
cibleHr:

{—iv%+ HT(Z)}|G’( 2)=0 (1.10a)

{—iv%+ HT(Z)}Iﬁ(Z)>=0 (Il.10b)

En prenant un espace de configuration, ou 'origine des coordonnées Eshoyau
de la cible nous obtenons :

a(z)=(%,z|a(z)) = e_iﬂ"lz¢a(>”<) (I.11a)
LB,
Bz)=(xz|B(z))=e v ¢,(%) (11.11b)
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de de trarwitide Schwinger pour I'excitation

ou &, ete, désignent respectivement les énergies proprestdesg, et ¢,. X est

la distance séparant le noyau et I'électron, castlire I'ensemble des coordonnées

électroniques.

Les fonctions de Gree@; (z- 2)et G;(z- 2)

correspondent a la fonction de Green

G: eiconal associée a [IhamiltonierHc  (Appendice 1). G/(z-2) vérifie
I'équation suivante:
.0 + , ,
[—|v£+ HTJGT(z—z)z—d(z—z) (1.12)
avec les conditions initiales:
Gi(2=0 z<0 (1.13a)
G:(2=0 >0 (1.13b)

En résolvant I'équation (11.12), on peut montrerediement et d’une maniére

générale que 'on a:

Gi(z-2)v(2)) =

\Y

ol 8(z- 2) est la fonction Heaviside.

et qui donne poua(z)) :

[
I L)
o
de méme pou(z)) on trouve :
i
-—|B(2)
g e

_r v(2)) 6(z- 2)

(v=a,p) (1.14)
z2>7
(1.15a)
z<z
z>7
(1.15b)
z<z
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Maintenant, si on désigne par la notation][ lintégration sur les coordonnées
électroniques, on peut montrer que I'amplituderdedition s’écrit :

a,,(0)= lim | A(2)| ¢;(2) |= im | 4;(2)| a(2)] (11.16)
Soit :
5, ()= 05, + m [ o 52)| v (2)]
(I.17a)

25 ()= 85 + Iim [ 2 [ 5@)] ;)] (11.17b)

Z - too _

A partir des équation (11.9a,b), (11.10), et rengadat v(z) par I'état initial et final, on

trouve :

{—iv%+ H,(2) +v} wi(3)=0= %\ wi(2)) = —iv(HT +V) @ (2)  (1.18a)

et

7 J [
v @)l aa)=0 = 2|p@)=-Ln sta) (1.180)
et par la suite, I'amplitude de transition se nwetssla forme:

a, =0, —Hé}[ﬁ(zﬂ H, +V - H, w;(z)] (1.19a)

=5, —Hé}[ﬁ(z)w v (2)] (11.19b)
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A partir des équations de Lippman-Schwinger (Ib)lat de I'expression (11.16) de

I'amplitude de transitioraw(,b), cette derniere est écrite sous d’autres formes:

250 (P)= 8~ [z [A2) v [ 4: ()] (1.200)
=3, —Hé} @)V | al2)] (11.20b)

=3, —i—vj':odz [z//;,,(z)\ v—ve;v\z//;(z)] (11.20b)

En remplacanta(z)) dans (11.20b) par la forme donnée par I'équatierLippman-

Schwinger (I1.8a), on aura:

20 (P)= 8y L [ a2y ()| v | 2]

| _*:d{w;(z) V[ 6ile-2) Vi) wilo) | wan

Et par la suite, en utilisant les relations (Il.20eet (11.21) il en résulte d’'une fagon
complétement analogue a I'établissement de la faamiationnelle quantique (11.8) :

= fez Lot v 1wz @[ [ oz i@ v |ata)]
("v)f_;d{% IV{ |- [ er(e-2) v(2) ()>}}

finalement, et si on adopte la notati()ri ) qui indique que lintégration est

effectuée sur les cordonnées électroniques ainsi lgucoordonnée Z d&k c.a.d

a,(p)=

(11.22)
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(Kl © |k):ja; [k|@|k'] ot © dénote un opérateur, et pour des casaot 3, les

expressions (11.20a,-c) et (11.22) peuvent étrétésrsous une forme condensée :

a,,(p)= —'—V(ﬁlvlw;) (11.23a)
=¥V ia) (1:230)
= -i;(w;\v VGV |y ) (11.23¢)

Maintenant a partir de ces trois formes ai[g,([)) et d’'une fagcon completement

analogue a I'établissement de la forme variatiden@l.8) dans le cas d'une collision
directe (une seule voie de réarrangement), on mbtlamplitude de transition
variationnelle sous sa forme dite forme eikonalepducipe variationnel de Schwinger,

Soit:

N L R
(‘\I,j (w;[v-verviy:)

qui est stationnaire pour de petites variationstraibes des états de diffusiodw;)

et ((///;| autour de leurs valeurs exactes. Et comme ces deatdiffusion ne sont pas

connus d’une facon exacte, et d’'une maniere quaisimilaire a la précédente établie
dans le chapitre I, on aboutit a une forme apprectlé I'amplitude de transition

variationnelle aﬁn(,b):

(11.25)

5.6)=[-1) (sl v17:) (7v]a)
" v) (7;lv-verv|i)
Lors du développement des états de diffusion amp?rqzﬁ;) et de((Z/;,| sur la base

tronquée{li)} et{| ]>} respectivement, les deux séries de base ne senmguassairement

identiques mais elles doivent avoir la méme dim@an§nie N.
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Alors, en employant la condition de stationnarhﬁﬁa(,b) =0, on arrive a séparer
deux séries finies d’équations linéaires pour texffecients des développements : une pour

|1//;) et l'autre (¢}| . La résolution de ces séries d’équations linéafegnit des

solutions approximatives d|rw;) et (¢}| , notées |z,27;) et (4[7[}| .

Finalement, le remplacement des états de diffug'tqu) et ((//[;| , par leurs

expressions approximatives dans I'équation (Il.B%ne a la forme plus pratique suivante

de I'amplitude de transition :

5D (L) 23 s V1) (02 (i1 a) iz

ou (D'l)ij est I'élément (i,j) de la matrice D, inverse de la matrice Béfinie par

I’élément:

D, =(i[v-vervli) (1.27)

Remarque :
Notons que tous les états de la cible ont étégorisompte dans la représentation de
'opérateur de Green. Nous avons également tronvénayen d’inclure tous les états du

spectre discret et ceux du continuum.

Lors du développement des états de diffusion apﬁmh’ﬁ;) et ((Z/A;| nous avons

pris une base constituée seulement par I'ensengsletdits de la cible (spectre discret) et
nous avons ignoré l'inclusion des états de capturde projectile. Ceci suppose que l'effet
du couplage, entre la capture et I'excitation quste dans le domaine d’énergie qui nous
intéresse, doit étre faible pour que le principeatemnnel reste valable et ceci est vrai

lorsque la charge du projectile est plus faible cglee du noyau de la cible.

Pour évaluer I'amplitude de transition variationeedeux sortes d’éléments

matriciels doivent étre calculés :

»  éléments de matrice de typgV |i) dit de Born-l.

+  éléments de matrice de typg|V GV |i ) dit de Born-Il.
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[1-3. De I'amplitude de transition eikonale a la sectiorefficace totale
d’excitation:

Dans cette partie, nous allons déterminer les dargimplifiées de I'amplitude de
transition et de la section efficace totale poue excitation d’'un atome par impact d’'un
proton ou d’un ion nu, a l'aide de I'amplitude \&ionnelle obtenue dans le formalisme du

parametre d’impact.

[1-3.1. Amplitude de transition eikonale

En effet 'amplitude de transition quantique cop@sdant au processus — [
est donnée par :

T = (BN @) (11.28)

. 1 . g .
Au premier ordre en— ou g représente la masse réduite du systeme en

collision, la fonction d’'onde de diffusion s’écfit1][12] :
wi(Rx)=e®? y:F(p,2.%) (11.29)

ou ¢, est la fonction d’onde eikonale.

Par conséquent, on obtient I'amplitude de tteorsiquantique sous sa forme

eikonale, soit :

Yo :Idi dke' % g3(x) V(R.%) 0;5(p,2.%) (11.30)

Ou g représente le transfert d'impulsion qui peut stécrgrace a ses deux

composantes longitudinale et transverse par ragplarvitesse initiale, soit:
=k, -k, (1.31a)
dg=q,V+7j (11.31b)

et /7 est le transfert d'impulsion transverse tel gu& = 0.
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Dans le repere du centre de masse, la consendiéoargie s’écrit :

K2 K
2,U+£”:ﬁ+£ﬂ (22

&, ete; désignent respectivement les énergies des éatgitial et final.

On peut démontrer que pour des valeurspde>1, le transfert d’'impulsion

longitudinal prend la forme suivante :

q =L Ca. O(ij (11.33)

Et en utilisant la relatiorR = g+ Z, on trouve :

. £
GR=-*

(11.34)

N

+
=S
Q!

\

Maintenant, en rapportant cette expression appeode&j[(R dans I'amplitude de

transition donnée par la relation (11.30), on obtika forme suivante :
T ()= [d%0 77 (p|v|y") (135)

ou les vecteurs proprés) et| ,8> vérifient I'expression :
K3

_|J$Z
(x,4k=e V(¥ (11.36)

avec(k = a, B) et la notation ( | | ) indique que l'intégratiest effectuée sur les

coordonnées électroniques et sur la composanteéRz de
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Gréace & la notation { k| © |k):ja; [k|@|k’] ol © dénote un opérateur, et

pour des cas otr # 3, I'expression (11.20a) devient alors :

a,,(p)= —i;(ﬁlvlw;) (11.37)

A Tlaide de l'expression (Il.21a) et la fornf.36), 'amplitude de transition
dans I'approximation eikonale devient [9] :

i Ip(Z1-1

Tﬁa(ﬁ)=ivjd2ﬁ d1P 5%V a (p) (11.38)

Remarquons que dans cette derniere expressiomntabution du potentiel inter-

2iJ—JP ot

agrégat (11.6) qui se traduit par un facteur desgha v dépendant du parametre

d’'impact a été réintroduite.

[1-3.2. Sections efficaces eikonales

Pour un processus d’excitation, la section efficdi&rentielle est donnée par la
relation :

do,, _ g &

dQ 47k,

ouQ estl'angle solidésin@) do d¢ ".

T, (11.39)

Dans le cas ou I'énergie incidente est tres sapégia la différence d’énergie

(Ea —5/3) entre les états de la cible) et|,B>, et dans le cas d'un faible transfert
k
d’'impulsion longitudinal ﬁzl) I'expression (11.39) de la section efficace diffatielle

B
devient, a partir de la relation (11.32):

doy,

(11.40)
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Et par conséquent, la section efficace totale sera

s

2
O = 0o|¢ﬁjsin(6rﬁ) a6,

0

Hg V1) ('7)‘ (1.41)
217

En différentianti® calculé a partir des expressions (I1.31a,b), eteshasant sur un
k
cas de faible transfert d’impulsiqf? =1, nous pouvons écrire :
B

n dn = u*v? sin(ﬁﬁ) dé, (11-42)

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

T ()

21

(11.43)

2m +00
I pa =I dp, j dg 1
0 0

Maintenant, en remplagaﬂ';;a(ﬁ) par son expression (11.38), et en appliquant la

transformée de Fourier a deux dimensions on obtient

s =j dp|a,, (2)| (11.45)

Et puisque le systeme présente une symétrie ademuéa section efficace totale

devient:
- :2nj0 do p|ay, (8)|’ (11.45)

Cette expression détermine la section efficaaddqiour un processus d’excitation.

Elle reste toujours valable tant que la méthodpatameétre d’'impact est justifiée.

On avait souligné précédemment que I’amplitm}g(,b) est variationnelle, et

gu’une forme approchée n@a( ,Z)) est complétement déterminée par I'expressiong|)l.2

quand on développe les états de diffusion approdaés un sous-espace vectoriel de

dimension N
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Remargue .
Du fait queﬁﬁa(,b) ne nécessite aucune intégration sur le paramétnpatt o2, on
a pu s’affranchir d’'une difficulté majeure, celle da divergence qui apparait dans

I'évaluation des éléments de matrice de t)(pi)|e/ | ] ) et (i‘v G;V‘ j ) entre certains états

hydrogenoides dégénérés, lors d’'un calcul quantguand on intégre sur le paramétre
d’impact 0.
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Chapitre III

Evaluation de  lamplitude de

transition variationnelle approchée

La détermination de Iamplitude de transition vdanelle approchég,, (p)
nécessite I'évaluation des deux catégories d’élésrammatrice :

« éléments de matrice de tydd | V | j )dit deBorn-I.
* éléments de matrice de typ(e' ‘VGT*V ‘ j)dit deBorn-Il.
Les vecteurs)et|j)sont des éléments de la bafe)} qui sont solutions de
I'équation de Schrddinger eikonale avec I'HamileamiH; de la cible. Rappelons que la

notatior(| |) signifie que l'intégration est effectuée sur loo@mnnée z ainsi sur les

coordonnées électroniques.

[11-1.Calcul des éléments de matrice de Born-I :

Les éléments de matrice de Born-lI ont été présetdds le chapitre précédent

comme Ssuit :

(i[vi)=] "dz (i|v] j) (11-2)

On peut ainsi les exprimer, en injectant la retatide I'amplitude de la

représentation de coordonnées, sous la forme :

(ijv]))=] "dz e ¥ " w(p, 3 (I11-2)
ou :

W (5,2)=[dx ¢"(%)  Rx 4 () (111-3)
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£ etg, sont respectivement les énergies associées asxééatroniques g, ) et‘¢j>

et v la vitesse d'impact. On peut démontrer ¥¢ 2, 2) peut s'écrire comme suit [1,2]:

w(5.9= " (o, 3 (-2

ij

oum etm représentent respectivement les nombres quantiageétiques des états

|#,) et ‘¢j> et ¢, est l'angle azimutal relatif au paramétre d'impact
Certaines propriétés de symétrie des élém‘é{n(sf), z) ont été démontré, il en est de
méme pour les élémer(t's| V| )et (i ‘VGT*V ‘ j), qui vont nous permettre d’une part

de restreindre I'intervalle d’intégration szue des valeurs depositives , et d’autre part ,

de réduire considérablement le nombre d'élémen&dculer.

W (2) =w;'(2) (réel) (Ill-5a)
W, (z) =, (2) (I11-5b)
W, (-2)= (-1 Miw, (2) (I11-5¢)
W, (2= (=)™ w( 3 (150

Dans [I'expression (lll-5d), les indiceset—|j, signifient respectivement le

changement simultané dg et men-met - .

Posons :
g, =5
Ty (111-6)
il en résulte :
(i|v|j):U_°wdz+jo+°° dz:| & wi( ¥ (11-7)
définissons la fonctio; (%, y) comme :
G, (xy)=[ dz e W( ) (I11-8)
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On deduit, des relations (lll-5a-d), les proprié&éi/antes pour la fonctio,; :

G, (-x-y) = (-2 "™ GJ(x y) (111-92)
G (xy)=G(x)Y (111-9b)

oUG; (X Y) est la fonction conjuguée d& (, y).Par conséquent, I'expression
(I11-7) devient:
(i V] ):Gii (0’+°°)+(‘1)|i+|jm " G 0teo) (11-10)

ou lintégral sur I’intervallé—oo,+oo[ est réduit a une intégration sur l'intervalle
[0+
Pour calculer ensuiteG, (0,+00)dans 'expression (l1I-10) , nous avons divisé
l'intervalle d’intégration sur z en deux :
e un intervalle [O,ZJ—[ aussi petit que possible ou l'intégration edeatiée
numériguement.
* unautre [Zj ,+00[ dans lequel I'intégration est analytique.

Ce choix des intervalles vient du fait, que poue waleur donnée du parametre

d'impact pet pour z suffisamment grand, on peut définir umene asymptotique plus

simpleW*(p, 2) deW; (o, 2[2].

W (0.d=W(o.} (272 §2.0) (11-12)

Notons que la dépendance gn est écrite explicitement dans I'élémait (o, 2) .
Nous avons alors :

G, (0,+0)=G (0,7 )+ ¢*( 7z +) (I1-12)

=N

Ou

G, (0.7)=]" dz& W( ¥ (111 -13)
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Est calculée numériquement et
G (7., +) = [ dz&7 y¥( ) (111 -14)
5

Est déterminée analytiquement [2].

[11-2. Eléments de matrice de Born-II:

Nous avons vu précédemment que I’amplitudeéﬁa(,b) , commd, , est

pa
stationnaire par rapport a de faibles variatiorsétats de diffusion autour de leurs valeurs

exactes. Cependant, comme nous l'avons préctééeurement, le sous-espace des états

engendré par les basd$i)}et{| j)} doit étre bien choisi pour décrire convenablentest

états de diffusion.

Par ailleurs, La difficulté essentielle du forrsalie de Schwinger consiste en

I'évaluation des éléments de matric(é‘v G:V‘ j) , hommeés éléments de type Born-IlI.

Une mauvaise représentation de I’opérat@lﬁr entraine une erreur dans le calcul de cet

élément qui modifie considérablement 'amplitude tdensition et par conséquent les
prédictions physiques.

Afin de décrire de facon appropriée les phénoméigsiques, on a donné une
représentation adéquate d8f  pour une bonne évaluation des élén(éhl/sG:V‘ j)

nous avons développé 'opérateur sur une base etengé la cible, 'ensemble des états
propre deHr.

On peut démontrer que l'opérateur de Green, coorelmt a I'équation de
Schrédinger eikonale de la cible, peut s’écriresdauforme :

G (z i):—i;ex;{—i;'[; H (U o@e( 3 (I1-15)

6z~ Z) étant la fonction échelon unité (Heaviside).
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En substituant I'expression de I’opérat@gfl(z, i) (Mll- 15),en introduisant les
relations de fermeture pour les spectres dsceghsi que du continuum dans I'élément

de matrice{i ‘V G;V‘ j) , on obtient alors :

(i\vc;;v\ j) [ +f } iV|v ( J z-2)(yVY ) (1-16)
ou [Z+I ]V signifie la sommation sur touts les états de locasepléte de la cible,

incluant le spectre discret ainsi que celui duiconim de la cible [3].
En utilisant la propriété de la fonctiél(nz— i), I'éléement de Born-lIl peut

s’exprimer, dans la représentation de coordonnémdtréniques de la cible, sous deux

formes :

(iverv]i)=( -5 117 oz &7 w(3[ @' p( paara)

|dz

(ilverv]i)= ( J[Z o ][ 7dz e w( 3" dz'@* W) (i-170)
En definissant maintenant les régions asymptosigpar les valeursz, etz

conformément a I'expression (IlI-11) , deux casv@sl étre considéres :
* Z,>7:dans ce cas, il est avantageux d'utiliser lanf((lll-17a) pour calculer
les éléments de matricéi‘v GT+V‘ j). En effet lintégration surz étant

analytique au-dela dez, . L'intégration double se réduit alors a une ingégr
simple des que>7, .
» Dans ce cas ,il serait intéressant d’utiliser lami@ (111-17b) . Nous remarquons,

en utilisant les relations de symétrie &% (2) (lll-5a,d) et celles des éléments

( i‘V G;V‘ j) , qu’on peut toujours revenir vers la forme (lla).

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

numérique pour évaluer ces éléments de matricenBas

id: z id ;7

H ijv(-oo,#‘oo):J'j:dz e J. dz ¢’ W 'R (11-18)
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En ne considerant que le ca&g > 7%, ,onaalors:

(ilveiv]i)= ( j[z H " (-e0, +00) (111-19)

En utilisant les propriétés de symétrieWg 2) et ainsi que celles de la fonction

G, (% y) (1119 a, b) ,on obtient:
H ) (o 00) =G (0w (-3 1™ G (0 +(- Y 1T G( 08
H " (04 @)+ (=DM H (0 4 ) (11-20)
On définit la fonctionH * (x, y) comme suit :

Hy' (xy)=[dz & w( } ¢ o) (I-21)

Pour effectuer la sommation sur les états éleajtms, indiquée par I'expression
(111-19), nous avons mis au point une méthode syati&ue qui garantit la stabilité des

résultats pour chaque couple d’étajset| j) .

[11-2.1 Contribution de la totalité du spectre disaet de la cible:

Le probleme principal dans I’évaluatib'dv G;V‘ j), comme il est donné dans

I'expression (11-19), est le calcul de la somménie sur la partie discrete du spectre et

celui de I'intégral sur la partie continue du spe[¢v>} . La contribution du spectre discret
entier d§|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 radial :

1 d; (L0 FsM{&_I(l;lh Ej (30 (2

xdx X

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

quantique azimutal. Les contributions d'éta} sont au calcul d&\V, ( 2) . Elles viennent
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des valeurs de x ol le chevauchement emftyéX) et (%) est considérable (voir

I'équation (111-3)). De-la, quandv augmente, le domaine des contributions est localisé

autour du rayon de l'orbitgl Pour x<<V*/ Z, , I'énergie E =-Z?/2V* est négligeable

comparant paZ, / X etl/x* . La solution de I'équation (I1-22) est donc :

3/2\/7 J2|+1 8Z’ (”I'23)

Jo+1 désigne la fonction de Bessel réguliere d'or@tel. Seul le facteur de
normalisation dépend de dans I'expression d& (x) (I1-23). Donc, pour des valeurs

de V grandes ettdonnée, il doit y avoir une valeuwy tel que I'on peut écrire pour=v,

W, (p,2)= (V—sjm W, (o, 3 (Ill-24a)

3/2
W (p’ Z) = (ﬁj W, (p1 3 (111-24b)
\%
Définissons la série des fonctioHsj(V") ;
+|
_ (v,l,m)
= ZlH ij (11-25)

olv,letm sont les nombre quantiques de la fonction d'@gtX) et la fonction

H. (V' ™ est définit par I'équation (llI-18). De ces dermigréquations (Ill-24a,b ) et (lll-

25), on aura pour v, :

3
() ~ [ X (30.)
H, ~(_0J H, (I11-26)

Alors, la sommation sur les états du spectre digarerl donnée, est :

i H, 0 = Z H, 0 +vH | Zw‘, ig (111-27)
v=l+1 v=l+1 V=V
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Ona:

< 1 &1
—=L(3)-) —= 1-28
v;oﬂvs C( ) ; % ( )
0ug(3) est la fonction dzéta-Riemann.
De I'expression (111-19) , I'élément de Born-Il piegtre écrit comme suit :

(ilverv] i) :(—'V)g{ STH M+ "k, (k”} (111-29)

v=l+1

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

[11-2.2 Contribution des états du continuum de la @le :

Dans I'évaluation d%:i‘VGr*V‘ j), éléments de Born-Il, donnée par I'équation (lll-

29), on doit calculer le second terme entre paesah(l1l-29) qui ne pourrait pas étre
négligeable [4]. Il faudrait déterminer avec prémsla région du continuum, située au-
dessus du seuil d’ionisation qui contribue effemtieent. La contribution du continuum

prés du seuil d'ionisation pourrait étre évaluée e extension du calcul analytique du

premier terme de (111-29), en remplacanpar Z. /K.
Cependant, cette procédure, qui fournit le compuoete deH ij" juste au-dessus du

seuil d'ionisation, n’est pas faite pourk ¥>) ou la contribution du continuum devient
négligeable.

On peut montrer, en faisant ce changement de Verigoie la relation reliant la

fonction d’onde radiale discrétg, ()& la fonction d’onde radiale continRg ( x), est la

Ri (%)= -k&"4 [[1- &%) R ( X (111-30)

ou les fonctions d’ondes radialg (), R (X) sont données respectivement par :

suivante:

7 B ) L v I G )
P‘"(X)_vz(2|+1)! CEEE sz € F( v BL2H 27 er (I1-31a)

eikx
I:'2k| (X) :\/;kzl +1

r( |+1_Ei] (2ky' F(TIUL I+ 1; 21+ 2;2ikxj (11-31b)
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Bien gu'on s’attende a de petites contributionssgectre de continuum, il n'y a
aucune indication claire a ce propos. Pour ardvene meilleure compréhension de ce que
ces contributions pourraient étre, on tiendra ddldlammpte d’un intervalle du continuum
aux alentours du seuil d’'ionisation.

Maintenant, la contribution des états du continuaox éléments de Born-ll

(i‘VGT*V‘ j)sera évaluée dans un intervillg | au-dessus du seuil d'ionisation ol le

prolongement du calcul analytigue est plus sigaffic La valeur de kjest reliée
directement a la valeur dgpar la relation v, = Z; / ik;.

Cette valeur {,) est déterminée automatiquement par le code irdtgue qui
vérifie que, a une précision donnée, la loiveh (équation 111-29) est valable pouwr= v,
La valeur dek, correspond a une situation similaire. En faitdel& dek,, la contribution
du continuum trouvée est moins significative quéeatans l'intervallg0,k,| .

Par la suite, la somme sur le continuum pres dil dgonisation peut étre déduite a
partir de la somme sur les états de Rydberg lesglkvées. Cette derniére peut étre écrite
comme :

+00 3 +0o 3
S H, M= ZH (1o Lm) (_Oj x Ay =H (”0""“’j (ﬁj dv (I1-32)

V=g V=g 0 v

En utilisant v=Z./ ik , on obtient alors :

i) Jm(% Td" . ij[i}tm} j:{%} ( Z| sfj (111-33)

Ainsi, la somme le long du domaine du continuum,eprolongement analytique

demeure toujours valable , peut étre rapprochée par

(&) e
ZI_H [ “kak= z 0 (I11-34)

J- ko dk H “(k,l,m) ~_
° 2k,

]

49



Chapitre 11l Evaiiion des éléments matriciels de Born pour I'anoplé de transition

En utilisant le développement de la fonction d’'ondédiale d’état du continuum

hydrogénoide en puissanceX& , on aboutit a :

i :%Exp{_m}{ w8y (11-35)
o0 A, B, C, ..sont des constantes ne dépempande |i)et|j) .

pour des valeurs de>>1, le facteur exponentiel tend vers 1. On ne rei@mue le

premier terme de développement :

H (v.l.m) ~

A
ij = (111-36)

en substituant 'expression dd ij(v"’m) (111-36) dans (llI-33) , on obtient alors :

K (I11-37)

RGN = A
0 1 ZT2 2

1l -3. Méthode d’intégration:

Dans le calcul des intégrales numériques, pouruévades sections efficaces totales
de diffusion, nous avons utilisé la méthode d'inddign de Simpson. Cette méthode
repose sur le principe de l'interpolation de lactam f , a intégrer, entra etb, bornes
d’intégrale , par une fonction polynbme de degréul les valeurs , b et (a+b)/2 Ceci
nécessite que l'intervalle d’intégration soit dé&/isn sous-intervalles égaux dont le nombre
doit étre paire. Cette méthode a l'avantage, quangrécision n’est pas suffisante, de
doubler le nombre d’intervalles ce qui permet disgr les points déja calculés.

en utilisant une subdivision de pgas(b-a)/ n, ou n est un entier >0,la formule

générale de Simpson, pour une subdivision ertervalles soit :

Y CRLEN )

oua, =at+kh .
Dans le programme numérique utilisé, l'intervalletégration total est divisé en

plusieurs intervalles. Le passage d’un intervallendautre est effectué avec un contréle

automatique de la précision en fonction de la doution relative du nouvel intervalle.

50



Chapitre 11l Evaiiion des éléments matriciels de Born pour I'anoplé de transition

Dans le calcul des sections efficaces totales, @mpar I'expression (111-34), nous
2 i
avons calculé la probabilité de transitiam { ,8)‘ aﬁa(p)‘ pour différentes valeurs du

parametre d’impact, et nous avons remarqué queos&ibution dans les sections

efficaces totales se situe seulement dans un aiterde « petits » paramétres d’'impact.

Ceci nous a permis, dans [I'évaluation de l'intégrsur [O,+00[, de nous limiter a

lintervalle d'intégration [0, 0, . L'’équation (11-34) se réduit donc & :
max 1\ |2
T :2nj0” dp p |2, (P)] (I11-39)

Nous avons divisé cet intervalle en sous-intergafigaux, pour lesquels nous avons
, . : ~\ |2 e :
déterminé la valeur de la fonctiono ‘aﬁa (,0)‘ aux bornes afin d'utiliser ensuite une

intégration par la méthode de Simpson.
Tous ces calculs ont été simplifiés grace aux caotapwents des éléments de matrice
qui nous intéressent vis-a-vis des charges resgsztjetZ du projectile et de la cible.

On montre dans ce qui suit que le modéle adapte tpajours se réduire a la collision

Proton-Hydrogene avec un paramétre d'impact régtuine vitesse reduite.

[11-4. Lois d’échelle:

Dans une collision entre un ion hydrogénoide T, de charge nuckgaixec un ion

nu P de chargg,, on a démontré, dans le chapitre précédent, que le potentiel sabjson

de I'excitation de la cible T est :

1 1

(111-40)

Quand on écrit explicitement les éléments de matrice Born-l et Born-ll

conformément aux expressions (lll-2) et (lll-17a ,b) , nous remarguoisiépendent des
éléments donnés par I'expression (I1-3) dont les fonctions é'gh(iX) et ¢, (X sont
celles d’'une cible hydrogénoide de chafge

DéfinissonsBl! (Z,, Z,v,0) , comme suiit :

B (z,, ZT,v,p):—iv(i‘Vljj(G:V)i‘ jj (I11-41)
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I1I-4 .1. Lois d’échelle sur la charge £

On a déterminé, dans le chapitre précédent, ladaapprochée de I'amplitude de

transition pour un paramétre d'impact donméElle s’écrit :

5 0)=(-L 2D v ) (11v]e)  awa

iz j=1

ou
D, :(j V VGV |i ) (I11-43)

Dans cette expression, seul le potentiel d’intésacy dépend de la charg&e du

projectile. Alors, pour chaque couple d’état élecigue hydrogénoide de la cible

(|i).]}), les lois d'itération suivantes peuvent étre ksabour I'élément de matrice

de Born d’ordre K (Borrk) [2,4,6].:

8'(Z.2,vp0)=2 §(1 7 ,vp) (111-44)
On peut déduire les relations de proportionnalii@antes :

(B|V|i)OZ, et (j|V]|a)DOZ, (111-45)

(i|vev]i)oz: (111-46)

Quand # est assez grand, la matrice D est dominante psedend terme de Born
(1 veiv]i).
En effet,D-1devient proportionnel &° :

im (D), 0Z:? (111-47)

Zp -+

Des expressions (111-42), (I1I-45) et de (IlI-46)n déduit alors pour I'amplitude de

transitiond,, () :

lim &, (p)=C (111-48)

ZP — +o0
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Il 'en résulte pour I'amplitude de Schwinggy, :

lim T, =C* (111-49)

Zp -+

Ce comportement de I'amplitude de transition esincosous le nom « phénomene
de saturation » de la section efficace d’excitaioand la charge du projectile augmente.
Il a été indiqué, pour la premiére fois par B. BHéret R. Gayet en 1985[5].

Les lois d’échelle (111-40, 41) sufp représentent un avantage important du principe
variationnel de Schwinger. Elles permettent dagéisitie de I'excitation d’'une cible par des
projectiles de charges quelconques, de déduire lasusésultats a partir du calcul des
éléments de matrice pour une chargedonnée.

l11-4 2. Lois d’échelle sur la charge Z

Pour une collision d’un projectile de chaifyeg1 avec une cible hydrogénoide de

chargeZr, onpeut écrire :

W, (2, =] o™ () [%-‘F{ﬂ A7y (n-50)

Ou les fonctionsqbl.ZT ()?) sont les fonctions hydrogénoides données d’unenfac

générale par :

8 (%)= m (=R, OAY (D} (11-51a)
La fonction radialeR,, (X) peut étre exprimee par le polyndme de Laguerre comme
suit :
_@( n—l-1
R,(X=e* > B, %" (II-51b)
©=0
Avec
lk+u+%
2z,) (-9
=B, , =[(n +1.)(n, - —1!%( T II-51c
BVJ yn ﬁ[( Kk k)( k Tk )] nklk+u+2 (nk _Ik _1_’u)|(zk +1+,U),U' ( )
Faisons le changement de variable suivant:
y=27; X (11-52)
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Les élement$\, (ZT : @ s’expriment :
W(z.R=2 W1z R (I1I-53)

oW, (1, Z @ est donnée par:

W (12 R=[day ¢ (y {leR_z ﬁi—y} 2 (7Y (I11-54)

et ¢ (y) (k=i j) représentent les fonctions d'onde dedme d’hydrogéne.

Le terme de Born-1 qui a pour expressienl—( ,8|V |a) devient alors:
v

i oo iZ—T(E;| —E? )ZTZ
all (1.2, ;v;ﬁ)=(—vj Z[“dz e

w, (1 Z K (111-55)

ours;i ete!' désignent les énergies propres de I'atome d’hyahreg

En utilisant les coordonnées réduites suivantes:
v

-V 1-56a
u Z ( )
£=27. 7 (111-56b)
y=2Z.p JII-56¢)
0=Z, R=p+¢ (11I-56d)

on obtient :

Bl (1,2 ;v;p) :Zi Bi (1,1;up) (I1I-57)
T
oul
£ &y

B (1 1up) = af e v Ww(LB (ns8)
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Maintenant, a partir des expressions (lll-17a);XWb) et de (llI-43), on déduit que

le terme de Born-Il noté pa%'—(ﬁ‘v G V‘a) sous la forme:
v

B (1,2, ;v;p) = BL (LLup) (111-59)

—|N|'—‘

De facon analogue, on peut démontrer I'expresgioraste :

~ 1
BY (1,2, vp) = o
X

By (LLup) (11-60)

En utilisant les deux formules (111-39) et(I-55)n trouve :

8 (2.2 vp)= [ZJ 3“{1,1,21 ;Z)J (11-61)

T

Et par conséquent I'élément de matiie s’écrit:
D,(P)=2-8'(1.Z ;vip)-Z B(1,Z ;vp) (111-62)

Comme conclusion a ce chapitre, on pourra dire dorecdans I'étude de I'excitation

d’'une cible hydrogénoide de charge nuclédirgpar un projectile de charg, il suffira

donc de réaliser les calculs des éléments de restBorn-I et Born-lIg[!, Bl) pour une

collision proton-atome d’hydrogéne, avec la viteséduite u:Zi et le paramétre
T

d’'impact réduity =
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[1] -

[2] -

[3] -

[4] -

[5] -
[6] -
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Chapitre IV

Excitation de P’ion Be*par impact de
Protons aux énergies allant de 16 keV

a4 MeV.

Introduction:

La neutralisation des protons énergétiques=1¥ possede une particularité tres
importante dans l'interprétation des expériencemptant la détermination de la fonction
de distribution de I'énergie du proton (en Mev) sldes plasmas. En 1994 Korotkov et
Gondhalekar[1] ont montré qu’un flux substantidiydirogene neutre observé auparavant
par Petrov et al en 1992 [2] et produit au centrepthsma est di essentiellement a la
neutralisation du proton énergique ICRF en colfisavec des ions hydrogenoides des
impuretés principales, & savoir, BeCet He'.

Les processus de capture, excitation et ionisatés ions hydrogénoides Beine
des impuretés dans les plasmas Tokamak) par imgactprotons aux eénergies
intermédiaires demeure un sujet de nombreux étildesiques et expérimentales durant
ces dernieres années, employant notamment des aeétperturbatives et des approches
quantiques. L’approche CDW (Continuum-Distorded-gjawet I'approche de Born
(Boundary-corrected Born approximation) ont étéis@&es a diverses occasions par
(Belkic et al (1979) [3]), Bransden et Mc Dowell@® [4], et Dewangan et Eicheler
(1994) [5]). A haute énergie ces modeéles avaigarbriiit avec succes, dans de nombreux
cas, les sections efficaces expérimentales disjgsnib’étude de la convergence de ces
méthodes au sein de la théorie perturbative exégedéveloppements et une extension a

des ordres plus élevés ce qui demeure une tadialelif
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Une nouvelle approche alternative a été mise ant poilisant une méthode basée
sur une théorie semi classique nommée Close Cgfit) avec un développement sur
une base d’orbitales atomiques (AO) ou tous lesesrde la théorie de perturbation sont
inclus, mais le probleme principal est de construine représentation adéquate du

continuum.

En 1982 puis en 1987 Winter a calculé les sectaffisaces de capture pour un

processus de collisions de tygé* +H (1s), z=2-6 en utilisant une base Sturmiénne [6]
[7].

Ermolaev et McDowell(1987) [8] ont utilisé une baderbitales de type Slater
(STO) afin de calculer les sections efficaces datura pour une chargegZ3, et une

énergie E3 MeV.

Récemment et lors d'un calcul effectué par WinteAlston(1992) [9], la gamme
d’énergie a été étendue a 2 MeV dans un processusapture pour l'ion Het la
convergence du calcul CC a été obtenue en se basanine série de 65 fonctions
Sturmiénne. Pour les ions hydrogénoides du Bémllila gamme d’énergie traitée par

Winter était localisée entre §@Ep<400 keV qui inclue ainsi le maximum de capture.

A présent, au-dela du maximum, les sections effigaont estimées par le biais
d’'un calcul CDW1 de Mukherjee et Sil (1980) [1Q@]par des calculs de premier ordre
nommes first-order Coulomb-Born (CB1) de Grozdanetv Kstistic (1988) [11].
Cependant, ces deux approximations donnent desorsecefficaces qui different
généralement I'une de l'autre par plus de 10 %ceititude imposée par les expériences
(Jet).

Récemment, dans une gamme d’énergie plus prolararéprise entre 0.1 MeV et3
Mev, la section efficace de neutralisation et danlsation du Béryllium par des protons a
été obtenue par Ermolaev en (1994) [12] en utilisamméthode Close Coupling a deux

centres avec une base d'orbitales atomiques corapulesd5 états(TCAO-35).

Ce n'est qu’en 1996 que les sections efficacescit@ion et de l'ionisation du
Be** ont été calculées en utilisant des développem&ntieux centres avec une base
d’orbitales atomiques constituée de 55 états gisdado-états afin d’obtenir une meilleure
compréhension des différences entre les traitempetturbatifs et ceux basés sur

I'approche Close-Coupling [13].
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Des 1998a nos jours, I'approche variationnelle dewinger développée par B.
Lasri et al [14-16] apparait comme étant un outilvetstigation tres puissant qui prend le
relais des traitements perturbatifs afin d’évallesr sections efficaces totales d’excitation
et d’étudier les collisions atomiques aux vitessgésrmeédiaires spécialement adaptées a

I'excitation des ions hydrogenoides.

Dans le présent travail, cette méthode variatidanébndée sur la forme
fractionnaire du principe variationnel de Schwinge#té testée et appliquée a I'excitation
de Iion Be”*par impact de protons dans une gamme d’énergietalk 16keV a 4 MeV
Afin de mettre en valeur nos résultats obtenusgdeesiers ont été comparés avec les seuls
résultats théoriques disponibles de I'approche e€losupling d’Ermolaev et al en (1996)
[13] et qui s’avérent généralement en trés bonracco

IV-1. Procédures théorigues

Le processus étudié dans le cas ici présent esitbéion directe de I'état initial de
lion BeryliumBe**(1s) par impact de protons dans une gamme d'érsengiermédiaires
(30<E(keV)<4000):

P+Be(1s)- P+Be*(nl) Zn<5

En 1996, les sections efficaces totales d’excimattirecte, 1s.n=2,3ont été
calculées par Ermolaev et al [13] en utilisant éaedoppement a deux centres composé de
43 etats (TCAO-43), 47 états (TCAO-47), ensuite épdts(TCAO55). Comme c’était
prévu, le couplage avec la voie de capture estdoeguplus faible pour I'excitation
gu’avec l'ionisation. De méme, celui entre I'extiba et I'ionisation n’est pas aussi fort et
les sections efficaces totales d’excitation TCAOe#3I CAO-55 convergent vers la méme

limite pour des grandes valeurs de E.

Dans notre approche variationnelle, le modele adppur examiner le processus
d’excitation des ions B& par impact de protons est basé sur la forme @acsire du
principe variationnel de Schwinger. Plus de déwédscette approche sont présentés dans
les chapitres précédents et déja publiés (LasB8)L914], Lasri et al (2004)[15]).1l faut
dire que dans cette étude nous ne sommes pasmnsstoes de notre développement a 5
états de base (1s, ns,onpp.1, NP1) noté Schw55 mais nous avons élargi cette bage de
états a 10 états (Schw1010) puis a 14 états {12Bs2p, 2p1, 3s, 3p, 3p, 3p1, 3,
3di, 3di, 3db, 3dy} noté Schwl414 afin d’aboutir a une représentagitus judicieuse du
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propagateur. Cependant, ce propagateur a été g@eelsur une base constituée par

I'ensemble du spectre discret et du continuum axble.

1s 2s 2¢p2pm 2p; 3s 3p 3p 3p1 3dh 3d 3d; 3dh 3d,

1s (X X X X ¢ 4
2s X X X 4
2P, X X 4
X

X
~

x

¢
{
X
¢

X N X X X X%

X X ™N X X X X%
XX XN x x x
ANOX NN N e NN

X
X
X
X

7
X
X
X

7

X

NOX NN N NN N

X N X NN e NN N

Les lois d’échelle ont joué un réle tres importdans la réduction du temps de
calcul. Ainsi on peut dire, que pour étudier I'éation d’'une cible hydrogenoides de

charge nucléair&r par impact d’un projectile de charde, il suffit juste de réaliser les

calculs de I'amplitude de transiticil?”};a(f)) pour une collision proton-atome d’hydrogéne,

avec une vitesse reduite= b et un parametre d'impact rédyit= Z; p.Pour le cas ici
T

présent (R.Be®") Zs=1 et Z=4, donc, il est déconseillé de refaire tous ldsuis de
nouveau pour chaque énergie, il suffit juste deremgire les résultats concernant

I'excitation de I'atome d’hydrogéne par impact d®tpns et les exploiter de nouveau
mais avec une vitesse reduuesz et un paramétre d’'impact rédyit= 4p .Ainsi, pour

une énergie de proton égale a 10 keV dans le casedtollision avec I'atome
d’hydrogéne va correspondre & une énergie de 180 gaur le cas du (B%) ;ce
raisonnement sera valable pour chaque énergie tappat a la gamme d’énergie
considérée

Les sections efficaces d’excitation des états destniveaux n=2,3 déduites a partir
de notre procédure théorique Schw-B, Schw55, Sch@¥) Schwl1414 sont présentées
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respectivement dans les tableaux (IV-1 a 7) ainsilgs figures (IV-1 & 7) comparées avec
celle de Born-l, Born-Il ainsi que ceux d’Ermolaet al (1996) établis en utilisant la

méthode Close-Coupling & deux centres avec un @gveinent a 55 états d’Orbitales

Atomiques, noté TCAO-55

Pour ce faire, le programme de calcul congu enr&orest divisé en deux parties
principales:

» la premiére partie permet la détermination des étds(i |V | j )dit de
type Born-1 ainsi que les éléments de second c(r@'re{ VGV ‘ j)dit de

type Born-I1l pour différents étaﬁ;} et| j>Ces eléments vont nous servir par

la suite a la détermination des élémddyjsiela matriceD a inverser.

* La seconde partie permet la détermination de laiceaD a inverser, et
d'obtenir les valeurs de 'amplitude de transitivariationnelle, (2)

donnée par la relation (IlI-20), et par conséqu@titention des sections

efficaces totales d’excitation apres intégrationleyparameétre d’'impagt.

61



Chapitre IV

Etetion de Iion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires

IV-2. Résultats:

Tableau IV-1 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s) gen 13° cn? )

de Iion BE*(1s) par impact de protons

E Ermolaev Born-| Born-ll Schw-B Schwi1414
e ?tcaAlo-ss[ls]

16 oo 0,346028 | 2,74827 | 0,132817 0,0791105
30 0,364 00 0od 00 00

32 oo 1,06491 450391 | 1,2833 0,581424
40 0,962 00 0od 00 00

50 1,53 00 o0 00 00

64 oo 1,83446 | 5,28477 4,26526 1,65825
75 2,76 00 o0 00 00

96 00 1,99832 | 4,8486 4,73572 2,15881
100 3,34 00 o0 00 00

150 3,18 00 od 00 00

160 0o 1,84569 3,70852 | 3,73906 2,14294
200 2,7 00 od 00 00

240 0d 1,54894 2,7059 2,59549 1,82167
300 2 gd ug gd gd

320 oo 1,30877 2,08328 | 1,94007 1,53069
480 oo 0,985821 | 1,40504 1,29647 1,13222
640 oo 0,786795 | 1,04897 |0,970315 0,887181
800 oo 0,653603 | 0,833001 | 0,774397 0,726043
960 oo 0,558611 | 0,6891 0,643981 0,613214
1280 oo 0,432482 | 0,510448 | 0,481449 0,466692
1600 oo 0,352678 | 0,4045 0,384308 0,37613
2240 oo 0,257512 | 0,28519 0,27378 0,270625
2560 oo 0,226881 | 0,248272 | 0,239144 0,237157
3200 oo 0,183266 | 0,197318 | 0,191226 0,190246
4000 oo 0,147753 | 0,156901 | 0,152833 0,152399
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Figure IV-1. : Sections efficaces d’excitation de I'état (2s),

(en 10"%cnr )de I'ion BE" (1s) par impact de protons.
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Etetion de Iion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires

Tableau IV-2. : Sections efficaces d’excitation de I'état (18),2en 10"%cn?’) de I'ion

Be®* (1s) par impact de protons

E Ermolaev Born-| Born-Il Schw-B Schw1414
(keV) et al

TCAO-55 [13]
16 00 0,1701164 1,343725 | 0,01215309 0,0777836
30 0,094 0o oo oo oo
32 oo 0,976607 1,815326 | 0,1948188 0,1562234
40 0,267 oo 00 00 oo
50 0,603 0o 00 oo 00
64 00 3,000138 2,514048 | 1,312647 0,890496
75 1,85 0 aoad gd HEN
96 00 4,463908 3,61034 2,644192 1,983638
100 3,06 oo 00 oo oo
150 4,66 0o gd gd HEN
160 00 5,91737 5,227314 | 4,539502 4,035838
200 5,47 00 0o oo 0o
240 00 6,4486 6,03906 5,55139 5,22187
300 5,96 0o 0o oo oo
320 oo 6,46663 6,20598 | 5,84062 5,61729
480 00 6,08047 5,99615 5,77923 5,62474
640 00 5,60216 5,568664 | 5,44502 5,32989
800 00 5,16113 5,17486 5,07595 4,98708
960 0o 4,77542 4,802 4,72944 4,65824
1280 0d 4,15047 4,18418 4,14084 4,09235
1600 0o 3,672 3,70478 3,67628 3,64117
2240 00 2,990406 3,017098 | 3,002338 2,98178
2560 0 2,738774 2,764951 | 2,753659 2,736514
3200 00 2,346735 2,365712 | 2,358561 2,347341
4000 00 1,99289 2,007588 | 2,00309 1,99543
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Figure IV-2. : Sections efficaces d’excitation de I'état (13),2
(en 10"%cn? )de I'ion BE* (1s) par impact de protons.
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Etetion de Iion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires

Tableau IV- 3: Sections efficaces d’excitation au niveau n=2 {68'%n?* ) de I'ion

Be®* (1s) par impact de protons

E Ermolaev Born-I Born-lI Schw-B Schw1414
(keV) et al

TCAO-55[13]
16 0oad 0,5161444 4,091995 0,1449701 0,1568941
30 0,458 a0 0oad o gd
32 2,041517 | 6,319236 | 1,478119 0,7376474
50 2,13 a0 0oad o gd
64 00 4,834598 | 7,798818 | 5,577907 2,548746
75 0o 0o 0o HEN HEN
96 0oad 6,462228 | 8,45894 7,379912 4,142448
100 6,4 00 00 00 gd
160 0o 7,76306 | 8,935834 | 8,278562 6,178778
200 8,17 0o 00 0o 00
240 0oad 7,99754 8,74496 8,14688 7,04354
320 0oad 17,7754 8,28926 7,78069 7,14798
400 7,53 a0 0oad o gd
480 7,066291 | 7,40119 7,0757 6,75696
600 6,63 a0 0oad o gd
640 0o 6,388955 | 6,63561 6,415335 6,217071
800 0o 5,814733 | 6,007861 |5,850347 5,713123
960 0oad 5,334031 | 5,4911 5,373421 5,271454
1000 5,31 a0 0oad o gd
1280 0o 4,582952 | 4,694628 4,622289 4,559042
1600 0o 4,024678 | 4,10928 4,060588 4,0173
2240 0oad 3,247918 | 3,302288 3,276118 3,252405
2560 0oad 2,965655 | 3,013223 | 2,992803 2,973671
3000 2,79 a0 0oad o gd
3200 0o 2,530001 @ 2,56303 2,549787 2,537587
4000 00 2,140643 | 2,164489 2,155923 2,147829
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Figure IV-3. : Sections efficaces d’excitation du niveau n=2 {&%n¥ ) de lion Bé*

(1s) par impact de protons.
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Etetion de Iion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires

Tableau IV-4 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s),8n 10°%n7 ) de I'ion
Be** (1s) par impact de protons

E Ermoalev Born-I Born-Il Schw-B Schw1010 | Schwl1414
(keV) | etal

TCAO-55 [13]
16 00 0,0348476 0,249259 | 0,00197171 0,0157116 | 0,0211907
30 0,0082 00 00 0o 00 oo
32 oo 0,139536 | 0,208639 0,0214708 A 0,0908204 | 0,146226
40 0,052 0o 0 0 0o 0
50 0,14 0o 0o 0 0 gd
64 00 0,298961 | 0,31257 | 0,100163 | 0,251465 | 0,301044
75 0,444 0o 0o gd 0 gd
96 oo 0,35494 | 0,396193 | 0,163479 | 0,35605 0,357574
100 0,654 0o 0o gd 0 gd
150 0,704 gd ug gud gd gud
160 oo 0,350192 | 0,413086| 0,213766 | 0,455482 | 0,432808
200 0,621 gd ug gud gd gud
240 oo 0,301891 | 0,359675 0,213271 | 0,472114 | 0,420796
300 0,455 00 0o oo 00 oo
320 oo 0,257728 | 0,305484 0,196623 | 0,439927 | 0,382376
480 oo 0,195551 | 0,229116 | 0,162875 | 0,346105 | 0,30789
640 oo 0,156418 | 0,181091 0,136644 | 0,268166 | 0,246458
800 00 0,130041 | 0,148954 | 0,117061 | 0,213197 | 0,200604
960 0o 0,111173 | 0,126158| 0,102147 0,174498 | 0,16681
1280 oo 0,0860766 0,0961765 0,0811686  0,125806 | 0,122298
1600 oo 0,0701842 0,0774579 0,0671973 | 0,0972115 | 0,0953092
2240 oo 0,0512302 0,0555458 0,0498873 | 0,0656745 | 0,0645825
2560 oo 0,0451304 0,0483731 0,0439069 A 0,0565444  0,0557098
3200 00 0,036447 | 0,0388448 0,0358977 | 0,0430521 | 0,04317
4000 oo 0,0293785 0,0310171 0,0290773 | 0,0332056 | 0,0339444
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Figure IV-4 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s) @&n 10° cnr)

De I'ion B (1s) par impact de protons.
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Tableau IV-5 : Sections efficaces d’excitation de I'état (18),8en 10%cn? ) de I'ion

Be®* (1s) par impact de protons

E Ermoalev Born-I Born-ll Schw-B Schw1010 | Schwi1414
(keV) |etal

TCAO-55 [13]
16 0o 0,01476782| 0,0945467: 0,00087592 0,0105554] 0,02997328
30 0,0144 0 0 0 0o gd
32 0d 0,1118538 | 0,1812489| 0,01476782, 0,0842104 | 0,216197
40 0,033 gd gd gd gd gud
50 0,054 gd gd gd gd gud
64 oo 0,4335392 | 0,484885 | 0,1839304 | 0,2969438 | 0,6629568
75 0,193 gd gd gd gd gud
96 00 0,707598 | 0,8265012 | 0,4543352 | 0,4697868 | 0,880535
100 0,387 gd gd gd gd gud
150 0,717 gd gd gd gd gud
160 0o 1,004534 1,234283 | 0,910457 0,677881 | 1,176245
200 0,905 gd gd gd gd gud
240 0o 1,123352 1,381158 | 1,174081 0,805502 | 1,210599
300 1,04 0 0 0 0o gd
320 0o 1,135472 1,381598 | 1,253341 0,868062 | 1,184641
480 0o 1,070267 1,273195 1,211709 0,906015 1,110115
640 0o 0,984581 1,148545 | 1,113431 0,889744 | 1,025557
800 0o 0,905434 | 1,039564 | 1,016914 | 0,851307 | 0,947072
960 0o 0,836574 0,948159 | 0,932246 0,806298 | 0,877803
1280 0o 0,725955 | 0,806749 | 0,797479 | 0,718324 | 0,763083
1600 0o 0,642069 0,703436 | 0,697242 0,643056 | 0,674036
2240 0o 0,523603 | 0,562746 | 0,559306 | 0,529008 | 0,547175
2560 0o 0,480095 0,51225 | 0,509356 0,484415 | 0,499503
3200 00 0,412459 | 0,435806 | 0,433935 |0,417904 | 0,42818
4000 0d 0,351462 0,368061 | 0,366781 0,355899 | 0,363195
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Figure IV-5 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s),@n 10" cn)

de Iion BE" (1s) par impact de protons.
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Chapitre 1V Etetion de I'ion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires
Tableau IV-6 : Sections efficaces d’excitation de I'état (3d) (en 13%n? ) de I'ion
Be** (1s) par impact de protons

Ermoalev Born-| Born-II Schw-B Schw1010 Schw1414
etal

TCAO-55 [13]

0O 0,00053315 0,05386611 7,68492E-06 0,00339734 0,0184207
0,0063 0o 0o 0o 0O 0o

0O 0,00658251 0,1281736 | 0,00030729 | 0,01579294 0,04228047
0,0136 0o 0o 0o 0O 0o

0,0176 0o oo 0o oo 0o

0o 0,0363835 | 0,1009538 | 0,00539707 | 0,03771535 0,1157711
0,0326 0o 0o 0o [N 0o

0o 0,06771474 0,07628974 0,01759623 | 0,06137882 0,2704327
0,0505 0o 0o 0o [N 0o

0,0867 0o 0o 0o 0O 0o

0O 0,1047912 | 0,0976762 0,04708726 | 0,09603028 0,3017438
0,111 0o 0o ug 0o gd

0o 0,1182417 | 0,1244219 0,07213766 | 0,1061132 0,2279528
0,126 0o 0o ug 0o gd

0d 0,1171706 | 0,1291725 0,0838076 0,09883832 0,1838549

oad 0,1043488 | 0,1211159 | 0,0868421 | 0,07915594 0,1372954

0d 0,0907937 | 0,1061163 0,0808975 0,06633687 0,1107929
g 0,079455 | 0,0923549  0,07333342 | 0,05826027 0,0934794
0o 0,07028031 0,0809691 | 0,06618937 | 0,05274866 0,0807148

oad 0,0567161 | 0,0641528 | 0,05454485 | 0,04480031 0,06324533
0o 0,04733228 0,05270301 0,04599503 | 0,03890885 0,05189263

0o 0,03536048 0,0384678¢S 0,03473004 | 0,03043434 0,0379652

oo 0,0313367¢9 0,0338321 | 0,03082204 | 0,02736381 0,03347434
0o 0,02547861 0,02712257 0,0251842 | 0,02263558 0,02688311
0O 0,02060993 0,02168866 0,02042517 | 0,01862997 0,0215588
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Figure V-6 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1g),@n 10" cnr)
De I'ion B (1s) par impact de protons.
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Chapitre IV

Etetion de Iion B&" par impact de protons aux énergies intermédiaires

Tableau IV-7 : Sections efficaces d’excitation du niveau n=8 {&°cn? ) de I'ion

Be** (1s) par impact de protons.

E Ermoalev Born-| Born-Il Schw-B Schw1010 Schwi1414
(keV) |etal

TCAO-55 [13]
16 gd 0,05014857 0,3976718 0,00285532 | 0,02966436 0,06958468
30 0,0289 0 0 0 0 HEN
32 0 0,2579723 | 0,518061| 0,04070497  0,1908237 0,4047035
40 0,0986 0 HEN HEN 0 HEN
50 0,2116 0 ud HEN 0 HEN
64 oo 0,7688837 | 0,8984088 0,2894905 | 0,5861241 1,079772
75 0,6696 0 ud HEN 0 HEN
96 oo 1,130253 | 1,298984 | 0,6354104 | 0,8872156 1,508542
100 1,0915 0 ud HEN 0 HEN
150 1,5077 0 HEN HEN 0 HEN
160 0 1,459517 1,745045| 1,17131 1,229393 1,910797
200 1,637 gd g g gd g
240 00 1,543485 | 1,865255 1,45949 1,383729 1,859348
300 1,621 gd g g gd g
320 0o 1,510371 1,816254| 1,533772 1,406827 1,750872
480 0d 1,370167 | 1,623427  1,461426 1,331276 1,5553
640 0o 1,231793 1,435752| 1,330973 1,224247 1,382808
800 0d 1,11493 1,280873 | 1,207308 1,122764 1,241155
960 00 1,018027 | 1,155286/| 1,100582 1,033545 1,125328
1280 00 0,8687477 | 0,9670783 0,9331924 | 0,8889303 0,9486263
1600 |0OO 0,7595855 | 0,833596 0,8104343 | 0,7791764 0,8212378
2240 OO 0,6101937 | 0,6567597 0,6439233 | 0,6251168 0,6497227
2560 gd 0,5565622 | 0,594455 0,5840849 0,5683232 0,5886871
3200 |OO 0,4743846 | 0,5017734 0,4950169 | 0,4835917 0,4982331
4000 gd 0,4014504 | 0,420766 0,4162835 0,4077346 0,4126458
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Figure IV-7 : Sections efficaces d’excitation du niveau n=816%n?)

De I'ion B (1s) par impact de protons.
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IV-3. Discussion

Les résultats des sections efficaces d’excitat‘r’q;g(nl) , du Bef") n< 3 par impact

de protons pour une gamme d'énergie allant de 10U kd MeV sont donnés

respectivement dans les tableaux 1 & 7 et repésspat les figuresl a 7.

Sur ces mémes figures on représente les résuitdsiques de la méthode Close-
Coupling utilisant un développement a deux cenfieaO (Two Centre Atomic Orbital
expansion) d’Ermolaev et al (1996) [13]avec 55%&htpseudo-€états suivis de nos présents
calculs :Born-I, Born-ll, Schw-B, Schwinger a 5t8téSchwb5) et Schwinger a 14 états

(Schw1414) ; cependant pour I'excitation au nivea@,les calculs Schwinger55 ont été
améliorés en élargissant la série de Héige et{‘ J>} sur laquelle les fonctions d’ondes ont
été développées de 5 états a 14 états et ainaséadera composeée (ks |, 2s, 2p, 2p ,

2p1,3s, 3p, 3p, 3p1, 3, 3d;, 3d;, 3, 3dy}.

Dans notre cas, Le programme informatique congusnparmet d’aboutir

directement a cing approches théoriques:
1. approximation de Born au premier ordre notéenBpr

2. approximation de Born au deuxieme ordre notée-Bo
3. approximation de Schwinger-Born (Schw-B) Bp:{|a>} et B, :{|ﬂ>}

4. approximation de Schwinger avec 10 états de bag&s Schw1010. Les deux
séries de base sont : B1 = B2={1s, 33, 3p;, 3p1, 3th, 3d;, 3d;, 3, 3dy}.

5. approximation de Schwinger a 14 états de baerdchwl1414 ou B1 =B2={1s
,2s, 2@, 2p, 2pa, 3s, 3p, 3P, 3p1, 3¢h, 3d, 3dy, 3¢b, 3d}.

Soulignons que dans tous nos calculs Schw1010hst13d 4, |a totalité du spectre
discret ainsi que celle du continuum de la cible &#é introduite dans la représentation

de l'opérateur de Green.

Pour I'étude de I'excitation au niveau n=3 qui ahg les états 3s, 3p, 3d, nous
avons opté pour l'utilisation d’'une base constitaéalement de 10 états (Schw1010) que
nous avons jugé suffisante pour une descriptionezassonvenable du processus

d’excitation vers ces états, et par la suite lals®esa composée fés , 3s, 3p 3p, 3P,
3cb, 3ch, 3dy, 3k, 3dz}.
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Dans notre code informatique, une partie des iatégrs est réalisée en utilisant la
méthode de Simpson. De méme une efficace procé&dioenatiqgue assure une précision
dans les calculs et exactitude dans les résultats.

A cause du manque de résultats expérimentaux etldals théoriques, et apres
une comparaison avec ceux d’Ermolaev et al(1998), [dn constate que nos résultats
sous-estiment Iégérement les sections efficacedetotd’excitation autour du maximum
(200 keV) pour le cas du niveau n=2 mais pour @gir=3 on distingue un parfait accord.
D’autre part, les résultats qui découlent des apprations de Born-l, Schwb5 et
Schwl1414 sont prés les uns des autres a partb@&e/, énergie avoisinant le maximum

des sections efficaces d’excitation.

Les Figures 1, 2 et 3, représentent respectivelasmsiections efficaces d’excitation
des états 2s, 2p et du niveau n=2. Pour le preragrc.a.d. I'état 2s, on peut dire que nos
prédictions (Schw1414) sous-estiment celles d’Eamwolet al (1996) [13] autour du
maximum localisé aux alentours de (150 keV) tous@rant la méme allure et en restant
en bon accord avec ces derniers. La totalité dewompnations: Born-lI, Born-Il,
Schwinger-B, Schw1414, TCAO-55 commence a convevges une méme valeur des
gu’'on dépasse de peu le pic des sections efficpuesst estimé vers150 keV. Par contre
pour I'état 2p on observe un trés bon accord emsedivers résultats et ceux d’Ermolev et
al. De méme pour I'excitation du niveau n=2, avee toute légere sous-estimation de
Schwl1414 par rapport a TCAO-55 dans une gammeta®ri00 keV a 300 keV, mais
sinon un bon accord est décelé au-dela de cetienrgmpur toutes les prédictions

théoriques présentes: Born-1, Schw-B, Schw1414.

Sur les figures 3, 4, 5, nos différents calculsotiygies des sections efficaces
d’excitation des états 3s, 3p, 3d s’averent engftaatcord avec les résultats de TCAO-55
a part une légere surestimation des prédictionsv&£b4 pour les états 3p et 3den dessous
de 80 keV qui est due slrement aux choix d’étatslesguels la fonction d’onde était
développée comme linclusion des états intermésBadtu niveau n=2 qui conduit & une
surestimation des sections efficaces, ainsi quéuénce des états de capture ignorée lors

du calcul surtout & basse énergie.
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Conclusion

Geénérale

Dans ce travail, le principe variationnel de Schyeina été appliqué avec succes dans
I'étude de I'excitation de Iion B¥ par impact de Protons pour une large gamme d’'éerg
qui s’étend de 16 keV a 4 Mev. Les sections efésat’excitation directe déduites a partir de
cette nouvelle approche montrent une convergensezasmportante de I'approche
variationnelle quand on augmente le nombre d’étgtsla cible sur lequel les fonctions
d’ondes sont développées. En effet, de tres bandtaés sont obtenus en élargissant la base

de 5 états puis a 10 ensuite a 14 états sur lagegbropagateur est développé.

Nos résultats théoriques demeurent en bon accathparés avec ceux établis
récemment en 1994 et 1996 par Ermolev et al utilism méthode Close Coupling dans un
formalisme de paramétre d’'impact et en se basanusudéveloppement a deux centres
(TCAOQO) avec 55 états et pseudo-états.

L'absence de données expérimentales pour ce typeratessus de collisions laisse
inachevé toute interprétation de la validité degeteaapproximation.

L’inclusion de la contribution des états du contimupres du seuil d’'ionisation dans le
développement du propagateur de green qui appdaa# les éléments de type Born-l et
Born-1l aboutit a une influence quasi-nulle sur $extions efficaces totales, principalement

dans la gamme des énergies intermédiaires.

A haute énergie, les diverses sections efficacede® s’averent comparables; cette
déduction est soutenue, bien sdr, par les nouvealouls Close Coupling qui ne cessent
d'utiliser a chaque reprise des bases d’orbitatesnigjues de plus en plus grandes. Ces

grandes bases sont aussi nécessaires pour établimeilleure exactitude dans le cas d'un
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processus de capture et d’ionisation aux énergipérieures a 1 MeV. Apparemment, pour
notre procédure ici présente il N’y a aucun besairiiculier pour 'amélioration des données
d’excitation directes présentes aux énergies irddraires, par contre aux basses énergies
linclusion de la contribution d’au moins un éta¢ d@apture (1s) sur le projectile peut

ameliorer nettement les prédictions.

La mise en ceuvre de notre méthode est grandemeititéta par les relations de
symétrie, les lois d’échelle sur les charges niredéale la cible et du projectile et grace a
I'évaluation analytiqgue de nombreuses intégrales. conséquence en est une économie

considérable sur le temps d’ordinateurs nécesaaimalcul numeérique.

Finalement, la procédure variationnelle actuellalde étre un outil d’'investigation trés
puissant pour examiner le processus d’excitatiars dies collisions atomiques aux vitesses

d’'impact moyennes.
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