Revista Mexicana de Fisica 31 No, 1 (1984) 183.-197 183

DISPERSION INELASTICA DE
ELECTRONES POR ATOMOS DE HELIO

R.M. Méndez-Moreno

Facultad de Ciencias U.N.A.M.
Apartado Postal 70-646, México 04510, D.F,

(recibido diciembre 15, 1983; aceptado juljo 18, 1984)

RESUMEN

En este trabajo se Presenta el cdlculo de secciones diferencia-
les de dispersién ineldstica. Se discute el método de la serie de Born
hasta segundo orden para evaluar las amplitudes de dispersién correspon-
dientes a los términos directo y de intercambio. Para calcular los térmi
nos de segundo orden se emplea la segunda aproximacidn de Born simplifica
da, en la cual la energia de los estados intermedios se substituye por
una energia promedio, permitiendo utilizar la relacién de cerradura para
efectuar la suma a todos los estados discretos y del continuo. Esta
aproximacidn es mejorada incluyendo en forma exacta la suma a los niveles
mds bajos. Como aplicacidn de este método, se presentan resultados para
la dispersidén ineldstica de electrones por helio, considerando el caso de
la excitacién del estado base al estado 2'P. Se muestran los resultados
algebraicos para este proceso hasta segundo orden en la serie de Born.

Se hicieron también algunos calculos numéricos considerando el término di
recto de la amplitud a primer orden mis el término de intercambio en la
aproximacién de Ochkur.
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ABSTRACT

We discuss the evaluation of inelastic differential cross sec-
tions. The method we use is the Born series throught second order to cal
culate the direct and exchange terms of the scattering amplitudes. In
the second order terms we applied the simplifies second Born approximation,
in which an average energy is introduced in order to employ a closure rela
tio to sum to all the intermediate states. This aproximation is improved
including the exact form of the first terms in the sum. Algebraic results
for inelastic scattering with helium are presented as an application of
the method discussed. We consider the excitation of the 2'P state. We
also show some numerical results for this process.

1. INTRODUCCION

E1 estudio de la dispersidn no relativista de electrones por dto
mos es uno de los problemas fundamentales en fisica atémica. En los Gltl
mos afios ha habido un interés creciente en este tipo de eventos y se han
llevado a cabo muchos experimentos que han arrojado un nimerco considera-
ble de datos experimentales(1). En cuanto a los métodos tedricos emplea-
dos para calcular las secciones totales de dispersién, existen varios de
&stos en la literatura, los cuales son utilizados segin las caracteristi-

(@)

estos métodos tebricos han sido tomados de otras dreas de la fisica como

cas del problema y las regiones de validez de los mismos Algunos de

son la fisica de altas energias y la fisica nuclear, como ejemplos tene-
mos la teoria de Glauber(s), el método del potencial 6ptico(4) y el de la

(5)

El propGsito de este trabajo es discutir el método de la serie

serie de eikonal-Born

de Born y sus aplicaciones. Con este fin se discute el cdlculo de las
secciones diferenciales para la dispersi6n ineldstica de electrones por
dtomos de ﬂelio. El calculo algebraico es llevado hasta segundo orden y
se discuten algunas aproximaciones utilizadas, asi como dificultadés‘en-
contradas. Los resultados presentados corresponden a la excitacién del
estado base del helio al estado 2'P.

2. TEORIA

Se considera la dispersién ineldstica no relativista de un elec-
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tr6én incidente con energia E por un dtomo neutro de nimero atémico Z;: 'El
nicleo atémico se coloca en el origen de nuestro sistema coordenado, 1la
posicién del electrdn proyectil es indicada por ro v se utilizan T, con
i=1,2,...2, para indicar 1las posiciones de los electrones del Atomo.
Los vectores de onda inieial y final del electrdn incidente son ki v ke
Los efectos del principio de Pauli no se consideran en este momento, sin
embargo mis adelante se introducen las amplitudes debidas a efectos de in-
tercambio. Se usarin unidades atémicas a 1o largo de este de este trabajo.
El hamiltoniano de este sistema electrén-dtomo estd dado por

H=H, +V, [2:1)

donde H, es el hamiltoniano del proyectil y el dtomo libres y V es el po-

tencial de interaccién entre éstos, es decir,

Z 1 Z
ve I %, (2.2)

=
-

donde

r, =, -
10 = e )

¥y H, puede escribirse como

H =%v2+H (2.3)
-y

El primer término es la energia cinética del electrdn incidente
y H, es el hamiltoniano del dtomo blanco. Llamando |n> a los eigenesta
dos del hamiltoniano H,, tenemos H_ lai = w [n>, en donde w es la
energia interna del dtomo en el estado.

La seccién diferencial de dispersién ineldstica estd dada por

oo (2.4)

donde f es la amplitud de dispersidn (téruuno directo vy de inter-
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cambio) del proceso. Con el fin de evaluar esta Gltima es necesario en-
contrar la solucién a la ecuacién de Schrddinger

Hy = E v, (2.5)

donde H estd dado por la expresion (2.1).
Las funciones que resuelven (2.5) satisfacen las ecuaciones de

Lippmann-Schwinger(ﬁ):
of = ey+lim, pyle— Wi, (2.63)
Vi = 0¢+lin, pr— VUG, (2.6b)
donde G = — ]:ie son los operadores de Green, y las ondas libres ¢} ¢

son eigenfunciones de Hy.

Estas eccuaciones pueden resolverse por el método de iteracidn de
Neumann(7). Tomando como aproximacién de orden cero a las ondas libres,
la solucién al hamiltoniano del problema de dispersi6n estid dada por la
expresion

. hir it et vat
Wi = 0; ¢+ GVOy ¢ *+ GVGG Vo ¢ +... (2.7
La amplitud de dispersién, la cual se escribe en términos de es-

tas soluciones, es decir,
f= - (2m)7 <bg|vlv; > (2.8)

quedari expresada como una serie, conocida como la serie de Born. Substi
tuyendo la Ec. (2.7) en (2.8) obtenemos

f=3% f (2.9)

donde



187

fpn = - (2m) <o [VGEV...CV[6,>; (2.10)

como puede verse, en el término de orden n de la serie de Born, Ec. (2.10),
V aparece n veces y G}, n-1 veces.

Cuando la particula incidente lleva una energia suficientemente
alta, podemos evaluar amplitudes de dispersién con bastante exactitud uti
lizando Gnicamente el primer término de la serie de Born, esto es conoci-
do como la aproximacidn de Born. La condicidn de validez para esta aproxi
macién es Va << fiv, donde V es la intensidad del potencial de interaccidn
entre el blanco y la particula incidente y a es el alcance de dicho poten
cial, v es la velocidad del proyectil. Esta condicidn puede ser reescri-
ta en la forma Z << hv/e? donde Z es el nfmero atémico del dtomo blanc o8)
Entonces esta aproximacién es valida si la velocidad del proyectil satis-
face Zc/137 <V <c/2, donde c es la velocidad de la luz.

Nuestro interé&s es calcular la amplitud de dispersion hasta se-
gundo orden en la serie de Born, es decir,

fga = f51 + Ipa. (2.11)

Utilizando la Ec. (2.10), el primer término de 14 serie estd da-
do por

-(2m)? <bg|V] 65 (2.12)

donde los eigenestados ¢; £ del hamiltoniano libre serdn denotados por
[n,g>=|n> [g> , donde !n‘>se refiere al estado del dtomo blanco y q es
el ntmero de onda del proyectil. En la representacién de coordenadas

In,g> = (207" el v (), (2.13)
donde X son las coordenadas del &tomo.
Utilizando (2.13) en la Ec. (2.12), el primer término de la am-

plitud estd dado por

1 i . ;
Foy =gt | o X T <tlVli> a'r,, (2.14)
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donde K = k; - k¢ es el momento transferido, |i>y |f> son los esta-
dos inicial y final del blanco respectivamente y V es el notencial de in
teraccién electrdn-dtomo blanco.

Cabe sefialar que este termino se comporta como ki_l para valo-
res grandes ki(g).

El segundo término en (2.11) es

<€,ke|VIn,q > <n,q|V]i, k:>
:'E'Bz - 8_",2 JdSqE _fl in ﬂ g.l | vy 3 (2.15)

n 2 % .
) q° - ki # Z(mn-mi) - i€ -

S

donde G, esta dada en la representacion de momento. La suma es a todos
los estados intermedios discretos y del continuo y w, - ©; es la diferen-
cia de energias entre el estado intermedio y el estado inicial del dtomo

blanco.
La integraci6én a las partes de onda plana de los elementos de ma

triz en (2.15) puede hacerse en general, conduciendo a la siguiente expre
sidén:

z : z e
[ <$|m§1(e'15f~£m -1) [n> <n|u§1(6151-£u_1)|i>,

(2.16)

R T ;
K{ Kg [q°-ki + 2(w,-w;-i€)] —_—

donde K = k;j - gy K = kg - q, aqui se ha utilizado la integral de

iK.r' . —
J =7 ¢ s et (2.17)
de tal forma que
. : Z i .
[eikeror § L | Zyeigorg s = 4T 5 o-tKe'Zy 4nZ (5 qg)
] J=lr‘j0 Ty o g2 i=1 K%
£

La evaluacién de (2.16) involucra una suma a todos los estados
intermedios, discretos y del continuo. Sin embargo esta expresidn puede
ser calculada fdcilmente si hacemos una aproximacién; ésta consiste en
substituir la diferencia de energia w, - w, por una diferencia promedio
w, de tal forma que se elimina la dependencia del denominador con n. De
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esta forma podemos usar la propiedad de cerradura para hacer la suma a
todos los estados. La expresién que resulta de esto se conoce en la li-
teratura como la segunda aproximacién de Born simplificada. Esta tiene

la forma

, (2.19)

2
¥gB2 T Tz

Jdg <, 3 fe‘“‘ DI z L5 ) >
q

f(q -pi_le) (E"*O+)
donde p; 2 k; - 2w. Esta ecuaci6n tiene una parte real y una imaginaria,
el comportamiento asintdtico de éstas (para valores grandes de K) va como
=ty ki—% respectivamente.
La amplitud de dispersién a segundo orden de la serie de Born no

estd completa si no se incluye la amplitud de intercambio(lo). El térmi-
no a primer orden estd dado por
— 1 [ =ikg-r,g* 1 Zy iky
- L4 et o G
By " 7 TR ) Gl - Doy
d'e 4%, .l (2.20)

Es interesante sefialar que la contribucién importante a gg1 Pro-
viene del término 1/r10, ya que éste se comporta como k 2 para valores
grandes de k ; por otra parte la contribucién de 1/r se comporta como
k 7% y los térmlnos restantes caen como k '" para valores grandes del ndG-

mero de onda incidente. Por lo tanto es razonable quedarse con el térmi-
no dominante. Transformando la Ec. (2.20) al espacio de momento y rete-
niendo sé6lo la contribucién principal en el desarrollo en términos de k

obtenemos la aproximacién de Ochkur: (11)
- 2 lK r 3
foch = T 12 W () ¥ (Dd°r (2.21)
XL
3. DISPERSION INELASTICA DE ELECTRONES POR HELIO EN EL ESTADO

BASE

Se van a aplicar los resultados anteriores al problema de excita
cién del helio al estado 2'P, por impacto de electrones. Se consideraridn
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energias intermedias es decir 50 eV < E < 500 eV para el electron inci-

dente. Como funcién de onda del estado base se usard la s1gu1ente( ).
li"l'S(r—‘l’ IZ) = wo(zl) ‘Po(f.z)s (3.14)
donde
] = £ A g gE (3.1b)

JE;'A—l

Los valores de las constantes en esta ecuacidn son A; = 2.60505, A, =
2,08144, Z; = 1.41 y Ip = 2.61.

Por otra parte, para el estado Z'P se escogid la funcién(lj)

1 =Z3ry/2 -Z;r -Zar -2

U, = 7=[1€ L ghimR y L iy )rege e 2/2g lrlylm(ﬂ ), (3.2)
en donde Z, = 2y Z, = 0.97, el indice m se refiere a los subniveles magné
ticos

Utilizando (2.14) y (2.2), el primer término de la amplitud estd
dado por

- iK-x * 3 B 43
. %_J e = =0 o (B 1) ¥, (1) drd'rdir,.(3.5)

Después de un poco de dlgebra esta expresién queda como

T

a
= _ _ 64BT .3 "
f':Bl“‘ x? th[(Z_'_Za)*_Kz]a[-(Z.—%i lZ+Z}:|
Z
2, + 5 roAA :]
= L (Z1+Z )3 (Z +Z ) (3.4)

[z, K

La expresién (3.4) da una amplitud vectorial; de aqui, la ampli-

tud de excitacién a cada subnivel magnético estd dada por

TP e F e @D, 1@, (3.5)
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P2 Po - (?:;P)Z : (3.5h)

Utilizando la expresion (2.19) para la segunda aproximacién de
Born, del témmino directo de la amplitud de dispersidn, obtenemos

7 2 Idsq <2'p[2e15'E - ge'Ee"Ey g lEi ErepemiBe 1K Eri g

5 .6)
SB2 me 2 »2 > 2 {2
Ki kf (q -pi-1e)

Si llamamos a = Z; + Z_/2

a =Ly v L% y=1y+ 1,8 =0T+ 1,

» B i

A2 A A J [ A A Al

B = [‘(T‘TT T s D= 1,2+ Tl iene
AR A LRI (AL CALE M B

después de evaluar el elemento de matriz entre los estados inicial y fi-

nal,
- JI= 3 - O'.B BD
fﬁsz L KYim(QK) { (a2+K2)3+ (B2+K2)?3 IOO
, 256 VZr [dsq {  Yia B [ @B gD :I
2
™ | @?-pteie) KK L@y (824k2)°
Yim () 1: aB % gD .
(q*-pj-i€)KEK: L (a®k)®  (B*+k))’
% 2
128 Vam . f aq Vi () [: Ajary o Agm 8
2 P K ; ; 5 2
% (q*-pi-i€)KZK, L (a®+K{)°(v*+KD)?  (a*+K})®(624K2)?
2 2
. AAy B N A° BS :l- Yim @f) ‘: Ajory
2, ¥2V3r.,2,¥22 2, w2Y3re2, w22 2 2 3 c2 2y3 7.2 . y2y2
(B%+K) " (y™+K2)®  (B*+KD)*(82+KE) (q*-p} -1 JKIK = (F+K2)® (y*+K?)
A A, B6
. A Aab . A, AR . 5 (.7

(a?+K2)2(674K2)®  (B%+KE)(y2+K2)? (B4’ (67+K))®
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Las integrales con respecto a la variable q pueden ser reducidas
por la técnica de parametrizacidn de Feynman a una integral sobre un pard
metro. Factorizando los denominadores, la segunda amplitud de Born sim-
plificada se reduce a evaluar treinta y seis términos, cada uno de la for

mée
£ f A
e =T (o =Ty Gems
es decir,
- R >f-1i =i 2E-i
T, =128 I (K C Loy (0,8)+C, T75(0,004C; T3 (0,0)4C, I,y (0,8)+

g i > f—1 | f—' f-——'
v 0 1L (0,00, T3 (0,805, 1175 (0,040 175 (0,804G, 17 (1,0)

By, F-i f-i
(0ec,, 1870 (8,050, 1577 6,000, TT) (e +

£-i £-1 f=1 =i =i
+cp, T8 (6,m4,, T53 (uB)eey TTT (6,8)4C,, 1), (1,0)4C, o175 6,00+

< = £-i -4 £-i
+C Tf,l (v>8)+Cyy Tf,; (8,8)+Cyy Tz,i (v,0)+Cy, Tz,i (5’“)+C23T2,; (v, )+

+
oD
—
L]
1
-

(6,8)+Cyg T§-§ (y,0)+Cyq Tgti (8,0)+C,, Tz:; (Y’B)+C28T§:; (5,8)+

£-i £-i £-i £-i
(y,0)+C5, Tl,; (8,00+C5y Tl,; (v,8)+Cy, Tl,; (5’8)*C33T2,; Cy,a)+

(8,0)4C,5 T3 (v,8)4C, 155 (6,801

o
(@]
w
'y
—H
SIS
~
w P
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donde cada una de las integrales vectoriales

3
i.f (a,B) = J{ Ki,f g , (3.9)
n,m ™ (q2_p2_ie) (Ki+(12)n(i(§+82)m
puede ser expresada en témminos de las integrales L o (o,B),
3
I (a,8) = % A9 , (3.10)
R ™) (@*-p*-i€) (Kl+a?)P(K2+p%)™

las cuales, como ya se indicd, pueden resolverse por las técnicas de
Feynman(]4?
El témino de intercambio es facilmente evaluado usando las fun-
ciones (3.1) y (3.2).De hecho
KZ

—5 Tor - (3.11)

1

gOch =

Con estos resultados la seccién diferencial de dispersidn es

igual a

80 g g (3.12)
e |
donde f es el témino directo de la amplitud en la segunda aproximacién
de Born, y g es el de intercambio en la aproximacién de Ochkur. Se obser
va que calculando el término f - g en la aproximacién mencionada, se ob-
tiene una amplitud de dispersién que contiene todos los témminos hasta or
den k;' para valores grandes de k..

4. RESULTADOS Y DISCUSION
A continuacidn se presentan resultados numéricos para dispersién

ineldstica electrén-helio. Consideramos la excitacién del helio al estado
2'P.  Las amplitudes directa y de intercambio de este proceso fueron calcu
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ladas algebraicamente hasta 2° orden de la serie de Born, en la seccidn
anterior. Los resultados numéricos presentados a continuacién correspon-
den al término directo a 1°7 orden en la serie mencionada y al término de
intercambio en la aproximacién de Ochkur.

En la Fig. 1 se grafican amplitudes directas en la 1% aproxima-
cién de Born, para distintos valores de la energia del electrén incidente.
En la Fig. 2 se grafican las amplitudes de intercambio para los mismos va
lores de la energia, como en la Fig. 1. Por Gltimo,en la Fig. 3 se pre-
sentan secciones diferenciales de dispersidn en la jig aproximacién de
Born y se comparan con resultados experimentales(TS). En esta Gltima fi-
gura puede verse comparando los resultados a 200 y 500 ev que la concor-
dancia de los resultados tedricos y los experimentales aumenta con la
energia; por otra parte se observa que a dngulos pequeflos la primera
aproximacién es bastante buena. Para lograr concordancia a &ngulos mayo-
res es necesario incluir los términos a segundo orden en la aproximacién
de Born para la parte directa de la amplitud de dispersién, y el término
de Ochkur de la amplitud de intercambio.

Por otra parte como ya se indicé en la seccidén anterior, si se
quiere un desarrollo consistente con todos los témminos hasta orden ki'1
es necesario incluir en la amplitud en la primera aproximacién de Born,
la parte real del témmino directo en la 2% aproximacién de Born, la cual
es de orden k,”'. Por otra parte si se desea un resultado hasta orden
k‘-z, la amplitud directa debe contener aparte de la primera y segunda
a;roximacién de Born, la parte real del término de orden 3, es decir

Ref el cual tiene este comportamiento.

B3’
Existen formas de conseguir un desarrollo consistente hasta un

orden dado en ki"z, las cuales evitan el cdlculo de f_.; entre éstos se

B3’
(16) y el de la serie de

encuentran el método de la serie eikonal-Born
Glauber modificadal’”) 1los cuales son discutidos ampliamente en la litera

tura.
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[t .

o

- —— — - -
L 0 0 -0 [ *

Fig. 1 Se grafican las amplitudes directas para la excitacién al subnivel
magnético m=0 del estado 2'P. Estas se calcularon en la primera
aproximacién de Born. Presentamos resultados para dos valores de
la energia del electrdn incidente. Se utilizan unidades atémicas.

Tou’ taw)

[-A]

- 0 ® % 4 8 s o
Fig. 2 Se grafican las amplitudes de intercambio en la aproximacidn de
Ochkur, para la excitacidn al subnivel magnético m=0 del estado

2'F.
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Fig.

[

3. Seccidn diferencial de dispersidn ineldstica para diferentes valo
res de la energfa, en la primera aproximacién de Born. Se compa-
ra con los resultados experimentales de M.A.Dillon y E.N.Lassettre,
x resultados a 200 ev, o resultados a 500 ev.
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