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1. fejezet

Bevezetés

Az 1960-as évektdl kezdGdGen az atomfizikai jelenségek vizsgélataiban is alkalmazni kezd-
ték a modern magfizikai kutatasok szamara kifejlesztett gyorsitokat és mérési eljarésokat.
Azota a teriilet jelentds fejlédésen ment keresztiil. Kezdetben az elektron gerjeszt&dé-
sével, ionizaciojaval és befogodasaval jaro in. elemi folyamatok megismerése képezte a
kutatasok 6 iranyait [Be87]. Késébb a méréstechnika fejlsdése jelentSsen kibGvitette a
tanulményozhato6 jelenségek korét, igy példaul lehetévé valt a tobb elektron dtmenetével
jaro folyamatok tanulméanyozasa is [McGu92, St97]. Napjainkban a reakciomikroszkopok
elterjedése az iitkozési jelenségek mind pontosabb és részletesebb megismerését teszik le-
hetgvé [Do96, Ul03].

Az atomi iitkozésekrsl szerzett informéciok szdmos mas tudomanyteriilet és a gya-
korlati élet szempontjabol is meghatarozé jelentGséggel birnak. A kezdeti vizsgalatok-
ban a nehéz toltott részecske iitkozése altal keltett atomi &tmenetek tanulmanyozasa a
termonuklearis faziéra iranyulé energiakutatasok szamara szolgéltatott igen hasznos in-

formaciot [Jo83, Ja93]. Késébb a rendelkezésre allo gerjesztéforrasok béviilésének (pl.



pozitronok, relativisztikus nehézion gyorsitok, szinkrotronok, lézerek, stb.) és molekulak,
fullerének, vékonyrétegek, stb. mint céltargyak alkalmazasanak koszénhetGen, az asztro-
fizikai |[Bu75, Me83|, anyagtudoméanyi [Jo76, Jo90, It96], orvosbiologiai [In71, Ue99|, stb.
kutatéasok szempontjabol valik a teriilet igen meghatarozova. Napjainkban ezeknek az al-
kalmazasoknak az atomi iitkozési folyamatok kutatasiaban egyre novekvs stulyuk van. Ezek
mellett természetesen tovabbra is jelen vannak az alapkutatasok témakorébe sorolhato,
az alapvetd torvényszertiségek vizsgalataira iranyul6é kutatési témak is. Ilyen példaul a
rendkiviil nagy perturbaciok (pl. hidrogénszerid uran lovedékek) hatasa alatt lejatszodo
ionizacios jelenségek [Ma98|, vagy a nagy elektromos térerSsségek esetén fellépd spontéan
elektron-pozitron parkeltés [1096].

Az atomi iitkozési folyamatokban a hosszi hatotavolsagi Coulomb-erd jatssza a meg-
hatarozoé szerepet. Ugyanakkor a kezdeti vizsgilatok a perturbécios eljarasok témakdorébe
tartozo olyan Born-tipusu kozelitéseken alapultak, melyek rovid hatotavolsagt kolesénha-
tasok esetén érvényesek [McDo70]. A Coulomb-kdlcsonhatés esetén érvényes eljarasok al-
kalmazasanak sziikségességére az egyre megbhizhatobb mérési és a modellszamitasok ered-
ményei kozott meglévs eltérések hivtak fel a figyelmet [De85, De94|. A hosszu hatétavol-
sagi Coulomb-er§ hatasa alatt a mozgas még a tavoli, aszimptotikus iitkdzési tartoméa-
nyokon sem kozelithetd szabad mozgéssal. Ez igen komoly matematikai nehézségeket vet
fel, mivel egzakt megoldas csak két részecske esetén ismert [Fa93|. Szamos kozelits eljaras
sziiletett a probléma kezelésére, azonban ezek bonyolultsiga miatt sok esetben meg kell
elégedni az elsG- és masodrendii tagok meghatirozasaval a vizsgilt jelenség perturbacios
kozelitésen alapulo targyalasaban [De94].

A szamos biolégiai, anyagtudomanyi, stb. alkalmazasban az iitkozési folyamatok pon-



tos végigkovetése reménytelen feladatot jelentene. Erre sok esetben nincs is sziikség,
ugyanis a jelenségrél mar olyan modellek is kielégits leirast nyujthatnak, amelyekben
csak az egyes elemi ilitkozések tin. atlagolt jellemzGire vagyunk kivancsiak. Ilyen mennyi-
ségek példaul az Atmeneti valoszintiség vagy az iitkozési hataskeresztmetszet. Ezek pontos
ismerete nagyon fontos, akar meghatarozé szereppel is birhat az adott elemi {itkozések
sorozatabol felépiils jelenség globalis megértése szempontjabol.

A jelen értekezés targyat a nagyenergidju lovedékionok és az ,egyszerii” atomok vagy
ionok iitkozésekor lejatszodo elemi folyamatok vizsgalata képezi. A Coulomb-kélesonhatés
hosszt hatotavolsagu voltat figyelembe vevd, a torzitott hullima modellek témakdrébe tar-
tozo eljarasokat alkalmazunk az elektron(ok) gerjesztGdését, ionizaciojat és a lovedékion
kotott allapotaiba torténd befogodasat eredményezs folyamatok vizsgalataira. Ezek a vizs-
galatok sok esetben kisérleti munkakhoz is kapcsolodnak, és a mért értékek értelmezésén
keresztiil hozzajarulnak az adott folyamat mind pontosabb megértéséhez is.

Az értekezés masodik fejezetében az elméleti alapfogalmakat és az alkalmazott mo-
delleket tekintjiik 4t. A vizsgalatokat és az eredményeket a harmadik fejezet ismerteti,
amelynek els6 részében az atomi potencidlok szerepét tanulmanyozzuk az egy elektron
aAtmenetét eredményez6 tn. elemi (gerjesztés, ionizéacio és elektronbefogodas) folyamatok-
ban. A masodik részben az ionizacios folyamatnak a 16vedékion szordodasara és a céltar-
gyion meglokddésére is kiterjed6 kinematikai és dinamikai vizsgalatait mutatjuk be. A

harmadik rész a tobbelektronos ionizécid jelenségét targyalja a fiiggetlen részecske modell

keretében. A negyedik fejezet az elért eredmények Osszefoglaldsat tartalmazza.



2. fejezet

Irodalmi Attekintés

A dolgozat targyat egy nagyenergidji, csupasz vagy elektronnal rendelkezé 16vedékion
és egy semleges atom vagy ion iitkozésekor létrejovs folyamatok vizsgélata képezi. Eb-
ben a fejezetben attekintjiik azokat az elméleti alapfogalmakat és modelleket, amelyeket
az litkozéseket tekintjiik, amelyekben a bombéazo6 részecske v sebessége kdzel azonos vagy
nagyobb, mint annak az atomi elektronnak a v, atlagos palyasebessége, amelynek dtme-
netét az iitkdzésben vizsgaljuk. A v ~ v, tartomanyt a kozepes energidk tartomanyénak is
szokas nevezni. Ha a v ill. v, nagyon nagy, a fény sebességével 6sszemérhetd, a mozgésokat
relativisztikusan kell targyalni. A jelen dolgozatnak nem célja a relativisztikus energia-
kon lejatszodo jelenségek vizsgalata, ezekr6l részletesebb ismertet6t Eichler munkajaban
|[Ei90] talalhatunk. A dolgozatban tanulmanyozott atomok rendszama kicsi (Z<30), igy
a spineffektusok vizsgalatatol is eltekintiink. A v < v, tartomany hasonléan nem képezi
a dolgozat témakorét. Az ebben a tartomanyban elterjedt atomi és molekularis bazi-

sokra épiilé csatolt-csatornés eljarasokrol bévebb attekintéshez juthatunk az irodalomban



[Fr91, Br92].

Az el6z6ekben elmondottak alapjan az ismertetend6 modellek elsGsorban olyan ener-
giatartomanyon alkalmazhatbak, ahol a lovedék egy nukleonjara es§ energia a néhany
10 keV-t6l a néhany 10 MeV-ig terjed6 hatarok kozé esik. A lovedék ilyen energidkon
mér olyan rovid ideig tartozkodik a céltargy terében, hogy annak belsé szerkezete nem
tud folyamatosan alkalmazkodni a gyorsan valtozé koriilményekhez. Kovetkezésképpen a
rendszer allapotai kozott csak gyors, ugrasszeri dtmenetek jonnek létre. Ezeket a folyama-
tokat primér folyamatoknak nevezziik, mig az ezeket kovetd, a részecskék kialakult belsd
allapotainak legerjesztédését eredményezé mechanizmusokra pedig a szekundér folyama-
tok megnevezést hasznéljuk. A szekundér folyamatok targyaldsa szintén tilmutat a jelen
dolgozat témakorén, igy a tovabbiakban ezekkel nem foglalkozunk. Az utobbi jelenségekrsl
bdvebb ismertetést taldlunk az irodalomban [Me78, McDa93).

Az atomi iitkozések fizikdjanak vizsgélatai soran alkalmazott médszerek és eljarasok a
kvantummechanikai széraselmélet témakorébe tartoznak. Ezen modszerek egy része mar
a kvantummechanika fejlédésének kezdeti szakaszaban létrejott, mig masok a késébbi al-
kalmazasok soran fejlédtek ki. Mivel az atomi iitkozések fizikajanak széleskorii elterjedése
csak a 70-as évek elejére tehetd, igy szamos olyan elméleti kozelits eljaras keriilt alkal-
mazasra, amelyek joval kordbban mas teriiletek, pl. magfizika, kvantumelektrodinamika,
stb. fejlédése soran kialakultak. A nehéz részecske bombézasa altal kivaltott atomfizikai
jelenségek targyalasaban két koriilmény is megkiilonboztetett hangstlyt kap. Az egyik a
részecskék kozott hatdo Coulomb-ers. A Coulomb-kélesonhatéas kitiintetett szerepére mar
a korai ,formalis szoraselméleti” mivek is felhivtak a figyelmet, amelynek nyomén a szo-

raselmélet egy 1j fejezete, a hosszi hatotavolsagu kolecsonhatasok targyaldsara szolgélo,



,modositott hullamoperatorok” elmélete alakult ki [Me62, Am77, Fa93, De97|. A masik
alapvetd sajatsag abbol adodik, hogy a bombazo részecske tomege nagységrendekkel na-
gyobb az elektronénal, ami a félklasszikus targyalasmod alkalmazhatosigat teszi lehetGvé.
Ez a modszer is mar korabban, mas, alapvetGen nem atomfizikai szoérési probléma meg-
fogalmazodasa soran alakult ki [Ya79, Ha80, De72|. Ezek a modszerek a tobbi, itt nem
emlitett modszerrel egyiitt széleskord alkalmazast nyertek az atomi iitkozések fizikdjanak
vizsgalataiban. Ismertetésiikrdl és alkalmazésaikrol, az adott teriilet egyéb sajatossagait
is figyelembe vevd, attekinté monografidk késziiltek. A dolgozatban tobbnyire ezekre a
munkakra utalunk vissza, amelyekben fellelhetGek az eredeti forrasok is.

A kovetkez6 alfejezetekben attekintjiik a kvantummechanikai és félklasszikus targyalas-
mod f6bb alapfogalmait, alapmennyiségeit. A folytonosan torzitott hullimu kozelitéseket a
legegyszeriibb hirom részecske iitkozésében ismertetjiik, kitérve arra is, hogy azok az egyes
primér jelenségek targyaldsaban milyen sikerrel alkalmazhatéak. Az atomfizikai szorasi
jelenségek leirasara alkalmazott elméleti modellek atfogobb attekintése a [McDo70, Jo79,
Be79, Br92, De94| miivekben talalhaté meg.

A dolgozatban atomi egységeket (atomi units, a.u.) hasznalunk, ha ett6l eltériink, azt

kiilon jeldljiik.

2.1. Alapfogalmak

Egy adott iitkozési folyamat targyalasa rendszerint a kezdeti allapot megadasaval kezdd-
dik, ahol az iitkozo felek egymastol végtelen tavolinak tekinthetk. Az iitkozés utan kiilon-

b6z6 részecskéket, részecske-csoportosulasokat detektalhatunk, melyek egyméstol szintén



végtelen nagy tavolsagokra szeparalodnak. Az iitkoz6 részecskék kezdgallapoti (¢ — —oc)
és végallapoti (¢ — o00) elrendezédéseit befuto, illetve kifutd csatornéknak is szokéas ne-
vezni. A végallapotoknak megfelelGen rugalmas szoérassal, gerjesztédéssel és elektronbe-
fogéssal jaré folyamatokat kiillonboztethetiink meg. A 16vedékion rugalmas szoroédaséaval
jaro6 mechanizmusokkal a dolgozatban nem foglalkozunk. Gerjesztésrél akkor beszéliink,
ha csak az atom vagy ion belsd allapotai kozott tortént atmenet, azaz az elektron gerjesz-
t6dott. Atrendezédésrsl vagy elektronbefogasrol akkor van sz6, ha az elektron a 1gvedékion
kotott allapotaiba fogodik be. Az ionizécidt, amelynek soran az elektron szabad allapotba
keriil, a gerjesztés specidlis esetének tekinthetjiik. Az olyan ionizéaciot pedig, amelynek so-
ran a szabadda valt elektron sebességvektora kozel azonos a lovedékionéval (az elektron a
lovedékkel egyiitt halad) a befogés egy specialis eseteként targyalhatjuk. Az irodalomban
ez utobbi esetet a 16vedékion folytonos energidju allapotaba térténd elektronbefogasnak
nevezziik.

Az iitkozési folyamat tanulméanyozésahoz tekintsiik a Zp rendszami, v sebességii és
Mp tomegi 16vedékion és egy céltargy kdlcsonhatasat, mely utobbi egy Z7 rendszamu
és egy M tomegii atommag és egy elektron kotott rendszerébdl all. A részecskék Osszes

lehetséges elrendezGdése a teljes rendszer

H=T+V =T+ Vi + Ve + Vir (2.1)

Hamilton-operatoraval adhatd meg, ahol

T = -1/Q2uer)Va —1/20)V;, (2.2)



valamint

Vie=——, Vpe=——, Vor= ; (2.3)
T s

x, s, ill. r az elektronnak a céltargy- és lovedékmaghoz, ill. a céltargy magjatol a 16-
vedék magjahoz mutaté R vektor kozéppontjahoz viszonyitott helyzetvektorai, upr =
Mp My /(M + Mp) és p = m (Mp + Mry)/(Mr + Mp + m) pedig a redukalt tomegeket
jelolik.

Mivel a részecskék kozott a hosszi hatotavolsagii Coulomb-erd hat, ezért nagy R {it-

kozési tavolsagok esetén megadhatoak a Vi és Vp, potencidlok

7
Ve = lim  Vp=-—0 V= lim  Vpe=-——  (24)

: ? .
R—o00, svéges R R—o00, xvéges R

aszimptotikus alakjai. Igy a rendszer allapota az i-vel jelzett befuté csatornaban a

HQO = hm H = T + VTe + Vlgg + VPT (25)

R—o00, zvéges

= _1/(2,U/PT)V%L =+ hz -+ ZP(ZT — 1)/R
aszimptotikus Hamilton-operatorral adhat6 meg, ahol
hi = =1/(2u)VZ + Ve (2.6)

a céltargymagbol és az elektronbol allé rendszer Hamilton-operatorat jeloli. Rovid hato-

10



tavolsagu kolcsonhatasok esetén

H;= lim H=-1/2upr)Vy + hi, (2.7)

R—o00, T véges

azaz H; nem tartalmazza a lovedék és céltargy kolcsonhatéasait leird tagokat. H® és H;
abban kiilonboznek egyméastdl, hogy H* tartalmazza ez utobbi kolcsonhatds aszimp-
totikus, hosszii hatotévolsagi részét is. A H® — H; kiilonbséget maradék Coulomb-
kélesdnhatésnak is nevezik [De94]. A rendszert az f-el jelzett kifut6 csatornéban a H§°
aszimptotikus Hamilton-operator irja le. H* = H° a gerjesztési folyamatra, mivel az i
és f csatorndkban a részecskék elrendezédése azonos. Atrendezddés esetén HP® # Hy =
—1/(2upr)V% +hs + Z1(Zp — 1)/ R, ahol a lovedékmagbdl és az elektronbdl 4116 rendszer
Hamilton-operatorat a hy = —1/(2p)VZ 4 Vp, jel6li. Révid hatotavolsagu kdlesonhata-
sokra a Hy = —1/(2upr)V% + hy operator irja le az atrendezGdéses csatornit. Az eddig
ismertetett jelenségeket egyelektronos vagy elemi folyamatoknak is nevezziik. Abban az
esetben, ha az iitk6zésben tobb elektron vesz részt, a tobbelektronos, tobbszoros folyamat
megnevezést hasznaljuk, amely az iitkdzés tipusatol fiiggGen kétszeres ionizéciot, egyidejii
ionizaciot és befogast, stb. jelolhet.

A befuté és kifuté csatorndkban a rendszert a ®°*(E) és CD;Oi(E) hullamfiiggvények
irjak le, melyek a

(HS — E)d)l‘?,‘}i(E) =0 (2.8)

Schrodinger-egyenletek ki- (4), ill. befut6 (—) aszimptotikaju megoldéasai. Az egyes csator-
nakban a részecskék lehetséges bels6 szabadsagi fokanak megfelelGen szdmos un. aléllapot

alakulhat ki, melyeket itt kiilon nem tiintettiink fel.

11



Az iitkozések vizsgéalata sorén, rendszerint a kirepiil6 részecskék milyenségére, kire-
piilési gyakorisagéra, eloszlasara és az ezeket 1étrehoz6 mechanizmusokra vagyunk kivan-
csiak. Ezen kérdések feltevésére és megvalaszolasdra a hataskeresztmetszet mennyisége
bizonyul a legalkalmasabbnak. Ismerve az adott jelenségek hataskeresztmetszeteit, a kez-
deti feltételek ismeretében meghatarozhatjuk a kijove részecskék tipusat, gyakorisagat,
valamint tesztelhetjiik a modellt, melyet ezen folyamatok értelmezésére hoztunk létre. A
kvantummechanikidban a hataskeresztmetszetet a

dosi(E) _ ppr K

= T, |2 2.
dQp A2 K,-| sl (2.9)

modon definidlhatjuk, ahol K; (Ky) a bombéazd részecske impulzusa a befut6 (kifuto)
csatornaban, dQ2p = sinfpdfpdyp, (0p, pp) a lovedékion szorodasi szoge, Ty; pedig az
atmeneti amplitado. Tp-nek két egymassal egyenértéki kifejezése adhato meg, amelyek a

rovid hatotavolsagn kolecsonhatasok esetén a post

TH(E) = (24(E)|H — H| ¥ (E)), (2.10)
és prior
T;(E) = (U7 (B)|H — H;|2,(E)), (2.11)

alakban frhatoak fel, ahol U3, és ®;f a

(H—E)VL(E) = 0

(Hyy — E)Oi(E) = 0 (2.12)

12



egyenleteknek tesznek eleget.
A teljes vagy totalis hataskeresztmetszetet (total cross section, TCS) a lovedékion

szorodési szoge szerinti integralas utan nyerhetjiik

oi(E) = / dzfng) dQp. (2.13)

2.2. A félklasszikus leiras

Az atomi iitkozések egyik igen érdekes sajatossdga, hogy az elektron, amelynek atme-
neteit tanulmanyozzuk egy adott folyamatban, joval kisebb témeggel rendelkezik, mint
a bombazo részecske. Tovabba nagy iitkozési energidk esetén a lovedékion K impulzusa
nagysagrendekkel mulja feliil azt az impulzust, amivel ez az elektron rendelkezik az atom
magja koriili keringése soran. A lovedékion haladéasi iranya tipikusan csak kis, milliradi-
anokban mérhets szogekben tériil el, valamint a céltargynak atadott impulzus nagyséag-
rendekkel kisebb a l6vedék impulzusanal. Ezek a koriilmények a formalizmus egy igen
lényeges egyszertisitését teszik lehetévé, amit félklasszikus vagy iitkézési paraméteres ko-
zelitésnek is neveziink. A modszert az eikondl kozelitésre alapozva ismertetjiik, amelynek
a potencidlszoras esetére torténd targyalasa az A fliggelékben talalhat6. A kovetkezd alfe-
jezetekben a sokcsatornas iitkozések leirdsara alkalmazott félklasszikus kozelitést hdrom

részecske iitkozésén keresztiil ismertetjiik.
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Harom Coulomb-részecske iitkozése

A nehéz és konnyt részek mozgasanak szétvalasztasa céljabol irjuk fel (az aszimptotikat

kiilon nem jelolve) a (2.12) Schrodinger-egyenletet a

1 -
HY = |- Vi+W(R)+Hy| ¥ =EU (2.14)
2ppT

alakban, ahol a W(R) potencial a nehézrészecskék kolesonhatésat irja le, mig H,; az

elektronra vonatkoz6 Hamilton-operatort

1

A= -
< 2upr

VZ+V —-W(R) (2.15)

jeloli. Keressiik (2.14) megoldasat a ¥(r, R) = F(R)4(r, R) alakban, ahol F(R) a ne-

hézrészecskék mozgasat leird

1
2upr

Vi +W(R)-E|F(R)=0 (2.16)

Schrédinger-egyenletnek tesz eleget. A (7, R) = F(R))(r, R) szorzat (2.14)-be torténd

behelyettesitése utan a

~ L VRF(R)H(r.R) — —ViP(R)Vai(r, R) + F(R)H.b(r, R) =0  (217)

Mpr HpT

osszefiiggéshez jutunk. A nehéz részecskék mozgasanak (2.16) leirasara az eikonél kozeli-
tést (A.5) alkalmazva belathatjuk, hogy a fenti egyenletben az elsé (VQR -et tartalmazo)

tag elhagyhato, mivel ez a masodik taghoz viszonyitva csak alacsonyabb rendd jarulé-

14



kot jelent. Tovibba az R(R,t) klasszikus pélya esetén V p-t az idéderivilt segitségével

fejezhetjiik ki, igy a masodik tag a

1 1 1 0
—— | ——VgF(R)Vg| = —p(R)Vg = —itvVgp = —i— 2.18
F(R) | per wE(R) R} MPTp( Vi f ot (2.18)
alakban irhato at. Ezt a (2.17)-be behelyettesitve az
O (r,t - .
§ DN (i) (2.19)
r

Osszefliggéshez jutunk, ahol az id6derivalas sordn az r helykoordinata rogzitett értéket
vesz fel.

A (2.19) alapjan megallapithatjuk, hogy a 16vedék mozgéasanak klasszikus palyan tor-
ténd rogzitése utan a (2.14) teljes probléma az elektron mozgasanak meghatéarozasara
redukalodik a Zp és a Zr Coulomb-toltések keltette, idében valtozé potencidltérben. Ezt
nevezziik félklasszikus vagy impakt paraméteres leirasnak [McDo70).

A (2.9) hataskeresztmetszetek vizsgalatdhoz irjuk fel a (2.11) dtmeneti amplitadot a
T = /dr/dR\Ilf_*(r,R)ViCDi(r,R) (2.20)
alakban'. Az egyszertiség érdekében tételezziik fel, hogy W (R) = 0, azaz a lovedékion az

R =0b+wvt, ahol v||Z (2.21)

LA tovabbiakban az egyszertiség érdekében az dtmeneti amplitidojanak csak a prior verzidjaval fog-
lalkozunk, megjegyezve, hogy a (2.10) post kifejezés a priorhoz hasonloan targyalhato.
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egyenesvonald palyan halad a koordinatarendszer Z tengelyének iranyaban. (A W(R) # 0,
vagyis az iitkoz6 magok kozti kolcsonhatés szerepével a kovetkezs pontban foglalkozunk.)
Ekkor a lovedékion mozgasat megad6 F'(R) fiiggvény alakja egy sikhullam lesz, mind
a kezdeti- (F;(R) = exp[iK;R|) mind a végallapothoz (Fy(R) = exp[iK ;R]) tartozo
csatornaban (lasd A.8). Amint azt fentebb feltételeztiik, az iitkozés soran atadott impulzus
nagysaga elhanyagolhat6 a 16vedék impulzusahoz képest, igy |K;| ~ |K| = |K|. Ezek

utén (2.20)-at a dR = vd?bdt felhasznaldsaval a
+oo ~ ~
T = v/ dt/deexp[i(Ki — K)R| < ¢ |Vilg; > (2.22)

formaban irhatjuk fel, ahol zﬁ;, ill. ¢; a (2.19) megfelels aszimptotikiji megoldasai. To-

vabba, mivel a lovedékion csak nagyon kis szogben szorodik, alkalmazhatjuk a
(K,—Ky)-R~q-b (2.23)
kozelitést, ahol q = K¢ — K; az impulzusatadas, melynek nagysaga
q=|K; — K| =2uprvsin %P ~ tprvlp. (2.24)
(2.23)-at behelyettesitve (2.22)-be kapjuk, hogy

+0o0 ~ ~
T = v/ dt/deexp[iq - b] < Yp |Vilg; > . (2.25)
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Ez a kifejezés, felhasznalva a

) b; (2.26)

azonossagot, majd elvégezve az id§ szerinti integralast, és figyelembe véve, hogy H,, Her-

mitikus operator, kapjuk

T = o [ @besplia- bl < (0l > 120

= iv/deexp[iq-b]Aif(b), (2.27)

ahol A;; az Atmeneti amplitadot jeloli, ami a hatarfeltételeket figyelembe véve az

Aig = lim_ <y (1)|gi(t) > (2.28)

alakban is felirhato.
A differencialis hataskeresztmetszetet a (2.27) formula (2.9)-be térténd behelyettesi-

tése utan nyerjiik
2

dosi(E) _ pbr , /d2bexp[iq-b]Aif(b) _ (2.29)

aQp  Ar2’

Ez a kifejezés tovabb egyszertisithets. Ha az iitkdzési rendszer hengerszimmetrikus akkor
Ai f az

A3 (B) = Aif (b) explilm; — my) o) (2.30)

alakban irhato fel, ahol A;f(b) fiiggetlen a b ¢, azimutszogétdl. A fenti kifejezésben m; és

my a céltargy magneses kvantumszamat jel6li a kezdeti-, ill. végallapotban. (2.29)-ben a
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pp-szerinti integralas analitikusan elvégezhets, igy a

2

do;i(E) / b 1, —mg (ab) Ase (b) (2.31)

aQp = ,u%DT,UQ

alakra egyszertisodik, ahol J,,, az m-ed rendii Bessel-fiiggvényt jeloli. A Bessel-fiiggvények

ortogonalitasanak, valamit az

/sin(9p)d9p: / qdq (2.32)
0 0

(pprv)?

integraltranszformacio felhasznalasaval a (2.13) teljes hataskeresztmetszet a
o
oif = 27r/ bdb|Aj |2 (2.33)
0

formula alapjan hatarozhaté meg.

A tovabbiakban ismertetiink néhany, az iitk6zési paraméteres kozelités formalizmusa-
ban hasznalt fontos Gsszefiiggést. Mivel b merdleges a koordindta-rendszer Z tengelyére,
igy g-b =m-b, ahol n = K;sin(fp) ~ Ksin(fp) az impulzusatadas mercleges kom-
ponensét méri. A parhuzamos komponens a K; — Kycosfp ~ AE/v formula alapjan
adhat6 meg, ahol AE = E; — E; a céltargy energiallapot-valtozasat jeloli. A kétdimenzios

Fourier-transzformacio felhasznéalasaval definidlhatunk egy, az n-to6l fiiggd

Rip(n) = % / dbe P A (b) (2.34)

atmeneti amplitudot is, ami a jelen nagyenergiaju iitkozések esetén a (2.20) atmeneti
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matrixelemmel a

1 7
_E _
. f(,UPTU)

lim
K—oo

= |Ris(m)| (2.:35)

kapcsolatban all [McDo70]. Igy a (2.9) differencidlis hatéaskeresztmetszet a

sin(0p)dfpdpp ~ 1/(uprv)?ndne, osszefiiggés felhasznalasaval a

0 _ 1 g (2.36)

@ 4w
alakban is kifejezhetd, ahol a hengerszimmetriat kihasznalva a ¢ azimut szogre elvégeztiik

az integralast. A Fourier-transzformacié tulajdonsigai alapjan megmutathaté, hogy a

lovedékion szorasi szogére felintegralt (2.13) totalis hatéskeresztmetszet a

oi = / dnRis(n) = / dbAs(b) (2.37)

formulék alapjan is kifejezhetd. Amint ez az Osszefiiggés is mutatja, az A;f(b) és R;ir(n)
atmeneti amplitidok egymassal ekvivalens szerepet toltenek be az iitkozési folyamatok
impakt paraméteres leirdsaban. Sok esetben az adott feladat hatarozza meg, hogy éppen

melyik format érdemes alkalmazni [McDo70, Fa91].

A nukleonok kézti kdlcs6nhatas szerepe

A 16vedékion klasszikus palyan torténé mozgasat a W (R) potencial hatarozza meg. Az
A fiiggelék alapjan nagy K impulzus értékek esetén a lovedékion klasszikus mozgasdhoz
az

F(R) ~ exp [z’KR —i / tW(R(t'))dt’} (2.38)

o0
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hullamfiiggvény rendelheté (A.10). Ennek felhasznalasaval az el6z6ekben ismertetett

W(R) = 0 esethez hasonloan a differencialis hatéaskeresztmetszet alakjara a

2

dopi(E)  phy Ky /deeXp[in - b]Ai;(b) exp[2id(b)] (2.39)

dQp  4An? K;

kifejezést kapjuk. Ez a kifejezés (2.29)-t6l az exp|[2id(b)] fazisban kiilonbozik, ahol

25(b) = — / T WR())dt. (2.40)

o0

Amint az varhato, a differencialis hataskeresztmetszet értéke fiigg attol, hogy a lovedék az
iitkdzés folyaman milyen pélyat ir le. Azonban az a tény, hogy a lovedékion mozgésat leird
potencial csak a b-t6l fiiggs fazisban jelenik meg, azt jelenti, hogy az (2.13) teljes hatéas-
keresztmetszetre, ellentétben a differencialis hataskeresztmetszettel, mar nincs hatéassal.

Ezt jol szemlélteti a W(R) = Vap(R) = Z4Zp/R eset is, amikor

 ZaZs

v

20(b) = —ZaZp / h Rtt)dt Inb. (2.41)

Az integralis hatéaskeresztmetszetet a W (R) = 0 esetnél ismertetett eljarashoz hasonloan
hatarozhatjuk meg (lasd (2.30) - (2.32) formuléak). Az abszolultérték képzés soran a (2.41)
fazis kiesik, igy nincs hatéassal a (2.33) értékére. A (2.41) Osszefiiggés szarmaztatasakor a
16vedék mozgasara az R = (b? + v?1?)/? egyenesvonalt palyat tételestiik fel.

Felhivjuk még a figyelmet az iitkozési paraméter kozelités egy tovabbi fontos tulaj-

donsagara. Ha a nehéz részecskék mozgésat csak a koztiik hatdo Coulomb-ers befolyésolja
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(W(R) = Vag), akkor az elektronok mozgasat a

CoY(r,t)|
T = H(r, t)y(r,t) (2.42)

Schrédinger-egyenlet irja le, ahol Hy = Hy — Vpp = ﬁvi + Ve + Vire. Ez azt jelenti,
hogy (2.39)-ben az elektronra vonatkozo A;r dtmeneti amplitadoban a Vpr kdlcsonhatas
nem jatszik szerepet.

A tovabbiakban impakt paraméteres kozelités alatt a 16vedékion egyenesvonald palyan
torténd mozgasat fogjuk érteni. Az elektronok mozgasat az (2.42) egyenletbdl szarmaz-

tatjuk, és az erre vonatkozo (2.28) dtmeneti amplitadot pedig a;s-el fogjuk jeldlni.

Tonizacios hataskeresztmetszetek

A hatéaskeresztmetszetek eddigi ismertetése soran nem tettiink kiilonbséget abban, hogy
az elektron az iitkdzés eredményeként kotott vagy folytonos energiaju végallapotba ke-
riil. Folytonos energidju allapotok esetén a hataskeresztmetszet az elektron k. impulzusa
szerint is differencialis mennyiségként vizsgélhaté. Ezen alfejezet hatralévs részében az
ionizacios folyamatok targyalasa soran hasznalatos differencialis hatéskeresztmetszeteket
ismertetjiik.
Mivel az ionizalt elektron a végallapotban az energidjaval (e = 1/2k?) és kirepiilési
szogével (6., pe) jellemezhetd, igy a (2.9) differencialis hatéaskeresztmetszet a
ﬁ ~ e% = ke gy Ris(m) (2.43)
alaku lesz, ahol d€2. = sin f.df.dp.. A lovedékion szérodasi, valamint a kirepiil§ elektron
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azimut szogeire torténd integralas utan a

dO‘if dO’if
= [ dQpdp.—TF 9.44
dedd, / PA¥e 10pded), (2:44)

mennyiséget kapjuk, amit az ionizaci6 targyaldsaban a kétszeresen differencialis hataske-
resztmetszetnek fogunk nevezni, (DDCS, doubly differencial cross section). Az integralis
vagy teljes hataskeresztmetszetet (TCS) a

dois
= 0,271 2.4
oy /ded dedl, (2.45)

kifejezésbdl hatarozhatjuk meg.

2.2.1. Utkozési modellek

Az atomi {itkozések elméleti targyalasiban az egyik legnagyobb nehézséget az a tény
okozza, hogy az egyes elektronok mozgasara az 6sszes tobbi részecske Coulomb-tere mind-
végig befolyassal van. Ez azt jelenti, hogy az elektron allapotéit egy tobbcentrumi térben
kell megadni, ami még a legegyszertibb haromrészecske iitkdzésben sem megoldott fela-
dat. Az iitkozés tobbcentrum jellege leginkdbb az ionizaciéban mutatkozik meg, kiilondsen
akkor, ha a "szabad "-allapotba keriilt elektron mozgésat a 16vedékion és az ionizalt cél-
targyatom Coulomb-tere kozel azonos mértékben befolyasolja [St87]. Ennek leirasahoz a
perturbacios (pl. Born-) kozelités esetén magasabb rendi tagokat is figyelembe kell venni.
Ez ugy is megfogalmazhato, hogy az ionizalt elektron (haromrészecske iitkozést tekintve)

egy kétcentrumu hullamfiiggvénnyel modellezhet§. Ugyanakkor az sem elhanyagolhato,
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hogy a lovedékion Coulomb-tere méar az ionizalando elektron kezdeti (atomi) allapotén is
kifejti perturbalo hatasat. Szamos kozelits eljaras — példaul a kettGs-litkdzés kozelités, a
Born-kozelités, az erGs-potenciali Born-kozelités, az impulzus kozelités, a folytonos torzi-
tott hullamu kozelités, az atomi és molekularis bazison alapul6 csatolt-csatornas eljarasok,
sth. — jott létre az elmilt évek sordn. Amint azt vizsgalatok sokasiga is tantsitja, ezen
modellek koziil a folytonos torzitott hullamu (continuum distorted wave, CDW) modellek
birkoznak meg legsikeresebben a fenti nehézségekkel [Ch64, Be78, Cr83, Fadl, De93]. A
dolgozatban ismertetendé vizsgilatokhoz is ezt a modellt alkalmaztuk, igy a jelen fejezet
hatralévs részében a CDW modellt ismertetjiik. A fentebb folsorolt, ill. meg nem emli-
tett tovabbi kozelits eljarasok ismertetését, attekintését a [McDo70, Be79, Br92, De94|

irodalmakban talalhatjuk meg.

Folytonos torzitott hullami kozelités (CDW)

A modszert roviden az {itkozési paraméteres targyalasban, harom részecske iitkdzésén ke-
resztiil ismertetjiik. A 16vedékion mozgisat az R = b + vt egyenesvonali palyan irjuk le,
igy az elektron allapotait a (2.42) Schrodinger-egyenlet alapjan hatarozzuk meg. A tor-
zitott hullamu (distorted wave, DW) kozelitésben a V;; potencidlokat két részre bontjuk,

Vig = Uiy +wip. Az Usy torzité potencidlokkal az

(Hfl +U; — z%) X (r,t)=0 (2.46)
el 0 —
Hj +Uf_7,a X;(r,t)=0 (2.47)
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egyenletek alapjan a Xf; torzitott allapotokat hatarozhatjuk meg. Hf}—et H;f-bol, He és
‘H-hez hasonloan, a magok relativ mozgéasat leiro tagok elhagyasaval kapjuk. A (2.28)

val6szintiségi amplitiudo az

ptvb) = [ [%wf ()X (0) | + Jim (o (1) X;7(0) (2.48)

alakban irhaté fel. Itt a Coulomb-kdlcsonhatas hosszti hatotavolsdgu voltat figyelembe
véve X' (t)-rdl feltételezziik, hogy limy, o X; () — ®FF. Az U; = (Hy — Hf' — w;)
torzitd potencialt tgy véalasztjuk meg, hogy az ne okozzon atmenetet, igy a masodik tag

nulldnak vehetd [McDo70, Fa91]. Az elss tag pedig a 1 () és X" (t)-re vonatkozo id6fiiggs

Schrodinger-egyenletek alapjan a

a(vib) = =i [ de{ug ()i X7 (0) (2.49)

alakban irhato fel.

Az elsérendd torzitott hullimi modellt (2.49)-b6l a ¢y ~ X, kozelitéssel nyerjiik.
Ezt kovet6en a CDW kozelités (els6 rendben) ugy szarmaztathato, hogy a Xij)i megol-
déasokat egy olyan Xij]iCDW(r,t) = gb,-f(r,t)aiifCDW(r) szorzat alakjaban keressiik, hogy
az aﬁCD W faktorok megfelel6 megvalasztasaval a Coulomb-hatéarfeltételek is teljesiiljenek

Be78, De93|. ¢;; allapotokat a H%p;(r) = €;;¢;¢(r) egyenletek hatarozzédk meg, ahol
i) ifPif F¥Pif

€if az elektron kotési energidja az ¢ és f csatorndkban. A ¢;; a transzlaciés faktorok
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segitségével a ¢;p(r,t) = @;f(x) exp(ie;st — 3ivr — ziv®t) alakban fejezhets ki, ahol p;f a

1
(—iAgw — Vre — €ip)pis =0 (2.50)

cz

0
Hy X;7OPW = zaijDW (2.51)

egyenletbe behelyettesitve, valamint a (2.46)-et felhasznalva a

1 Z
éi(r) (—§V§ - ?P + ist> o PV (s) = (1) (Ve In 03 (x) V07 “PV () (2.52)
Osszefliggéshez jutunk, amelynek jobb oldalat elhanyagolva « -ra a kovetkezd megoldast
kapjuk

o) (8)PY = N(v), F\(iv, 1;ivs + ivs), (2.53)

1

ahol N(a) = exp(ma/2)T'(1 — ia) a Coulomb-faktor, v = Zp/v, I' a Gamma-fiiggvényt,
1F1 pedig az elfajult hipergeometrikus fiiggvényt jeloli [Ab70|. A (2.52) egyenletben elha-
nyagolt jobboldali tag és a (2.46) egyenlet alapjan a w; torzitott potencialt hatarozhatjuk
meg,

wi PV XFEPW = ¢,(r)(V, In 0;(x) Vo “PY (). (2.54)

1

A XJ?CD W végallapot meghatarozéaskor kiilonbséget kell tenni abban, hogy gerjesztés-
sel, ionizacidval, ill. elektronbefogassal jar6 folyamatot vizsgalunk.

a/ Gerjesztés vagy ionizacio esetén Hf' = H, igy ¢;(r) a céltargy perturbalatlan
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e; kotott vagy e (= 1/2k?) folytonos energiju allapotait irja le. HZ ¢ (r) = ef¢y(r), ill.

fCDW(,U)

H{' ¢y (r) = € pi(r), tovabba gerjesztés esetén a; = [a/“P" (—v)]", mig ionizécio

Soran

aJICDW = 0y (r)CDW = N*({)1Fa(—iC, 1; —ivys — iv,s) (2.55)

ahol ¢ = Zp/v,, v\, = v, — v az elektron lovedékhez viszonyitott sebességvektora.
b/ Elektronbefogodas sordn HE és Hfll nem azonosak. Az elektron a lovedékion €7 ko-
tott energiaju allapotaiba fogodik be, Hf'¢;(r) = e;¢f(r), ahol ¢ (r,t) = @;(s) exp(iest —

sivr — iv’t). Az o 9PV torzitést pedig az

a;(X)CDW = N(vs)1 Fi(ivy, 1; —ivz — ivx), (2.56)

forméaban adhatjuk meg, ahol vy = Zt/v.

A Coulomb-hatarfeltételek figyelembe vétele mellett a torzitdsok médositasa, egysze-
riisitése ttjan a CDW modell kiilénb6z6 verzidihoz juthatunk. Igy pl., ha a (2.52) egyen-
let megoldésakor a —%V? tagot is elhanyagoljuk, ami kezdeti allapotban a Coulomb-

hatarfeltételeket aszimptotikusan kielégits, tin. eikonal szert torzitast jelent, akkor

of (s)OPWELS = exp(—ivIn(vs + vs)), (2.57)

valamint

1
w_CDW—EISXi—FCDW—EIS — <bi(r)(_ivgag—(S)CDW—EIS

7

x Vg In ¢;(x) Vo PV EIS (), (2.58)
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Ezaltal a CDW-EIS (continuum distorted wave eikonal initial state) kozelitéshez jutunk
[Cr83, Fa91|, amely a legsikeresebben alkalmazott eljaras az ionizacio leirasara. Ha mind az
1 és mind az f allapotokban is eikonal torzitasokat vezetiink be, a szimmetrikus eikonal
(symmetric eikonal, SE) kozelitést nyerjiik [De86|. Ez utobbi modell kevés alkalmazast
nyert, ill. kevésbé ad helyes eredményt az ionizaci6é leirasdban. Ez annak tudhato be,
hogy egy eikonéal tipusu torzités sorén, kiilonosen a folytonos allapotba keriilt elektronok
esetén, a 1ovedék és az elektron kolecsonhatasanak csak igen durva kozelitése adhatd meg.
Az SE elsGsorban a gerjesztési folyamat leirdsdban mutatkozik sikeresnek. Meglepé médon
a CDW-EIS-el szemben az egzaktabb CDW a szimmetrikus (Zp ~ Zr) iitkozésekben
lejatszodo elektronbefogas esetére ad j6 eredményt.

A CDW modellek az alkalmazasok hosszi sorén a szamos elény mellett hidnyossagokat
is felmutattak. Példaul helyesen adjak vissza az elektronbefogas hatéskeresztmetszetének
a nagyenergidkon megfigyelt o ~ v!! fiiggését, ugyanakkor egy valoszintitlen strukttrat
(minimumot) is josolnak a differenciélis hatéaskeresztmetszetben [Be79, De94|. A kozepes
bombazé energidkon a CDW tulbecsiili az ionizaciés hozamot, ami annak tudhaté be,
hogy a XZ-iCD W fiiggvények nem normalt volta miatti hiba egyre inkidbb megmutatko-
zik [Cr83, De93|. A CDW-EIS modellben az eikonal torzitas miatt ez nem jelentkezik,
igy alacsonyabb energidkon is jo eredményeket kapunk [Fa91]. Tovabba azt is meg kell
emliteni, hogy az ionizacids kiiszob folotti folyamatok targyalasa soran az alkalmazott
aszimptotikus hullaimfiiggvények csak a részecskék végtelen szepardlédasa esetén érvénye-
sek [A193, Mu96, Mi99].

A vizsgalatokban gyakran referenciaként is alkalmazott elsérendd Born-kozelitésben
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(B1) az atmeneti amplitadot a

(e}

dt(e;(t)|Ve|#;(1)) (2.59)

ap(v,b) = —i/

alakban irjuk fel [McDo70]. A Bl-nek egy tovabbfejlesztett valtozata a torzitott hullamu
Born-kozelités (DWB, Distorted wave Born), amelyet a CDW-b6l a kezdeti allapotban

alkalmazott torzitas elhanyagolasaval nyeriink [Be78|,

B (v,b) = =i [ AP (1) Vi (1) (2.0

o0
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3. fejezet

Sajat vizsgalatok, eredmények

3.1. Egyelektronos folyamatok: az atomi potenciilok

szerepe

Az atomi szorasi folyamatok kisérleti vizsgalatanak tilnyomé tobbségében a céltargy vala-
milyen tobbelektronos atom. Az elméleti kozelitésekben az elektronok szaménak névelése
a rendszer szabadsagi fokanak névekedésével jar, ami jelentGsen megneheziti a leirast. Az
el6z6 fejezetben a haromrészecske targyalasban bemutatott modellek természetesen sok-
elektronos iitkozésekre is kiterjesztheték, azonban tényleges alkalmazasukat két dolog is
megneheziti. Egyrészt, tobbelektronos atomokra nem tudunk egzakt hullamfiiggvényeket
megadni, igy tovabbi kozelitésekre van sziikség. Masrészt pedig ezeknek a kozelits, elekt-
ronkorrelaciot is figyelembe vevs, sokelektronos hullamfiiggvényeknek az alkalmazésa sok
esetben meglehetGsen bonyolultta teszi a numerikus szdmolasokat. Vannak olyan folya-

matok (pl. ionizaci6 nagyenergiaju iitkozésekben), amelyekben egy adott elektron allapo-
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taban 1étrejové valtozasra a tobbi mozgasa, és igy a korrelacio is elhanyagolhat6 hatassal
van. Ezeket is egyelektronos folyamatoknak nevezhetjiik. A fenti nehézségek kikiiszobolé-
sére alakult ki az ilyen egyelektronos jelenségek vizsgalatdban az tin. aktiv elektron modell.
Lényege, hogy csak egy elektron allapotanak valtozasat vizsgaljuk, mig a tobbit az iit-
kozés alatt passzivnak tekintjiik (befagyott palyak). A passziv elektronoknak csak annyi
a szereplik, hogy a céltargymag vagy lovedékmag Coulomb-terét arnyékoljak, valamilyen
atlagteret kialakitva az aktiv elektron szaméra. Az aktiv elektron dtmenete az ebben az
atlagtérben kialakuld egyrészecske allapotok kozott jon létre, vagyis az iitkozés alatt az
aktiv elektronnak a t&bbi (passziv) elektronnal valé kélcsénhatésat elhanyagoljuk. Igy a
tobb elektronnal rendelkezé atom és egy ion iitkozése is az egyszertibb haromrészecske
képben targyalhat6. Természetesen ez egy tovabbi kozelités, amelynek hatisit az eredmé-
nyek értelmezése sordn nem hagyhatjuk figyelmen kiviil.

Napjainkban nem létezik egyértelmd modszer arra, hogyan kell a tobbelektronos ato-
mok iitkdzését haromrészecske iitkozésre egyszertisiteni. A probléma kezelésére szamos
modell alakult ki [Be79, Fa91, De94|. Az egyik legismertebb a hidrogénszerti, amelyben
az aktiv elektron palyait, valamilyen Vgrs(r) = (/r effektiv potencialt feltételezve, hid-
rogénszerid hullamfiiggvényekkel adjuk meg. A ( a feladattol fiiggGen lehet akar az ar-
nyékolatlan magtoltés, vagy valamilyen ¢ = \/—2¢ arnyékolt magtoltés (effektiv toltés),
ahol € az adott palya kotési energidjanak mért vagy szamolt értéke. Ennél a modszernél
joval pontosabb leirast nytjtanak az olyan eljarasok, ahol a ( is fiiggvénye az r-nek. A
szamos ilyen kozelités koziil a dolgozatban a Hartree-Fock-Slater (HFS) [He63] és az tn.
optimalizalt potencial (optimised potential method, OPM) [Dr90, En93| modszereket fog-

juk alkalmazni. Ezeket a potencidlokat numerikusan hatarozzak meg, azonban léteznek
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analitikus kozelité valtozatai is. Ezek koziil a Green, Selin és Zachor (GSZ) [Gr69], vala-
mint az Opradolce és munkatarsai altal (HF) [Op83] a HF'S potencialokra meghatarozott,
analitikus alakok alkalmazaséira is fogunk példat mutatni.

A kovetkezd alfejezetekben az atomi potencialok szerepét fogjuk vizsgalni egy elektron
gerjesztédésével, ionizaciojaval és befogodasaval jaré folyamatok leirasaban. Ezen szami-
tasok numerikus potencialok alkalmazasat igénylik a perturbalatlan atomi elektronpalyak
kiszamitasanal. Tonizacios jelenségek targyalasa esetén az ilyen iranyu fejlesztést mar a
korabbi vizsgalataim soran elvégeztem |[Gu95, Fa96, Gu98|. A megfelels SE és CDW mo-
dellek tovabbfejlesztése a gerjesztési és befogddasi folyamatokra viszont a jelen dolgozat
targyat képezi.

A dolgozatban ismertetend6 eredmények nemzetkozi szakfolydiratokban jelentek meg.
Az eredményeket bemutaté abrak esetén megtartottuk az eredeti (angol) felirasokat, mivel
néhany esetben a meg6rzott formatum utélagos modositasa meglehetGsen koriillményes lett

volna.

3.1.1. Az elektrongerjesztés leirasa szimmetrikus eikonal kozeli-
tésben

Amint azt a 2.2.1 pontban ismertettiik, a szimmetrikus eikonal (SE) egy olyan folytonosan
torzitott hullamu kozelités, ahol mind a kezdeti és mind a végallapotban a (2.57) tn. eiko-
nal tipusui torzitasokat alkalmazunk. A moédszert Deco és munkatarsai [De86| a haromré-
szecske targyaladsban vezették be a gerjesztGdéssel jaro folyamatok értelmezésére. Alkalma-

zésa tobbelektronos rendszerek esetén az aktiv elektron kozelitésben hidrogénszerti vagy
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Hartree-Fock tipusa analitikus atomi allapotokon keresztiil tortént [Re87, De93, O193].
Ezekben a munkékban az alap és a gerjesztett atomi allapotok, az egyszert hidrogénszert
esettol eltekintve, nem voltak ortogonalisak.

A |Gu97] munkaban, szintén az aktiv elektron kozelités keretében, ezt az SE modellt
terjesztettem ki a tobbelektronos atomok és ionok gerjesztési jelenségeinek vizsgalatara.
Az atom vagy ion elektrondllapotait mind a kezdeti, mind a végallapotban ugyanazon
a numerikus potencidlon hataroztam meg. Igy az alap- és a gerjesztett allapotok egy
ortogonalis rendszer elemeit képezték.

Az atmeneti amplitidé impulzus reprezentécioban (2.34) az

Ryn) = 0 [ 2 B (@) F@) + 2 Fu(—)- Fol)] ()

alakban irhato fel [De86, Gu97|, ahol ¢ = n+ (Ae/v)v az impulzusatadast jeloli. Itt Ae =
€f — €, ahol €5 és ¢; a kezdeti és végéallapoti perturbalatlan atomi energidk, amelyekhez

tartozo palyék a

g () (%) (3.2)

pif(x) = n Lig

alakban irhatoak, ahol Y a gémbfiiggvényeket jeloli. Az u,,; radialis hullamfiiggvényeket
adott analitikus vagy numerikus potenciadlokon a radidlis Schrédinger-egyenlet numeri-
kus megoldasival hataroztam meg. Igy a (3.1)-ben szerepls Fi,(—q), Fi,(q), F2.(—q)
és Fys(q) mennyiségeket, amelyeket a B fiiggelékben ismertetiink, szintén numerikusan
kellett meghatéarozni [Gu97|.

Els6ként vizsgaljuk meg az egy elektron gerjesztédésével jaré folyamatot proton és

hélium atom iitk6zésében. A hélium atom és egy ion iitkdzésekor lejatszodo jelenségek,
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3.1. abra. A hélium atom 1s
alapallapotabol az (a) n = 2
és (b) n = 3 fékvantumszamu
allapotokba proton bombézas
hatasasra létrejové elektron-
gerjesztési folyamatok hatéaske-
resztmetszetei kiilonb6z6 po-
tencidlokon kiszdmitott pertur-
balatlan elektronallapotok ese-
tén. Jelen SE szamolasok a
HFS (pontozott-szaggatott vo-
nal) [He63|; GSZ (szaggatott
vonal) [Gr69[; ill. a HF poten-
cialt (folytonos vonal) [Op83]
alkalmazva. Analitikus hullam-
fliggvényekkel végzett szamita-
sokat [O193] a pontozott vonal
jeloli.

o (1018 cm?)

|

100 1000

Energy (keV )

szamos gyakorlati alkalmazasnak (pl. fuziés energia kutatasok) koszonhetGen, széleskori
és igen intenziv kutatasok targyat képezik. Az SE modell korabbi alkalmazasai soran
|O193] a kezdeti perturbalatlan atomi allapotokra a Roothaan-Hartree-Fock (RHF) tipusi
palydkat [C174] valasztottak, ugyanakkor a végéallapotra, az analitikus formulak szabta
korlatok miatt, egyszertibb hidrogénszerd hullamfiiggvényeket hasznaltak. Az SE modell
altalam altalanositott verzigjaban az atomi hullamfiiggvények mind a kezdeti, mind a
végallapotban ugyanazon a potencidlon irhatoéak le [Gu97|. Ez, az atomi allapotok nem

ortogonalis voltabol ad6édd hidnyossag megsziintetésén tul, a modszer kiterjesztését is

33



3.2. 4bra. 1'S — n'P ger-
jesztési  hatéaskeresztmet-
szetek a HT + He iitkozési
rendszerben.  Elméletek:
jelen SE (folytonos vonal)
és Bl (szaggatott vonal)
szamolasok HFS atomi po-
tencidlon. Kisérletek: (A),
[Th67]-bol; (O) és (@),
[De68]-bol; (<), [HiT4]-
bol; (v7), [Pa69]-bol; (m),
[Kv85]-bol.

o 100 1000
Energy (keV)
jelenti azaltal, hogy a (3.2) palyakat tetszéleges (centrélis) potencidlokon numerikusan
hatarozzuk meg.

Szamtalan, a fiiggetlen részecske modellen alapulé potencial all rendelkezésre a He
atom elektronéllapotainak leirasara. A 3.1 dbra ezek koziil a HF'S, GSZ és HF potencidlok
(lasd fentebb) alkalmazasara mutat példat. Ezek a potencidlok néhany %-os eltéréssel ko-
zel azonos kotési energia értékeket hataroznak meg az egyes nlm elektronallapotokra. A
szamolt gerjesztési hataskeresztmetszetek kozott is hasonlo eltérések mutatkoznak, ami a
kotési energia meghatéarozo szerepére vilagit ra. Ezen megallapitas alol a 2s 4llapotba tor-
ténd gerjesztés kivételnek latszik, ugyanis a nem-ortogonalis hullamfiiggvényekkel végzett
szamolas [0193] (pontozott vonal a 3.1 abréan) jelentGsen alulbecsiili a mas potencialokon

kapott eredményeket. Az eltérés oka az ortogonalis palyak hasznalatanak fontossagara utal

34



10-18 LA R R DL L L L DL L L L L 4
[ F7+(1s2) + He |

3.3. 4abra. A bombazo He?"
ion altal kivaltott, F™"(1'S —
2'P) gerjesztési folyamatok ha-
taskeresztmetszetei a lovedék
v sebességének fiiggvényében.
Elméletek: jelen SE szamolés
GSZ atomi potencialt [Gr69]
alkalmazva (folytonos vonal)
:SPB szamolas |[Th88] (szag-
gatott vonal). Kisérleti adat
[Te83| a (®)-bol.

10-19 |

c(cm?)

1020 |-

0 5 10 15 20 25

v(au.)

az optikailag tiltott &tmenetek esetén, de ennek ellenérzése tovabbi vizsgalatot igényel.

Mint fentebb emlitettiik, a He atomon végzett vizsgélatok nagyon fontosak a fizios
energiakutatasok szempontjabol, igy az itt felhalmozodott nagyszamu kisérleti adat lehe-
toséget nyijt az elméletek széleskorii tesztelésére is. Példaként a 3.2 4bran a HF'S poten-
cidlon végzett szamoldsom eredményei és a Fritsch altal kritikailag elemzett és ajanlott
kisérleti adatok [Fr92| osszevetése talalhato. A jelen SE szamolas, kiilondsen az alacso-
nyabb energidk tartomanyan, lathatéan jobb egyezést mutat a mért értékekkel, mint ahogy
azt a B1 modell joésolja.

A numerikus hullamfiiggvények alkalmazasa az SE modell széleskort kiterjesztését
teszi lehetévé. Egy ilyen alkalmazast szemléltet a 3.3 abra, ahol a hétszeresen ionizalt fluor
ion gerjesztési hataskeresztmetszete lathato. A fluor ion elektronallapotainak leirasara a
GSZ tipusu potencidlokat alkalmaztam|Gr69|. A jelen SE szdmolas eredményeit egy tn.

erds potenciali Born-kozelitésbdl [Th88| (strong potential Born, SPB) nyert adatokkal is
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10717 . 3.4. 4bra. Si'**(1'S —
; - Total 1 Y_.(nlm); kivéve 2s) ger-

1 jesztési hataskeresztmet-
szetek az 5.7 MeV /nukleon
energiajui  bombéazd ré-
szecske rendszamanak
fiiggvényében  (lasd  a
szovegben). Elméletek:
jelen SE (rovid szaggatott
vonal) és B1 (hosszi szag-
gatott vonal) szamolasok
GSZ atomi potencidlon
[Gr69]; Schwinger-elmélet
1 |Ga89| (folytonos vonal).
' : ‘ ! ' 1 A szimbolumok a kisér-

° ° onaI‘J%t Z4O 50 o0 leti eredményeket jelolik
& [Ti98].

Osszevetettiik. A két modell a gerjesztési folyamat nagyon hasonl6 energiafiiggését josolja.
A v=5-10 a.u. tartoményon a jelen szamolas igen j6 egyezést mutat a mért értékekkel. Kis
lovedéksebességek esetén mindkét modell a kisérlettl eltérd viselkedést mutat. Ennek oka
abban keresendd, hogy a megndvekedett jaruléki befogasi csatornat a mérés soran nem
lehetett levalasztani.

Egy adott (nlm); — (nlm); gerjesztési folyamat hatéskeresztmetszete a lovedék tol-
tésének novelésével novekszik, majd elér egy maximumot. Ez a viselkedés az ionizécids
csatorna megnovekedett szerepével magyarazhato [Ro92]. A maximum helye és nagysaga
ergsen fiigg a bombazd részecske t6ltésétsl és energiajatol [Ja96]. A maximum elérése
utan a bombéazo ion toltésének tovabbi novelésével, a korabbi elképzelések szerint, a gorbe
telitésbe megy, de a legtijabb elemzések alapjan a gerjesztési hataskeresztmetszetek djra
csokkend tendenciat mutatnak [Ja96]. Ezt a viselkedést is tanulmanyoztuk a [Ti98] mun-

kdban. Kapcsolédva a kisérleti vizsgalatokhoz, GSZ atomi modellpotencialt alkalmazva
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az elektronallapotok leirdsara, az SE modellben végeztem szadmolasokat. A 3.4 4bran mo-
dellszamitasok eredményeit vetettem Ossze a mért értékekkel. A jelen SE szamolas jol
lathatoan novekvs ion toltés (Z) esetén csokkend hataskeresztmetszet értékeket josol. Ezt
a tendenciat a jelen kisérleti adatok nem tamasztjak ala. Ez utobbiak ugyanakkor jo egye-
zést mutatnak az Schwinger-féle perturbacios eljarassal kapott elméleti adatokkal |[Ga89|.
(A mérés soran a 80 MeV-es Si'?* iont He O, Ne, Ar és Xe atomokkal iitkoztettek, és
a 16vedékbdl jovo rontgensugarzis alapjan azonositottak a gerjesztési csatorndkat. Ilyen
nagy lovedék energidkon és toltéseken a céltargy elektronjainak szerepe elhanyagolhatd,
és jo kozelitéssel a gerjesztodésért csak a céltargymaggal torténd litkozés tehets felelGssé.
Ezért szerepel a 3.4 dbra X-tengelyén a target” (céltargy) megjelolés.) Sziikséges megje-
gyezni, hogy ezek a perturbacios eljarasok nagy Z esetén érvényiiket vesztik, igy ezeket az

eredményeket csak megfelel§ kritikaval szabad fogadni.

3.1.2. Az elektronbefogas leirasa CDW kozelitésben

A CDW kozelitést a 60-as évek kozepén Chezhire |[Ch64| vezette be a harom Coulomb-
részecske iitkozése soran lejatszodo, elektronatadassal jaro folyamatok targyalasara. A
modell egyik nagy elénye az, hogy az amplitidé analitikus formaban adhat6é meg, amely
el6nyt az alkalmazasok soran igyekeztek mind a mai napig megérizni [Be79, De94|. Ugyan-
akkor ez a tulajdonsig komoly korlatozast is jelentett a tobbelektronos rendszerek esetén
az analitikus fiiggvények és potencidlok alkalmazasa okozta kényszer miatt. Pl. a vég-
allapotban a visszamarad6 céltargyion torzitd hatasanak leirdsaban a (2.56) Coulomb-
fiiggvény alkalmazasa csak igen durva kozelitést jelent. A |[Gu02| munkidban a CDW mo-

dell tovabbfejlesztése soran ezen korlatozastol is igyekeztem megszabadulni. A gerjesztési
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folyamat targyaldsahoz hasonléan a perturbalatlan atomi palyakat numerikusan meghata-
rozott fliggvényekkel irtam le. Meg kell emliteni, hogy a gerjesztési folyamat targyalasatol
eltérGen elektronbefogas esetén a végallapoti ¢ fiiggvényeket a lovedékmagra kell cent-
ralni.

Az atmeneti amplitadoé impulzus-reprezentaciéban a

Tiy(n) = =N(vp) N(vr) Fp - Faou(pr), (3-3)

forméaban irhato fel [Be79, Gu02|, ahol

Fp =ipp Fiy(pp) + Four(pp), (3.4)
valamint
v € — € ~
Ppr = 1N — <§ + - f) . (3.5)

A +(—) el6jel a P(T) szerint valasztand6. A (3.3)-ben szerepl6 mennyiségeket, melyek is-
mertetése a B fiiggelékben taldlhatd, a numerikus atomi hullamfiiggvényekbdl eredGen nu-
merikusan hataroztam meg [Gu02]. (Itt meg kell jegyezni, hogy az Fi,(pp) és az For(pp)
mennyiségek a (B.4) és (B.6)-b6l az & — s, valamint az i és f allapotok cseréje utan
nyerhetd.) A numerikus potencidlok alkalmazasa lehetévé tette a (2.53) és a (2.56) tor-
zit6 faktorok numerikus meghatarozasat is. Ezzel a tiszta Coulomb-szert torzito faktorok
hasznalata miatt felleps korlat is elharult, ami a CDW modell tovabbi kiterjesztését (pl.
elektronnal rendelkez§ 16vedékionok esetére) is jelenti [Gu02].

A kovetkezGkben néhény, egy elektron befogdédasaval jaré folyamaton keresztiil mu-
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3.5. abra. A H* + He —
H(nl) + He*(1s) elektronbefo-
gasi folyamatra vonatkoz6 ha-
taskeresztmetszetek a bombazo
energia fliggvényében. Elmé-
letek: jelen CDW szamolas
HFS atomi potencialon (foly-
tonos vonal); CDW szamolas
H-szerd torzitast alkalmazva
|Be84| (szaggatott vonal); Ki-
sérletek: o: [1t93]-bol; A [Ho92|-
bol.

2
o, [cmT]

3d

3200 000l 1 Lol
0.1 1 10

Impact Energy [MeV]

tatom be a jelen modszer teljesitéképességét. A 3.5 dbran a proton - hélium iitkdzés-
ben meghatarozott elektronbefogisi hataskeresztmetszeteket tiintettem fel. A jelen, HFS
atomi potencidlon meghatarozott, CDW eredményeket egy olyan korabbi CDW szamolas-
sal vetettem Ossze, ahol a (2.56) végallapoti torzitasokat egy Z.;r = 1.65 toltésti Coulomb-
potencial alapjan hataroztak meg [Be84|. A jelen CDW modellben ezt a torzitast HE'S
potencialon hataroztam meg. A [Be84] munkaban a hélium atom elektronéllapotara Cle-
menti és Roetti altal tablazott, Roothan-Hartree-Fock tipust palyat [C174] alkalmaztak,
ami a HFS-hez nagyon hasonlo leirast ad. Igy ezen két CDW modell kozott a leglénye-
gesebb kiilénbség a végallapoti torzitds kozelitésében van. Eltérés a két modellszamitas
eredményei kozott leginkdbb csak az anizotrop (p és d) palyak esetén mutatkozik, ami
a bombézo energia novelésével novekszik. Az eltérés az elektron klasszikus befogdédasat

eredményez6 tn. Thomas-folyamat [Th27| eltér6 jarulékai miatt 1ép fel. Ebben a folya-
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3.6. abra. Elektronbefogasi hatéskeresztmetszetek a Be?™ + He iitkozési rendszerben. A
Leljes” az n f6kvantumszamokra felosszegzett hataskeresztmetszeteket jeloli. Folytonos
vonal az E > 100 keV /nukleon tatoméanyon: jelen CDW szamolas HFS és GSZ atomi
potencialokon (lasd a szovegben); folytonos vonal az E < 10 keV /nukleon tartomanyon:
csatolt-csatornéas szamolas [Su98|; x, csatolt-csatornas szamolas [Fr96|.

matban az elektron a lovedékkel vald iitkdzése utan a céltargymagon is szorédik, igy nem
mindegy, hogy ezen utobbi kélcsdonhatast milyen pontosan (pl. HFS, ill. H-szer( potencié-
lokkal) irjuk le [Gu02]. Jelen szamolas, kiilonésen a nagy bombéazo energidk tartomanyén,
jO egyezést mutat a mérési adatokkal.

A fuzios energiakutatisok soran alkalmazott nagyhémérsékletd plazméban a He ato-
mok kolcsonhatasba léphetnek a bejut6é egyéb szennyezGanyagokkal is, amelyek igy ront-
hatjak a plazma Gsszetarthatosagat. Ilyen szennyez6 anyag lehet a berilium is, amelybél
a berendezés fala is késziil. Ezért a berilium - hélium {itkézése soran lejatszodo folya-
matok pontos ismerete alapvets ezen kutatasok szempontjabél. Ebben az esetben kiilon
hangsiily helyez6dik az elméleti vizsgalatokra, mivel a folyamat kisérleti tanulményozasa

meglehetdsen bonyolult. Ezt a folyamatot a 0.1 keV /nukleon > E >1000 keV /nukleon
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3.7. abra. Elektronbefogasi ha-

NEIO’ 3 3  taskeresztmetszetek az A%t +
§ F 1 He iitkozési rendszerben a
8 L He | bombazoé lovedék energisjanak
QL0 E | L.2+ E . . . j i
2 FE | B‘ o 3 fiiggvényében. Elméletek: jelen
S F |---- BZ ] CDW szamolasok (az egyes
S0 |- oo gorbékhez tartozo A?T lovedé-
Fo - o> kiont az abra jeloli). Kisérleti
Wl T Mg ®] adatok: Félempirikus formula
A I T y (SEF) (e) [Nag9]
C . SEF ]
-20 TR | 1 1 1 1 T T |
10 0.1 I

Projectile Energy [MeV/amu]

lovedékenergiak esetén a [Su00| munkaban vizsgaltam. E > 100 keV /nukleon bombézé
energia tartomanyara CDW kézelitésben hatdroztam meg a befogéasi hataskeresztmetsze-
teket. A He atom elektronallapotat HFS modellben, mig a Be?" és az elektron kolcsonha-
tasat GSZ potenciallal vettem figyelembe. A 3.6 4bran a Be?-He iitkdzésben lejatszodo
elektronbefogési folyamatok hataskeresztmetszetei lathatoak. Amint azt az dbra mutatja,
az Ep =~ 100 keV /amu atfedési energiatartomanyon a jelen CDW szamolas jol illeszkedik
a csatolt-csatornas eljarason alapulé modellszamitashoz, hozzajarulva az elektronbefogasi
folyamatroél szolo atfogo kép kialakitasdhoz.

A 3.6 abra egyben szemlélteti a jelen CDW modell alkalmazasat elektronnal rendel-
kez6 16vedékek esetére is. A Be*™ (1s)? elektronszerkezettel rendelkezik. Bonyolultabb, de
hasonléan kétszeres ionizaltsagu lovedékionok altal torténd elektronbefogasi folyamatra
a 3.7 abra mutat példat. Itt az adott A% ion elektronszerkezete, melyre a GSZ poten-

cialt alkalmaztam [Gu02|, meghatarozo szereppel bir a hatéskeresztmetszetek értékeire.
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Mas szoval az A2t ionra torténd elektronbefogddas nem tekinthets gy, mintha az a Z—2
toltésti Coulomb-részecskén menne végbe. Ez is magyarazza az dbran a kiilonb6z6 hatas-
keresztmetszet értékeket a kiilonbozs A2t ionok esetén. Ezeket az eredményeket a kisérleti
adatok elemzése utan kapott un. javasolt kisérleti adatokkal vetettem Ossze. A kisérleti
adatok hibaja az A" ionokra vonatkozé elméleti gorbék kozti eltérés nagysagrendjébe
esik. Megemlithetjiik, hogy a kisérleti adatok elemzésekor a szerzdk feltételezték, hogy a

kiilonb6zé A2t ionokhoz azonos hataskeresztmetszetek rendelhetGek.

3.1.3. Az ionizicié leirdsa a CDW-EIS kozelitésben

A CDW-EIS az egyik legsikeresebben alkalmazott folytonosan torzitott hullaimu kozelités
az ionizacids folyamatok targyaldsaban. A modellt hArom Coulomb-részecske targyalasa-
ban Crothers és McCan vezette be a 80-as évek elején [Cr83|, majd azt a sokelektronos
atomi céltargyak vizsgilatara az aktiv elektron kozelités keretében Fainstein és mun-
katarsai [Fa9l| terjesztették ki. Ez utobbi leirast numerikus potencialokat alkalmazva
az elektron-céltargy kolcsonhatasara egy kordbbi munkidmban [Gu95| méar altalanositot-
tam. A numerikus potencialok/hullamfiiggvények alkalmazasa lehetGvé tette az ortogo-
nalis atomi pélydk alkalmazasat, ami sok esetben lényegesnek bizonyult a folyamatok
targyaldsaban. A moédszert roviden ismertettiik a 2.2.1 fejezetben. Numerikus atomi pa-
lydk alkalmazésa sordn az &tmeneti amplitidé a gerjesztési és befogasi folyamatoknal
ismertetett amplitidokhoz hasonlé szerkezetd. Ez a B fiiggelékben is megtalalhaté nume-
rikus integralokbol épithet6 fel, igy azt itt nem részletezziik, b&vebb megismerése céljabol
a [Gu95| munkara hivatkozunk.

Mivel a CDW-EIS egy haromrészecske modell, igy teljesitcképességérdl leginkabb egy

42



DDCS (Mb/eV-sr)

1E-3 4

do/dQ (Mb/sr)

0.014

60

50

40-

30

20

101

O g

90

120
Angle (degree)

43

3.8. abra. (a) Az ioni-
zalt elektronok kirepiilési
szoge szerint differencia-
lis elektroneloszlasok 2.5
MeV /nukleon CS*-H iit-
kozésben az elektronener-
gia kiilonb6z6 értékeinél.
Elméletek: CDW-EIS sza-
molés (folytonos vonal);
Bl szamolas (pontozott
vonal). Kisérleti adatokat
szimbolumok jelolik. (b)
Az elektron energidja sze-
rint kiintegralt egyszeresen
differencialis szogeloszlas.

csupasz lovedékion és a hidrogén atom iitkozésének vizsgalata soran nyerhetiink valds ké-
pet. A kisérleti oldalrél ilyen vizsgélatra egészen a 90-es évek kozepéig kellett varni, az
atomi hidrogén mint céltargy el6allitdsabol adodd nehézségek miatt. Kerby és munkatarsai
[Ke95] proton bombazas soran tanulmanyoztak az ionizalt elektronok differencialis elosz-
lasat. A [Tr98a, Tr0la] munkdinkban egy erésebb perturbiciot képvisels C®F 1svedékion
alkalmazésaval terjesztettiik ki az el6z6, proton lovedékkel elvégzett kisérleti és elméleti
vizsgalatot. A kisérleti munkakhoz kapcsolédva Bl és CDW-EIS kozelitésekben végeztem
elméleti szamitasokat. A 3.8 abran a mért és az elméleti (DDCS, (2.44)) differencialis
hataskeresztmetszet adatok eredményeit tiintettem fel. Az ionizalt elektronok kirepiilési

szoge és energidja szerinti, kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetek (DDCS) az tn.
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3.9. abra. Az ionizalt elektronok kirepiilési szoge szerinti differencialis elektroneloszlasok
a C%T_He iitkozésekben, az elektronenergia kiilonbozs értékeinél. A 16vedék és az elektron
energiait az egyes panelokon kiilon feltiintettiik. Elméletek: CDW-EIS (folytonos vonal),

CDW (szaggatott vonal) és Bl (pontozott vonal) szdmolasok HFS atomi modellpotenci-
alon. A szimbolumok a kisérleti adatokokat jelolik.

kétcentrumu effektusok (two-center effects, TCE) tanulményozaséara is remek lehet&séget
biztositanak [St87]. A TCE alatt azt értjiik, hogy az elektron a folyamat soran végig a
l6vedék és a céltargy ion keltette kétcentrumi térben mozog. A CDW modellek, ellentét-
ben a B1 kozelitéssel, a (2.53), (2.57), ill. (2.55) torzitofaktorok alapjan képesek szamot
adni e jelenségrél. Igy a Bl és a CDW-EIS modellszamitasok eredményeinek dsszevetésé-
bél kovetkeztetni lehet a TCE szerepére az ionizéacios folyamatban. Amint azt a 3.8 abra
is mutatja, a TCE els6sorban a szogeloszlas aszimmetridjaban mutatkozik meg, amit a

CDW-EIS, féként az alacsony elektron energidk esetén, igen jol ad vissza. Az elektronok
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energidja szerint felintegralt un. egyszeresen differencialis szogeloszlas esetén a mért és a
CDW-EIS szamitott eredmények hibahataron beliil egyeznek, ami jol mutatja a modell
alkalmazhatosagat nagy (C®T) perturbélo terek esetén is.

Hasonloan a TCE jelenségét vizsgaltuk a C%*- He iitkozésben is [Tr98b, Tr01b]. Ugyan-
csak a kisérleti vizsgalatokhoz kapcsolodva, a B1 és a CDW-EIS mellett a CDW kozelités-
ben |Be78| is végeztem elméleti szamolasokat. A CDW modell numerikus potencialokra
torténd altalanositasat, amely a jelen dolgozat targyat is képezi, a [Gu98] munkdmban vé-
geztem el. A hélium atom elektronallapotait a HF'S modellpotencidlon hatédroztam meg.
Amint azt a 2.2.1 alfejezetben is ismertettiink a CDW-EIS a CDW modell egy tovabbi ko-
zelitése. A CDW-EIS bevezetésére azért volt sziikség, mert a normalasi problémak miatt a
CDW tulbecsiili az ionizaciés hozamot mar a kozepes bombézé energiakon is [Cr83, De93|
(lasd a 2.2.1 alpontot). (A jelen vizsgélatban alkalmazott 1, ill. 2.5 MeV /nukleon bombézo
energidkon a CDW még érvényesnek tekinthets.) Az eredményeket a 3.9 abra mutatja.

A 3.8 és a 3.9 dbra Osszevetése azt mutatja, hogy H és He céltargyak esetén a Bl és
a CDW-EIS modellek hasonlo leirdsat adjak az ionizacios folyamatnak. Ez azt is jelenti,
hogy a He atomban a ,passziv’ elektronnak csak arnyékol6 szerepe van, amirél a HFS
modell is elég pontosan ad szdmot. Amint az a 3.9 adbran lathatdé, a CDW modell az
Osszes elektronenergian igen jo leirasat adja a folyamatnak, mig a CDW-EIS a nagy és a
kis kirepiilési szogek tartomanyan rendszerint alulbecsiili a mért értékeket. Ez a kezdeti
allapoton valo torzitas fontossagara utal, ami a CDW-EIS-ben az ,egyszeriibb” (2.57)
eikondl kozelitésben valosul meg.

Ezen fejezet hatralévé részében az argon és a neon atomok ionizaciojaval foglalko-

zunk. A [Ki97, Ki98, Gu00, Gu04] munkikban teljes és differencialis hatéaskeresztmet-
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3.10. abra. Teljes ionizaciés hatés-
keresztmetszetek a H' - Ne iit-
kozésben az Ep bombazd energia
fiiggvényében. Elmélet: jelen CDW-
EIS szamolasok OPM (folytonos vo-
nal) és HFS (pontozott-szaggatott
vonal) atomi modellpotencialokon.
Kisérlet: o, Rudd es munkatérsai
[Ru85].

1.5

6 [10"%em 7

szeteket (TCS, (2.45), ill. DDCS (2.44)) tanulmanyoztam a CDW-EIS kozelitésben. Két
kiilonb6z6, HFS és OPM modellpotencialt (lasd fentebb) alkalmaztam a kotott és a foly-

tonos energiaju atomi elektronéllapotok leirasdban. A 3.10 és a 3.11 abrakon a CDW-EIS

Lot L
ok -{ 3.11. abra. Teljes ioniziciés hatas-
" ' | keresztmetszetek a HT - Ar iit-
kozésben az FEp bombazd ener-
gia fiiggvényében. Elmélet: jelen
CDW-EIS szamolasok OPM (foly-
tonos vonal) és HFS (szagga-
tott vonal) atomi modellpoten-
cidlokon; csatolt-csatornas [Gu04]
(pontozott-szaggatott vonal) és je-
len Bl (pontozott vonal) szdmola-
sok OPM atomi modellpotencialo-
kon. Kisérlet: e, Rudd és munkatar-
sai [Ru85|.

o
]
|

Total Cross Sections [10']6cm2]

modellben [Gu95| ezen potencidlokon meghatarozott teljes ionizacios hatéaskeresztmetsze-
teket tiintettem fel [Ki97, Ki98|. Amint azt a 3.10 4bra mutatja, Ne céltargy esetén a HF'S
és OPM modellpotencidlokon meghatarozott hatéskeresztmetszet értékek kozott nagyon
jO az egyezés. Ez az allitas nem teljesiil az Ar céltargy esetén, még a nagy aszimptotikus
iitkdzési energidk tartomanyian sem, ahol a CDW-EIS megbizhatéan alkalmazhato. Az
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eltérés oka nem a CDW-EIS ioniz4cidés modellben keresends. Ezt tantdsitja a 3.11 abra
is, ahol az altalam a B1, ill. a szerz6tarsaim altal csatolt-csatornas kozelitésekben meg-
hatarozott TCS eredményeket is feltiintettiik. Nagy, aszimptotikus iitkozési energidkon a
TCE elhanyagolhato, igy mar a B1 modell is pontosan ad szdmot az ionizici6 jelensé-
gérél. OPM modellpotencial alkalmazéasa esetén jol lathatéan a Bl (pontozott vonal) és
csatolt-csatornas (pontozott-szaggatott vonal) szamitasok eredményei is a CDW-EIS-ben
meghatarozottal esnek egybe a nagy bombéz6 energiakon.

A HFS és OPM atomi potencidlok egyiittesen a kovetkezd alakban irhatéak fel:

Vatom (T) = —% +/ |Tn(_r2,|d37"' + v ([n], 7). (3.6)

Itt n az elektronstirtséget jeloli. (A korrelacios tag szerepe elhanyagolhato a jelen vizsgalat
szempontjabol). A két potencial kozott a leglényegesebb eltérés a v, elektronkicserélgdési
tag megadasaban van [En93|. Az OPM potencial esetén v,-et egzakt modon veszik fi-
gyelembe, mig a HFS potencidl esetén a kicserélédési tagot az ng, szabadelektrongaz

stirtiségével aranyosan a

v () = =5 (3.7)

formula alapjan hatarozzédk meg. Ezen kicserél6dési tag eredményeképpen az atomi po-
tencial exponenciélis lefutasi lesz, igy a valés —1/r aszimptotikus limitet az an. Latter-

korrekcio [Labs|

vIFS(n) ha vH"S(n) < —1/r

ot =1 (3.8)
—1/r egyébként
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3.12. abra. A 3.6 MeV /nukleon Au®** -Ar iitkozést kovetden az Ar atom 3p, és 3p; alhéjai-
rol kilokdo elektronok kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetei a kirepiilt elektron
Z-tengely iranyu sebességkomponensének fiiggvényében. A Z-tengelyre meréleges kompo-
nens rogzitett értéke 0.05 a.u.. A gorbék az OPM és HFS potencidlokon elvégzett jelen
CDW-EIS szamolasok eredményei. A jteljes” DDCS a 3p, és 3p; gorbék (az elektronsza-
mot is figyelembe vevd) Gsszegeként adodik.

alkalmazasaval utoélagosan kell kiréni.

A HFS és az OPM potencialok kozti kiilonbség a differencialis eloszlasokban (DDCS)
is megmutatkozik, amelyet a [Gu00] munkaban Ar céltargyon vizsgaltam. Az eredménye-
ket jol szemlélteti a 3.12 abra. Az dbra csak a 3p alhéjak ionizacios hataskeresztmetszeteit
mutatja, amelyek a legjelentGsebb jarulékot adjak a teljes hozamhoz. A 3.6 MeV /nukleon
Au3t-Ar iitkozési rendszeren Moshammer és munkatérsai végeztek méréseket [Mo99], és
az eredményeiket a HFS modellpotencidlon szamitott elméleti adatokkal vetették Ossze.
A DDCS spektrumban a v|| &~ 0.4 a.u. koriil megjelend struktirat a héjszerkezet megnyil-

vanulasanak tulajdonitottak (lasd a teljes és a 3p, pélydhoz tartozé6 DDCS spektrumok
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3.13. abra. Az Ar atom
3.6 MeV/nukleon Au®**
lovedékkel torténs iitko-
zésének kétszeresen dif-
ferencialis ionizaciés ha-
taskeresztmetszetei a ki-
repiilt elektron Z-tengely
irAnyu sebességkomponen-
sének fiiggvényében, a Z-
tengelyre meréleges kom-
ponens (v, ) kiilonb6z6 ér-
téke mellett. Elmélet: a
gorbék az OPM és a
HFS potencialokon elvég-
zett jelen CDW-EIS szami-
tasok eredményei. Kisérlet:
o, Moshammer és munka-
Vo [a:u.] tarsai [Mo99].

DDCS [cm2 /a.u.3]

alakjait a 3.12 abran). Az OPM modellpotencidlon altalam végzett vizsgalatok ezt az
interpretaciot nem tamasztja ala, amit a 3.12 abra is mutat [Gu00]. A kisérleti adatok
ujranormalds utan nagyon jo egyezést mutattak az OPM potencidlon kapott szamitési
eredménnyel, igy arra a kovetkeztetésre juthatunk, hogy a héjszerkezet nem mutathato ki
a spektrumban.

A HFS potencidlon meghatarozott ionizacios hataskeresztmetszetek argon céltargyak
esetén megfigyelt kiilonos viselkedése (3.11 és 3.12 abrak) a kicserélgdési tagban bevezetett
Latter-korrekciora vezethetd vissza. Ez a korrekci6 egy torést eredményez a (3.6) atomi
potencidlgérbe alakjaban. Ez a torés nem mutat érzékelhetd hatast a kotott allapotok
leirdsaban, azaz pl. a HFS és OPM potencidlokon szamolt 3s, ill. 3p palyak alakja nagyon

hasonlé. Teljesen mas a helyzet viszont a szabad allapotok esetén. Ezeket a

k() =Y un(r) Pi(cos(dy)) (3.9)
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3.14. dbra. Ne és Ar atomokra a HFS és az OPM modellpotencidlokon meghatarozott
effektiv potencialok (lasd (3.11) formula).

sorfejtett alakban irhatjuk fel, ahol az ug(r)-et a radilis Schrodinger-egyenlet

(% — Vatom (1) — l(l21—21) + k2> ug(r) =0 (3.10)

megoldasaval nyerjiik. Amint azt a 3.14 d4bra mutatja, a Latter-korrekcié kovetkeztében

az un. effektiv potencial

I(1+1)
oz

Veft () = Vatom (7) + (3.11)

[ = 2 értékénél az r ~ 2 a.u. tartomanyon a potencialis energia taszitova valik, pozitiv
energiaértékeket vesz fel. Ez eredményezi a HE'S potencidl esetén az argon céltirgyon meg-
hatarozott ionizacios hatéskeresztmetszetek ardnytalan megnovekedését (lasd 3.13 abra).
Ennél a céltargynal az OPM potenciél esetén, valamint a neon céltargynal ugy a HF'S és
mind az OPM potencialok esetén, nem jelentkeznek hasonl6 effektusok.

A hélium atom mellett az argon az egyik kedvenc céltargya az elméleti vizsgélatoknak.

A [Gu04] munkankban az Ar atom teljes ionizaciés hataskeresztmetszeteire vonatkozo, az
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15 3.15. 4bra. Teljes ionizacios hatés-
keresztmetszetek a p-Ar iitkozésben
az E, bombéaz6 energia fliggvényé-
ben. Elméletek: jelen CDW-EIS széa-
moldas OPM atomi modell poten-
cidlon (vastag vonal); jelen CDW-
EIS szamolas RHF atomi modell
potencialon, lasd a szévegben (vé-
kony vonal); jelen CDW-EIS szamo-
las [Bh03]-bél vett atomi modell po-
tencidlon (szaggatott vonal); CDW-
EIS szamolas [Sh03]-b6l (pontozott

10

TCS [em’]

L1 IIIIIII| | | I T |

10 100 1000 szaggatott vonal); torzitott hullamu
E, [keV] Born szamolas [Bh03]-bol (ponto-
zott vonal). Kisérlet: | Ru85|-bdl .

utébbi id6ben megjelent elméleti vizsgilatok kritikai elemzését végeztem el. Felhivtam a
figyelmet az atomi modellpotencidlok megfelel6 megvalasztasanak a fontossidgara. Ebben
az esetben az OPM referencianak is tekinthets. Tovabba hangstlyoztam az ortogonéa-
lis kotott és folytonos energidju atomi palyak alkalmazasanak alapvets szerepét. Ezen
kovetelmények elhanyagoladsa olyan hibdkat okoz a szamolt hataskeresztmetszet adatok-
ban, amelyek az eredmények hibas értelmezéséhez is vezethetnek. Ez fordult el6 a [Bh03|
munkaban is, ahol a szerzék egy pontatlan torzitott hullamta Born-modellt alkalmazva j6
eredményeket kaptak ugyan a kdzepes bombézéd energidk esetén, de alulbecsiilték a ki-
sérleti TCS adatokat az aszimptotikus tartoményon, ahol pedig méar a B1 modellnek is
helyes adatokat kell szolgaltatnia. Ezt alataAmasztottam egy CDW-EIS szamolassal is, egy,
a [Bh03]-bol vett atomi modellpotencialt alkalmazva. Ezt szemlélteti a 3.15 abra, ahol a
szaggatott vonallal jelzett szamitas eredményei j6 egyezést mutatnak a mért értékekkel
a nagy bombéazé energidkon. A [Sh03] munkaban a nem ortogonalis atomi palyak alkal-

mazasa vezetett hasonloan rossz kovetkeztetésekre. Ebben az esetben is elvégeztem egy
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CDW-EIS szamolast, ahol a perturbalatlan atomi elektronéllapotokat a nem ortogonélis
RHF [C174], ill. H-szerti palyakkal irtam le. Az atomi orbitélok ezen megvalasztasa azonos
azzal amit a [ShO03| is alkalmaztak. A kiilonbség abban van, hogy [Sh03|-ban az dtmeneti
amplitudot, jelen prior-al szemben, post forméban hataroztak meg. Ortogonalis atomi pa-
lyak esetén a két szamités azonos hataskeresztmetszet adatokat eredményez, ellentétben

az abran feltiintetekkel (lasd vékony és a pontozott-szaggatott vonalak) szemben.
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3.2. Egyelektronos folyamatok: dinamikai és kinemati-
kai vizsgalatok

Az ionizdcids mechanizmusok alaposabb megértését teszi lehetévé, ha a kilokddott elekt-
ron(ok) energia- és szogeloszlasan (DDCS, (2.44)) t1l a tobbi részecske tulajdonsagait, (pl.
a meglokddott céltargyion momentumat, a 16vedékion szorodasi szogét stb.,) is vizsgal-
juk. Harom részecske iitkozésében két részecske impulzusanak és energidjanak ismerete
a rendszer teljes kinematikai ismeretét jelenti, mivel a megmaradési tételek rogzitik a
harmadik részecske jellemzGit. Természetesen egy ilyen tin. kinematikailag teljes vizsgalat
mind a kisérleti, mind az elméleti oldalrdl tovabbi nehézségeket vet fel. Kisérleti oldalrol
a céltargy statisztikus mozgasabdl eredé bizonytalansdgok csokkentésére és tobbszoros
koincidencia feltételek alkalmazasara van sziikség, amelyek a jelenleg kifejlesztett, reakci-
omikroszkopként is ismert, COLTRIMS (cold target recoil-ion momentum spectroscopy)
berendezésekkel megvalosithatoak [Ul03]. Az elméleti vizsgalatokat az impakt paraméte-
res targyalas alkalmazasival lehet jelent&sen egyszertisiteni. A kovetkez&kben az elektron
impulzuseloszlasa mellett vizsgaljuk az iitkdzésben meglok6dott céltargyion impulzuse-

loszl4sat, valamint tanulményozzuk a lovedékion szér6dasat.

3.2.1. Az elektron és a meglokott céltargyion impulzuseloszlasa

Az impakt paraméteres targyalas (2.2 fejezet) soran a 16vedékrdl feltételezziik, hogy az
R = b + vt egyenesvonali palyan halad, ahol a l6vedék v sebességvektora a koordinata
rendszer Z-tengelyének irdnyaba mutat. A ¢ = K ; — K, impulzusatadast a (n, ¢,) vektor-

ral kozelitjiik, ahol n a g Z-tengelyre meréleges komponensét jeloli, ¢, pedig a Z-tengely
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irAnya komponens, amelynek nagysaga, ¢, = (g, — &;)/v. € az elektron kezdeti-, ill.

végéllapoti energiajat jeloli. Az impulzusmegmaradas tétele alapjan

/{eH + KTH =(, = (Se — ei)/v. (312)

Itt kg és Kq) az elektron, ill. a meglokott céltargyion impulzusanak Z-tengely irdnyu

komponenseit jeloli. €, a @, kirepiilési szog ismeretében a

ee(Kry|,0.) = e = [Kp v — |ei| + (v cos0,)?] + |v cos Oe\\/(v cos 0.)2 + 2(Kp v — |g]).
(3.13)
formuléval fejezhetd ki. e, a 0, < 90° esetén Kpj-nek kétértékd fiiggvénye, amelyeket a
tavoli és a kozeli litkdzési mechanizmusok jellemeznek [Ro95al.
A k.-nek a Z-tengellyel parhuzamos és arra mer6leges komponensei szerinti differen-

cialis eloszlasait a

d%o |key| %o
= , (3.14)
dked€2e  cos? 0, deed(2
és a
2 2
d?c k| d%o (3.15)

dke;dQe  sin? 6, de.dQ’

formulakkal fejezziik ki. A (3.12) felhasznalasaval a meglokott ion momentuménak par-

huzamos komponense szerinti differenciélis eloszlast a DDCS ismeretében a

d? 1 d?
OQ e % . (3.16)
dKTHd e Pl WorN deed e

formula adja meg. Ez azt jelenti, hogy a (2.44) Osszefiiggés alapjan definialt DDCS is-
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400 (a) -
]l 30MevC*+He %{ CTMC ]
800+ . o 1 3.16. abra. Az elektron és a meglo-

o, electron

o / k&dott céltargyion Z-iranyu sebes-
ségkomponensei szerint differencia-
lis eloszlasok a 30 MeV C®* - He
titk6zésben. (a) Az elektronra (foly-
- - - - - - tonos vonal) és a meglok6dott cél-
targyionra (pontozott vonal) vonat-
kozé6 CTMC szamolasok. Kisérle-
tek: kor: elektron; négyzet: meglo-
kott ion. (b) Az elektronra vonat-
koz6 jelen CDW-EIS szamolas HF'S
(vastag vonal) és H-szerid (vékony
. vonal) atomi modellpotencialokon.
400+ p, (a.u.) FBA (c)4 A meglokott ionra vonatkozo jelen
electron 1 CDW-EIS szamolas HFS (pontozott

gsoo_ """""" recol 1 vonal) és H-szeri (szaggatott vo-
2 200 1 nal) atomi modellpotencialokon. (c)
;;=100_ | ugyanaz, mint (b), kivéve az ionizé-
5 ci6 a B1 (FBA) szamolasban.

meretében meg tudjuk adni a Kp eloszlasat is. Ez természetesen nem azonos egy kine-
matikailag teljes leirassal, ugyanis K meréleges komponensének meghatarozasdhoz nem
elegend§ csak az elektron impulzusanak ismerete.

A [Tr98c| munkéaban, kapcsolodva a kisérleti vizsgalatokhoz, a DDCS-b6l a fenti 6ssze-
fiiggések alapjan meghatérozhaté impulzuseloszlasokat tanulmanyoztam a C®- He iitko-
zésében. Az elméleti szamitasokat a Bl és a CDW-EIS kozelitésekben HF'S atomi poten-
cidlokon végeztem. A 3.16 abran az elektron és a meglokdtt ion parhuzamos sebességkom-
ponensei szerinti differencialis eloszlasok lathatéak. Az abrarél lathatoan az elektronok

eloszlasa a pozitiv, mig a meglok&dott céltargyionok spektruma a negativ iranyba tolodik
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el a szimmetrikus eloszlasokhoz képest. Az elektroneloszlas eltolodasanak kisérleti mér-
téke kozel 0.1 a.u., amit a 16vedékion a minimalis impulzusatadésa révén tobbnyire fedez
is. Igy a megloksdott ion eloszlasa a 0 és -0.1 a.u. tartomanyban csticsosodik. A perturba-
ci6os modellek eredményeit a klasszikus (CTMC, classical trajectory monte-carlo) szamitas
eredményeivel is Osszevetettiik. Lathato, hogy a CTMC tulbecsiili a csticsok eltolodasa-
nak mértékét, mig a CDW-EIS igen jo6 egyezést mutat a mért adatokkal. A B1 modell
csak a spektrumok pozitiv (elektron) vagy negativ (ion) tartomanyait képes leirni, mivel
szimmetrikus eloszlasokat produkal. A jelen B1 és CDW-EIS szamolasokat a HF'S mellett
egy H-szerii atomi modellpotencialon is elvégeztiik, a kiilonbség nem meghatéarozo (lasd
3.16 b abra). Az eloszlasok aszimmetridjara és eltolodasanak mértékére a mar tavolodo
elektron és a céltargy ion un. iitkoézés utani kolesonhatasa (PCI, post collision interaction)
is jelentGs befolyéssal bir. A jelen iitkozési rendszerben ezt a jelenséget a CDW-EIS igen
jol adja vissza. ErGsebb perturbaciot képvisels iitkozések esetén a CDW-EIS, annak elle-
nére, hogy az egyszeresen differencialis eloszlast jol irja le, a mért értékeknél kisebb PCI
eltolodasokat josol [Mo94, Ro95b].

A [Sa02] munkaban is a PCI és a TCE jelenségeit tanulmanyoztam a He atom 75 keV
energiaju Hj-es bombéz6 16vedékkel kivaltott ionizaciojaban. Az [An01] kisérleti vizs-
galatok eredményeit értelmezendd, a lovedékion AE energiaveszteségének fiiggvényében

hataroztam meg a k|, k.,

és K sulyponti értékeit. Az elméleti szamitasokat a Bl és
CDW-EIS kozelitésekben HFS atomi potencidlokon végeztem. A kisérleti feltételeknek

megfelel6en a DDCS értékeit csak a g impulzusatadas Z-iranyd komponenseire hataroz-
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tam meg, (n=0). A lévedékion energiavesztesége a

AEp = Ej — Ep =¢. +¢; + Er. (3.17)

formula alapjan hatarozhaté meg, ahol Ep, E, ill. Er a 16vedék iitkozés el6tti, utani,
ill. a megloksdott céltargy energiaja. Mivel AE, < EJ, az E} = Ki'/(2Mp)-t a Ep =

K?%/(2M,) koriil Taylor-sorba fejtve a

K/Q KQ
AEp=_—L P 3.18
P=oMp ~ 2np Y (3.18)

kifejezéséhez jutunk. A (3.12), (3.17) és (3.18) osszefiiggések felhasznalasaval és az m/M

rend( tagok elhanyagolaséval a

AFE

K = . P _ cos 06\/2me(AEp — &) (3.19)
p

ke = cos b, \/2me(AEp — &) (3.20)

i = sinfoy/2mo(AE, — &) (3.21)

kifejezésekhez jutunk. Ezen mennyiségeknek az eloszlasuk alapjan meghatarozott tn. stuly-
ponti értékeit tiintettiik fel a 3.17 abran. A (3.19) és a (3.20) a . = 0°, valamint a (3.21)
a 0, = 90° értékei esetén a kinematikai hatarokat definialjak. Amint azt a 3.17 (a) és (b)
abrak mutatjik, a mért és szamolt értékek egyarant kovetik ezt a hatart, ami nagy vona-
lakban azt is jelenti, hogy az ionizacié pusztan a kinematikai feltételek alapjan értelmez-

hetd, illetve azt is, hogy az elektronok tilnyomo tobbsége a 6, = 0° irAnyban emittalodik.
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3.17. abra. Az elektron és a megloksdott céltargyion impulzuseloszlasainak silypontjai
75 keV Hj - He iitkozésben, a lovedék energia veszteségének fiiggvényében. (a) és (b) a
céltargyion és az elektron Z-tengely iranytd impulzusai. (c) az elektron Z-tengelyre me-
réleges impulzusa. Elméletek: CTMC szamolas (vastag vonal); jelen CDW-EIS szamolas

HF'S atomi potenciilon (szaggatott vonal); kinematikai hatarok, lasd a sz6vegben (vékony
vonal). Kisérletek: iires és telt korok [An01]-bél.

Ez a kép Osszetettebbé valik a AFEp>45 eV tartoményon, ahol mar nagyobb az eltérés
a kisérleti és a limitet jelz6 adatok kozott. Az eltérés részben a PCl-nek tulajdonithato
|An01], amit a jelen iitkozési rendszeren a CTMC jobban értelmez. A CTMC szamitasokat
szerzGtarsaim végezték. Ugyanakkor, amint azt a 3.18 dbra a Bl és a CDW-EIS szimitas
eredményeinek Osszevetése alapjan mutatja, K alakjat leginkabb a kétcentrumu effek-
tusok hatarozzak meg. Kétféle B1 szamolést is végeztem: az egyikben a kiiitott elektron
végallapotban a céltargyionra centralt folytonos energidju allapotba, mig a mésikban a
kozik a kétféle B1 szamolas kozott, mutatva, hogy egyes tartoméanyokon (pl. AEp=45 eV)
az egycentrum jelleg dominal, ugyanakkor az is nyilvanvalo, hogy az altalanos karakterisz-
tika csak a kétcentrumi targyalasban adhaté vissza. A 3.17 (c) dbran a mért és szamolt

k., adatok messze esnek a kinematikai hatartol, ami azzal magyarédzhaté, hogy az elektro-
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3.18. abra. A meglokddott
céltargyion Z-tengely ira-
nyu impulzuseloszlasdnak
silypontja a 75 keV Hj -
He iitkozésben, a lovedék
energia veszteségének fiigg-
vényében. Elméletek: jelen
CDW-EIS szamolas HFS
atomi potencidlon (vastag
vonal); jelen Bl szamolas
céltargyon elhelyezett elekt-
ronnal (szaggatott vonal);
, jelen B1 szamolas 16vedéken
0.1 = elhelyezett elektronnal (szag-
: gatott - pontozott vonal);
: kinematikai hatarok, lasd a
00 szovegben (vékony vonal).
20 30 40 50 60

AE [eV]

0.4 -

nok nagy valdszintiséggel nem a hatart definialo 6, = 90°-os szog kérnyékén emittalédnak.
A AEp=45 eV kornyékén felléps ugrast az er6s PCI hatas okozza, amit a CDW-EIS nem

tud leirni, mivel a v, = v, tartomany koriil kozel szimmetrikus szogeloszlast josol.

3.2.2. A lovedékion szordédasa

Amint azt a 2.2 pontban is emlitettiik, a nukleonok kolcsonhatasét, a 16vedékion céltargy-

magon (-ionon) torténd szorédasat az impakt paraméteres targyalasban a

A7 (b) = —iexp (—z’ / +°° dthT(R)) at(b) (3.22)

—00
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amplitadoval irjuk le, ahol a;f a nukleonok kozti kdlcsonhatas elhanyagoldséval szamolt 4t-
meneti amplitado [Fa88|. Elektronokkal rendelkezd 16vedékek esetén a fiiggetlen részecske

modellben az arnyékolt potencialt a

VA
Vpr(R) = TR P <s0z'

N

Z o
s

k=1 °k

%> (3.23)

formula adja, ahol ¢; a passziv elektronok palyait, s pedig a 16vedékion és a k-ik passziv
elektron kozti tavolsagot jeloli. A;-bél a (2.34) Fourier-transzforméciéval az impulzus-
atadas merdleges komponense (1) szerinti differencialis amplitiad6 nyerhets, amibdl az
elektron k impulzusa (Ey = 1/2k?) és az ) szerinti differencialis eloszlas a

d’c _
dndk

|Rig(m)[? (3.24)

Osszefiiggés alapjan hatarozhaté meg.

Moshammer és munkatarsai [Mo01]| (3.24) tipusti hataskeresztmetszetet mértek 100
MeV /nukleon C®* és 3.6 MeV /nukleon Au®** -He iitkozési rendszerekben. A két 16vedék
meglehetGsen eltérd erdsségii (Zp/v) perturbéaciot jelentett, azonban az eredményekben az
volt a meglepd, hogy az n kis értékeinél meghatarozott nagy hataskeresztmetszet értékek
csak a Vpr kolesonhatas figyelembe vételével volt értelmezhets. A jelenségrél az [O101] és
[Ro03] elméleti munkak csak részben tudtak szamot adni, lényeges eltérések mutatkoztak
a mért és szamolt adatok kozott.

A [Fa05] munkéban ezt a jelenséget vizsgaltam, a passziv elektronok arnyékolo sze-

repére valo kiilonos tekintettel. A CDW-EIS modellt alkalmazva, az aktiv elektron és a
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He™ ion kolcsonhatasat a HFS potenciallal vettem figyelembe. Ez javitotta a kisérleti
adatokkal valo egyezést egy olyan szdmolashoz képest, amelyben a kotott és a folytonos
energiaju atomi allapotokat nem ortogonalis palyakkal reprezentaltak [Ro03]. Ugyanakkor
a tovabbi, a teljesebb megértés érdekében a lovedék és a He™ ion kolcsonhatasat is meg
kellett vizsgélni.

A Vpr legegyszertibb kozelitése a

VE (R) = ZI}%ZT (3.25)

Coulomb-potenciallal irhato le, ahol Zy-re a Zy = /2¢; ~ 1.35, vagy pedig a kis, ill.
a nagy iitkozési tavolsagokon érvényes Zp = 1, ill.Zy = 2 értékeket is valaszhatjuk. Az

arnyékolast a (3.25)-nél pontosabban irja le a

ZpZy Z
VS (R) = ’;% T_ ﬁp [1— (1 + ZrR) e 2#7F] (3.26)

potencial, amit a (3.23)-bol a hidrogénszert

pi(z) = (Z?%) " e 71 (3.27)

1s palya alkalmazasaval nyeriink [Ri80]. V¥, ellentétben a V' -vel, helyesen adja vissza
a limg o Vpr = ZpZy /R, ill. limg_yoo Ver = Zp(Zr — 1)/ R hatarértékeket. Ugyanakkor
ezek a potencialok csak sztatikus arnyékolast vesznek figyelembe. Az arnyékolast dina-
mikusnak nevezziik akkor, ha az ionizaci6 mellett megengedjiik a méasik elektron ger-

jeszt&dését is. Ez egy bonyolultabb, mindkét elektronnak aktiv szerepet tulajdonitd, tn.
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3.19. abra. Az impulzusatadas Z-tengelyre merGleges komponense szerinti differenciélis
eloszlasok az elektronenergia rogzitett, £y = 10 eV és 50 eV, értékeinél, a He atom ionizé-
ciojat eredményezé 3.6 MeV /nukleon Au®** — He iitkozésekben. Elméletek: jelen CDW-
EIS szamolas sztatikus arnyékolassal, lasd a szévegben (szaggatott vonal); jelen CDW-EIS
szamolas dinamikus arnyékolassal (szaggatott- pontozott vonal); sztatikus + dinamikus
szamolasok Osszege (folytonos vonal). Kisérlet: (o), [Mo01]-bdl.

négyrészecske targyaléast igényelne. A jelen vizsgilatban az egyszertibb, fiiggetlen részecske
modell keretében becsiiltem meg a masik elektron gerjesztddésének a jelent&ségét. Az ioni-
z&ciot és a gerjesztddést eredményez folyamat valoszintiségét az egyelektronos ionizécios
és gerjesztési valosziniiségek szorzataval kapjuk, ahol az utobbit a 3.1.1 fejezetben ismer-
tetett SE modellben hataroztam meg. A sztatikus és dinamikus arnyékolas szerepére a

3.19 és a 3.20 4bra mutat példat. Lathatéan a mésodik elektron gerjeszt&dése akkor

90evV T 130 eV ]

Ll
0.1
Transverse Momentum Transfer [ a.u. |

3.20. abra. Ugyanaz, mint a 3.19 4bra, kivéve Ep = 90 eV és 130 eV.
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3.21. abra. Az impulzusatadas Z-tengelyre merGleges komponense szerinti differenciélis
eloszlasok, az elektronenergia rogzitett, Ey = 10 eV és 50 eV, értékeinél, a He atom
ionizaciojat eredményezé 3.6 MeV /nukleon Au®*t — He iitkdzésekben. Elméletek: jelen
CDW-EIS szamolas a 16vedék és a céltargyion kolesonhatéasaval (Vpr # 0), lasd a szoveg-
ben (szaggatott vonal); jelen CDW-EIS szamolas a 16vedék és a céltargyion kolcsonhatasa
nélkiil (szaggatott- pontozott vonal ); szaggatott és a szaggatott-pontozott vonalakkal
jelzett szamitasok Gsszege (folytonos vonal). Kisérlet: (o), [Mo01]-bdl.

ad jelentds jarulékot, ha az ionizalt elektron csak kis energidval rendelkezik. Ej nove-
kedtével az iitkozés a kisebb impakt paraméterek tartoménya felé tolodik el, ami egyben
nagy n-t is jelol, ahol az ionizacios csatorna valik egyediil meghatarozova. A kis n és kis Fj,
tartomanyokban a kisérlet és az elmélet lathatoan jo egyezést mutat. Ekkor az iitkozés ta-
volinak tekinthetd, a l6vedék a céltargyat mint egészet” latja, és az ionizacios, gerjesztési
és az arnyékolasi mechanizmusok kozel azonos hangstlyt kapnak. Ekkor a folyamatban
a négyrészecske jelleg dominal. A nagy n és nagy Fj tartoményokhoz viszont kis impakt
paraméterii iitkozések rendelhetéek. Ekkor egy kozeli, ,klasszikus” kétrészecske iitkozés
jatszodik le az ionizalt elektron és a lovedék kozott. Ilyen esetben a mésik elektron és a
céltargymag szerepe is elhanyagolhat6 az iitkdzés szempontjabol. Az ezen folyamatot jelzd
tin. BEA (binary encounter approximation) csicsot a Vpr-et is tartalmazo jelen szamo-

las nem képes leirni. Ezért a 3.21 és a 3.22 abrakon a kisérleti adatokat olyan szamolés
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3.22. dbra. Ugyanaz, mint 3.21 &bra, kivéve Ey = 90 eV és 130 eV.

eredményeivel vetettem Gssze, ahol Vpr # 0 (lasd (3.23), ill. Vpr = 0 volt. A Vpr =0
esetben a BEA cstics megjelenik, és a nagy n és nagy Fj tartomanyok esetén j6 egyezés
mutatkozik a mért és szamitott értékek kozott.

Osszegzésképpen elmondhatjuk, hogy sikeriilt értelmezni a Moshammer és munkatarsai
Au’3t- He iitkozési rendszerre kapott kisérleti eredményeit [Mo01]. Ugyanakkor sziikséges
megjegyezni, hogy ez nem egy egységes modell keretében tortént, a spektrum kiilon-
b6z6 tartomanyaira kiilonb6z§ haromrészecske modellt kellett alkalmazni. Egy teljesebb,
pontosabb leirds négyrészecske modell keretében adhaté meg, ami tovabbi fejlesztéseket

igényel.

3.2.3. Thomas-szoras

Amint az mar az eddigiek sorén is kittint, az ionizalt elektronok egy része a lévedék sebes-
ségével megegyezd sebességre tesz szert, amit Ggy értelmezhetiink, hogy ezen elektronok
a lovedékion folytonos energiaju allapotaiba fogodnak be (ECC, elektron capture into the

continuum). Az ECC és az adott n kotott allapotba térténd befogodas (EB, electron cap-
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ture into the bound state) hataskeresztmetszetei kozott ugyanolyan folytonos atmenetnek

kell lennie, mint a céltargy gerjesztGdése és ionizacioja kozott [Bu84, Du87, Ro79|. Vagyis,

do, . do

T 5:29)
ahol
do d*o
= Q 2
dE! / dEng;d e (3:29)

az elektronbefogodas hataskeresztmetszete a 1ovedék E. folytonos energidju allapotéba,
hatéaskeresztmetszetét jeloli. Megjegyezziik, hogy a fenti l6vedékrendszerben (E., 2)) felirt

osszefiiggés a labor rendszerbe (E,, Q) a

d’o v, d%o

dE.dQ. v, dELdSY,

(3.30)

transzforméciéval vihet§ at.

Az EB és az ECC folyamatok kozott a folytonos atmenetet a [Ro79, Du87] munkak-
ban méar tanulméanyoztak és demonstraltak a teljes (TCS) hataskeresztmetszetek szintjén.
A [Gu01] munkaban ezt a folytonossagot a lovedékion szorodasa szerinti differencialis
eloszlasban (DCS, differential cross section) tanulmanyoztam.

A DCS szogfiiggésének alakjat két folyamat hatarozza meg. Az egyik a lovedékion
és a elektron kezdeti impulzuseloszlasanak atfedésével aranyos, és a lovedékion kis szo6-
rodasi szogeinél ad jelentds jarulékot [De94|. A masik a klasszikus kettds iitkozési, vagy

Thomas-folyamat [Th27|. Itt az elektron el@szor a 16vedékkel iitkozve egy 60°-os szorddas
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3.23. abra. A lovedékion
szoroédasi  szoge szerinti
differencialis eloszlasok a
H* — H iitkozésekben.
Elméletek: CDW  sza-
molas  elektronbefogasra
(vastag folytonos vonal);
CDW  szamolas ioniza-
ciora (vékony folytonos
vonal); DWB  szamolas
(ionizaciora szaggatott -
pontozott vonal). Kisérlet:
(e),[Vo86]-bol.

DCS [cmz/sr]

-30 | | ! | !

|
10 7 0.0002 00004 00006 _ 0.0008

Projectile Scattering Angle [rad]

utan a lévedék sebességével megegyez6 v, = v sebességre tesz szert. A céltargy magjan
létrejovs tjabb 60%-os szordodas utan, amelyben v, nagysidga mar nem valtozik, az elektron
a lovedékkel parhuzamos iranyban halad tovabb. A folyamat eredményeként a DCS-ben
egy csics jelenik meg, amelynek kozelits értéke a fp ~ v/3m/2Mp formula alapjan ha-
tarozhato meg. Ez a csics csak a nagy, aszimptotikus {itkozési energidkon emelkedik ki a
folytonos hattérbdl [Be79, De94|, amit a proton - hidrogén iitkozés esetén a 3.23 abra is
jol szemléltet.

Az ionizécios és befogasi csatorndkra vonatkozo differencialis eloszlasokat a CDW model-
lekben (|Gu98|, ill. 3.1.2 fejezet) hataroztam meg (3.23 abra). A lovedékion szorodasi szoge
az 1 = Myvsinfp formula alapjan hatarozhaté meg, feltételezve, hogy az impakt para-
méteres kozelités érvényes (2.2 fejezet). Feltételeztem, hogy a 16vedék csak az elektronnal

valo iitkozés soran szorodik, azaz Vpr = 0. Tovabba ionizacios folyamat hataskeresztmet-
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szetének szogeloszlasat csak a v, = v esetére hataroztam meg. Nagy bombazé energidkon
az elektron nagy valoészintiséggel az n=1 kvantumszamu allapotba fogodik be, és a maga-
san gerjesztett n allapotba torténd befogés a o, = oyn~2 alapjan skalazodik [Be79). Igy
on értékeit az n=1 allapotra meghatarozott hataskeresztmetszetbdl ezen skalézasi szabaly
alapjan hataroztam meg. A 3.23 abra nagyon j6 egyezést mutat a szamolt befogési és
az ionizacios hataskeresztmetszetek értékei kozott, ami az ECC és az EB folytonossagat
demonstralja az ionizacios kiiszobnél. A Thomas-sz6ras maximuma a proton bombézés
esetén 0.48 milliradidn koriil van, ami az elektron és lovedék klasszikus szorodasabdl is
adodik. A szamitott adatok az 5 MeV bombéazo energia esetén nagyon jo egyezést mutat-
nak a mért értékekkel. A szamolasokban a Thomas-csicson jelentkez6 minimum a CDW
modell normalizalasi hibajabol ered, valos fizikai alapja nincs [De94].

A [Gu01] munkiban az EB és ECC mechanizmusok teljes folytonossagét bizonyitva,
meghatéroztam az egyszeres és kétszeres (Thomas-) szorodasi folyamatok szerepét az ECC
folyamatban. (A Thomas-szoroédast korabban csak az EB folyamatban tanulmanyoztak.)
Tovabba vizsgaltam az elektron tobbszords széorodasanak szerepét mas ionizacios jelensé-

gekben is (pl. kozeli és tavoli iitkozések).

3.2.4. Az ECC folyamat és a lovedékion széroédasa

Mint fentebb emlitettiik, az ECC folyamat soran az elektron az ionizaciot kovetGen a 16-
vedékkel egyiitt halad, annak folytonos energiaju allapotaiba fogodik be. A 80-as években
szamos tanulmany jelent meg, amelyekben kiilénb6z6 iitkozési rendszerekben vizsgaltak
az elektronhozam nagysagat és eloszlasat, lasd pl. a [St97]| attekinté miivet. Ezekben a

vizsgalatokban az volt a k6zos, hogy a lovedék csak igen kicsi, milliradidnokban mérhetd
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TDCS [10" cm® eV sr?]
o
T

001 b b
20 30 40 50

ELECTRON ENERGY [eV]

eltériilést szenvedett az itkozés soran.

3.24. abra. Az elektron ener-
gidja szerint differencilis el-
oszlasok az elektron (¥J.) és a
l6vedékion(dp) rogzitett szoro-
dési szogei estén a 75 keV HT —
Ar iitkézésben. Elmélet: jelen
DWB szamolas (folytonos vo-
nal). A szimbo6lumok a kisérleti
adatokat jeloli.

A [Sa98] munkaban azt vizsgaltuk, hogyan jatszodik le az ECC folyamat abban az eset-

ben, amikor a lovedék joval nagyobb, fokokban mérhets szogli szérodéast szenved. Vajon

képes-e a l6vedék ilyen mértékii iranyvaltoztatas utan is maga koré vonzani, fokuszalni az

elektronokat? Kapcsolodva a kisérleti vizsgalatokhoz, torzitott hullami Born-kozelitésben

(DWB, lasd 2.60 formula) végeztem elméleti szamitasaimat.

Az {itkozési rendszert a 75 keV energiaju proton 16vedék és az argon céltargy alkotta.

Az elektronok intenzitasanak mérése a 3.7° az 5.0° és a 8.1°-o0s lovedék szorodési iranyok-

ban koincidencia feltételek esetén tortént. A l6vedékion nagyfoku eltériilése nyilvanval6an

a nehéz céltdrgymagon valo szorodasa kovetkeztében jon létre. Ugyanakkor a 2.2 feje-

zetben ismertetett, a nukleonok kozti kolecsonhatast is magukban foglalé formuldk csak
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kis l6vedékion eltériilések esetén érvényesek. A 16vedékion nagyszogi eltériilése, szintén a

félklasszikus kozelitésben, a

d®o ( do )Scatt- d*>P(b)

dE.d0.dQp  \dQp dE,dQ,’ (3.31)

formaban adhaté meg [Gr81], ahol (do/d€2,)***" a lovedékion céltargyon valo szorodasa-
nak a hataskeresztmetszete, d>P(b)/dE.d). pedig az adott b impakt paraméterre vonat-
koz6 ionizéaciés valoszintiséget jeloli. A l6vedékion szordédasanak leirasakor egy tovabbi,
un. tortpalya kozelitést alkalmaztam, amely soran a lovedék az iitkozés elGtt és utan is
egyenesvonalti palyan halad, és igy a 0p sz0gi torés a palya alakjaban a t=0 idépillanat-
ban kovetkezik be [An76]|. Az ECC folyamatban a kirepiil§ elektronok iranyat a 16vedék
irAnya hatarozza meg (v, = v). Mivel a befuté és kifuté palyaszakaszokon is létrejhet
az ionizacio, és a jelen kozelitésben a két palyaszakasz fiiggetlen egyméastol, igy az eredeti
0° és az eltériilt 0p iranyokban is jelentkezik az ECC csiics (lasd a 3.24 abrat). A jelen
DWB szamolas a 6.8°-0s 16vedékion szorodés esetén is josol ECC csiicsot a 0°-os iranyban,
ellentétben a joval egyenletesebb eloszlast mutaté kisérleti adatokkal szemben. A 16vedék
szorodasi irdnyaban mért ECC csics alakjaval jobb egyezést mutat a szamolas, béar a cstics
alacsonyabb energiaju tartoméanyat alulbecsiili.

Amint azt a kisérleti és elméleti adatok Osszevetése mutatja, a jelen szamolas szamot
ad a l6vedékion szorédasi iranyaban megjelend megnovekedett (ECC) elektronhozamrol,
azonban a folyamatnak csak egy igen durva becslését adja. Ez részben az ionizacios DWB
modell és a tortpalya kozelités hianyossagainak tudhato be. A teljes haromtest kinematika,

ezen beliil is a 16vedékpalya mind pontosabb leirdsanak sziikségességét hangsilyoztak Fiol

69



as munkatarsai a [Fi0l] munkaban. Egy (teljes) kvantummechanikai targyalas keretében
sikeresen adtak szamot a 3.24 abran szereplé TDCS spektrumok alakjarol, megmutatva

ezzel a befuté palyaszakasz tulhangsilyozott szerepét a jelen tortpalyas kozelitésben.
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3.3. Tobbszoros ionizacid

A t6bb elektron atmenetével jaré folyamatok tanulméanyozasa egy igen tekintélyes részét
képezi az atomi litkozési folyamatok témakorének [McGu92, St97, McGu97|. Az el6z6 feje-
zetekben a tobbelektronos céltargyakon vizsgélt egyelektronos jelenségek preciz targyalasa
is végsGsoron a tobbelektronos folyamatok targykorébe tartozik, olyan értelemben, hogy
ezekben egyetlen elektron dtmenete dominél. Ez az tn. aktiv elektron modell bizonyos
feltételekkel tovabbfejlesztheté a tobb elektron dtmenetével jarod jelenségek vizsgalatara
is.

Vizsgaljunk meg egy N elektronos atom és egy csupasz lovedék alkotta rendszert. A

Hamilton-operator a

A2 ZPZT l ZP ul T 1
H= — —+ -y +
e T RO 22 TR -5 T 2 A Dl rry
= T+V+Hyr (3.32)

form4ban adhaté meg, ahol z; a j-ik elektronnak a céltargymagra vonatkoztatott hely-

vektora, és pp a lovedékion redukalt tomege (a tobbi jelolés a 2.1 pontban ismertetettel

2 . , . . . , . . , . .,
azonos). T = Qﬁ—P a relativ mozgas kinetikus energia operdtora, a V kdlcsonhatési potencial

egyrészecske potencidlok 6sszegeként adodik (V =SV ie1 m = j=1Vj), mig

N
Z m = Zj:HjT. (3.33)

A HJ operatora ) ,. ; m elektron - elektron (e-e) kolcsonhatés miatt nem egyrészecske
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operator. Ha az e-e kolcsonhatast valamilyen atlagtérrel kozelitjiik

1
Y ~u(ay), (3.34)
akkor H] is egyrészecske operator lesz [H , H']. Igy, a kdlcsonhatési képben definialhato

VI (t) — eiHTtVe—iHTt
= > exp iy Hft —iZHth]
J k !
= Y Myt =N V(1) (3.35)
J J

Vjexp

operator alapjan, a rendszer U (ty, ty) id6fejlédés operatora a t; - to idGintervallumban az

Ulty,t;) = Texp [—z‘Z/ﬂtzVI(tl)dtl}
= [[7ew [—i /t tVI(tl)dtl} =[5t (3.36)

forméban adhaté meg. Vagyis, ha a

> (Z |z — 2571 — v (rj)) (3.37)

elektronkorrelaciotol eltekintiink, akkor az elektronok mozgasa egymastol fiiggetleniil
megy végbe. A tobbelektronos atmenetek valoszintiségi amplitidoi az adott atlagtéren
szamolt egyelektronos atmenetek amplitidoinak szorzataként adodik. Ez a fiiggetlen ré-
szecske modell (independent particle model, IPM). A TPM egy igen hatékony eljaras,

ugyanis az [IPM-ben szdmitott és a mért adatok Gsszevetése alapjan a korrelaci6 szerepére
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is kaphatunk informaciot.
Ebben a fejezetben az IPM keretében a tobbelektronos ionizaciot targyaljuk. N darab

azonos elektronbol q darab elektron P, ionizacids valoszintisége a

Fy(b) = (N)p"(l —p) e (3.38)

binomidlis eloszlas alapjan hatidrozhaté meg. Megemlithetjiik, hogy a ¢=1 és a p <1
esetén az egyelektronos jelenségek targyaldsanal alkalmazott aktiv elektron kozelitéshez
jutunk. A (3.38) formula m héjbol allo, héjanként egyenként N, elektront tartalmazo

atom esetére a

. q; .
q15eqm=0,3 7%, qi=q =1 j=1

formulaval altalanosithato [Ki98, Ki02], ahol {k,...,k,} a ¢ darab ionizalt elektron im-
pulzusat, p; (dp;/dk) pedig az i-ik elektronra vonatkozo teljes (differenciélis) ionizacios
val6szintiséget jeloli. Egyetlen, k; impulzussal kirepiil§ elektronra vonatkozé hatéskereszt-

metszetet a

do d7P,(b)
— = [ dky...dk, [ db ——1— 4
dk, / 2 a / dk; . ..dk, (3.40)

Osszefiiggés adja.
A kovetkez6kben a hélium, neon és argon atomok tobbszoros ionizaciojat fogjuk vizs-
galni, ahol az egyes egyelektron atmenetek valdszintiségeit a CDW-EIS modell keretében

hatarozzuk meg.
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3.3.1. A hélium atom kétszeres ionizacidja

A |[Fa98] munkéban az egyszeres és a kétszeres ionizacié (2.45) teljes hataskeresztmetsze-

teit az 1.4 MeV /nukleon X?7" — He iitkozési rendszerben vizsgaltam. A csupasz lovedék

toltése a Zp=1-40 hatarok kozott valtozott. Az IPM kozelitésben az egyszeres ionizécio

valészintiségeit a CDW-EIS modell keretében HFS atomi potencidlon hatéroztam meg

|[Fa96]. A folyamat leirasara szerzétarsaim alkalmaztak a CTMC modellt is. A 3.25 ab-

ran a kétféle leirassal kapott ionizacios valoszintiségek Gsszevetése lathato. A két szamolas

nagyon hasonlé valészintiségeloszldsokat produkal. Mind az egyszeres, mind a kétszeres

ionizacié esetén az az impakt paraméter tartomany, amely a legnagyobb jarulékot adja

a TCS-hez, a nagy b értékek felé tolodik el Zp novekedtével. Ez azt jelenti, hogy az erd-

sebb perturbacidt jelentd 16vedéktoltések esetén mar nagyobb iitkozési tavolsagokon is

lejatszodhat a folyamat.

41 sI CDW-EIS | DI CDW-EIS |
3 | -
2 L /\\ |
—_~ AN - <
5 / = \
;’ 1+ AN \\\ 4 &8 \
: ~\\ ~_ = \\ \
2 ~-o __P\_\\\_ N& \\~~» SO
g& 0 === na i =
4r CTMC | CTMC
il //F\\ ]
“\
)l \\ i N
\
7N \
Lr N \\ i N \\
\\ \ \\ N
0 I N \\ \q —
0 5 10 10
p (a.u.)

3.25. abra. Teljes ioniza-
cios valoszintiségek az 1.4
MeV /nukleon X9*-He iit-
kozésben, a ¢ = 6 (vékony
vonal); ¢ = 15 (szaggatott-
pontozott vonal); ¢ = 30
(szaggatott vonal); ¢ = 45
(vastag vonal) értékeknél,
a p = b impakt paraméter
fliggvényében. A baloldali
abra az egyszeres ionizacio
(SI), mig a jobboldali abra
a kétszeres ionizacio (DI)
esetét mutatja.

A 3.26 abran az egyszeres és kétszeres teljes ionizacios TCS adatok lathatoak. A CDW-
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3.26. abra. Egyszeres (SI)
és kétszeres (DI) hatés-
keresztmetszetek az 1.4
MeV /nukleon X9*-He iit-
kozésben, a lovedék tolté-
sének fiiggvényében. Elmé-
letek: jelen CDW-EIS széa-
molés (folytonos vonal);
CTMC szamolas (szagga-
tott vonal). Kisérletek: tel-
jes kor és teljes négyzet

[McGu87]-bol; nyitott kor
10 " ” ” 0 és nyitott négyzet) [Kn84]-

Projectile Charge bol.

Total Cross Section (10_16cm2)

EIS igen jo egyezést mutat a kisérleti adatokkal, még a nagy lovedékion toltések esetén is.
Ez a modell alkalmazhatosagat mutatja az erés (nagy Zp) perturbéciok esetén. Itt meg
kell jegyezni, hogy a B1 modellben a valdsziniiségek és a hataskeresztmetszetek is a Zp3-el
ardnyosak (n—2, ill n—4 az egyszeres és kétszeres ionizaci6 sordn). Igy egy Bl szamolas a

TCS-re, f6ként nagy Zp esetén, jelent&sen eltérs értékeket josolna.

3.3.2. Neon és argon atomok tobbszoros ionizacidja

A perturbécios eljarasok nem teljesitik az in. unitaritast, ami szerint az 6sszes lehetséges
folyamat valoszintségeinek Osszege 1-et kell, hogy adjon [McGu92|. Ugyanakkor a bino-
miélis formula alkalmazésakor sziikséges, hogy az adott folyamatra a p(b) < 1 teljesiiljon,
kiilonben a sokelektronos valoszintiség negativ értéket is felvehet. A p(b) > 1 értékek mar
olyan iitkozési tartoményokon is eléfordulhatnak, ahol az adott modell még helyesen ad

szamot az egyelektronos folyamat hatéaskeresztmetszetérsl. Ez akkor fordul eld, ha p az
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3.27. abra. Az 1s, 2s, 2p, és 2p; palyak ionizicios valoszintiségei a 3.6 MeV /nukleon Au®**

+ Ne iitkozésben. a) Korrekcié nélkiili CDW-EIS szdmolas, b) a (3.42) alapjan korrigalt
CDW-EIS szamolas.

1-et csak olyan kis b értékek esetén 1épi tul, amelyek a b- p(b) szorzat miatt csak elhanya-
golhato jarulékot eredményeznek a TCS meghatérozasa soran (lasd a 2.37 sszefiiggést).
A p(b) > 1 elsfordulasa az adott perturbécios eljaras alkalmatlansagabol ered, amit az
IPM modell alkalmazasakor korrigalni kell. Természetesen egy korrekciénak csak akkor
van értelme, ha azt viszonylag kis, az adott folyamat szempontjab6l nem meghatarozo
impakt paraméter tartoményon kell alkalmazni. Az irodalomban két, empirikus megfon-
tolasokbol ereds, korrekcios modszer terjedt el:

a/ az 1-nél nagyobb értékeket 1-nek veszik
p(b)=1, ha p(b)>1 (3.41)

b/ a
p(b) = 1 — exp[—p(b)] (3.42)
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< 1t | 3.28. abra. CDW-EIS koze-
E 2 -+ . litésben szamitott, impakt
;é paraméterrel szorzott -
<1 szoros ionizacids valoszint-
ségek a 3.6 MeV /nukleon
0 Au®**t + Ne iitkozésben
az impakt paraméter fiigg-
vényeben. CDW-EIS sza-
i molasok a ¢ = 1,...,4
?:1'0 esetén a  (3.41) (a) és
=, a (3.42) (b) korrekcio-
e P 17 1 val; CDW-EIS szamolasok
n’05 /,,/ . a9 s a g = 5,...,8 esetén a
< s SO N 1 (3.41) (c) és a (3.42) (d)
S ey An e Do ) Korrekeioval,
0 1 2 3 4 5 1 2 3 4 5
b [a.u.] b [a.u.]

formulat alkalmazzak, melyet Sidorovich és Nikolaev javasolt [Si83].

A |Ki02] munkiban a neon atom tdbbszords ionizacidjat a 3.6 MeV /nukleon Au®3*
l6vedékkel torténd iitkozésében vizsgaltam. Az egyelektronos ionizacios valosziniiségeket
a CDW-EIS modellben HFS atomi potencialon hataroztam meg |[Fa96|. A vizsgalt folya-
matban a lovedék egy igen erés Zp/vp ~ 4.4 perturbéaciot jelent, igy a b kis értékeinél
p > 1. A 3.27 abran jol latszik, hogy a (3.42) korrekcié elsGsorban a kis b értéke esetén
jelentss.

A 3.28-abra a kétféle, a/ és b/ korrekcioval meghatarozott t6bbszords ionizéacios valo-
szintiségeket mutatja. Alacsony g < 4 ionizaltsag esetén nincs lényeges eltérés. Nagyobb
q értékek esetén, ahogy az ionizacids valdszintiségek silypontja tolédik a kisebb impakt
paraméterek felé, tigy novekszik az a/ és b/ korrekcios eredmények kozti kiilonbség.

A 3.29 abran a g-szeresen ionizalt Ne céltargy atomhoz tartozo TCS (o,) és a tel-
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3.29. abra. Teljes ioniza-
ci6s hataskeresztmetszetek
aranya, R, = o,/01 a 3.6
MeV /nukleon Au®t  +
Ne iitkozésben az ioni-

1.0 4

0.1 zalt céltargy ¢ toltésének

o - fliggvényében. Elméletek:
o jelen CDW-EIS szamo-
las a (3.41) (model (a))

0.01 4 és  (3.42) (model (b))

7 2233 Ei)) *. 7 korrekcickat alkalmazva;
—— BCM csatolt-csatornas szamolas
———— BGM-R | ) céltargy effektus nélkiil
(BGM) ill. céltargy ef-
fektussal (BGM-R). A A
a mérési adatokat jeloli

Ki02].

| | | | | | | | |
1 2 3 4 5 6 T 8
recoil ion charge state q

jes egyszeres ionizaci6 (o1) aranyat hasonlitottuk Gssze. Nincs lényeges eltérés a ¢ < 4
esetén az a/ és b/ modon korrigalt jelen CDW-EIS eredmények kozott, mivel kis g ese-
tén, ahogy azt a 3.28 abra is mutatja, a tavoli litkozések dominalnak. Lényeges eltérés
g < 4 értékeknél jelentkezik, ahol a b/ eljarassal korrigalt CDW-EIS adatok jo egyezést
mutatnak a mért értékekkel. Ez alapjan azt mondhatjuk, hogy a b/ korrekciés modell
javit a CDW-EIS alkalmazhatosagan a nagy perturbaciok esetén is. Ugyanakkor a jelen
CDW-EIS szamolasok nem veszik figyelembe azt, hogy a céltargy elektronallapotai is mo-
dosulhatnak az egyes ionizacios események kozott, amit valasz (R, response) effektusnak is
neveziink. Ez az effektus, a csatolt-csatornas (basis generator model, BGM [Ki02|) kozeli-
tésben elvégzett becslés (BGM-R) alapjan nem tiinik jelentGsnek. A BGM modell teljesiti
az unitaritast, és eredményei a (3.41) korrekcioval szamitott CDW-EIS eredményekhez
allnak kozel. Ez viszont azt jelenti, hogy a (3.42) eljaras tul nagy korrekciot jelent a kis b

értékek esetén. A jelenség pontosabb megértése tovabbi vizsgilatokat igényel.
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3.30. abra. DDCS eloszlasok az elektronsebesség Z-tengely irdnyt vetiiletének (v))) fiigg-
vényében 3.6 MeV /nukleon Au®**+ Ar iitkozésben a céltargy q toltése és az elektronse-
besség Z-tengelyre meréleges vetiiletének (v, ) kiilonb6zs értékei mellett. A DDCS adatok
av, = 0.45 és 0.95 a.u. esetén a jelzett faktorokkal szorzodnak. Elméletek: CDW-EIS sza-

moléasok a (3.41) (folytonos vonal) és a (3.42) (pontozott vonal) korrekciokat alkalmazva.
A szimb6lumok a mérési adatokat jelolik [Ki02].

A [Ki01, Ki02] munkakban a t6bbszoros ionizacié differencialis hataskeresztmetszeteit
vizsgaltam, a 3.6 MeV /nukleon Au®*t + Ar iitkozés esetén. A ¢ = 2,3 értékeire meg-
hatéarozott, (3.40) szerint definialt DDCS eloszlasok a 3.30 abran lathatok. Az egyszeres
ionizaci6 valoszintiségeit a CDW-EIS modellben hataroztam meg [Fa96|, ahol OPM po-
tencialt alkalmaztam a perturbalatlan atomi allapotok leirdsa soran. A (3.41) és (3.42)
korrekciokkal kapott eredmények kozott a legnagyobb eltérés v)| nagy értékeinél jelentke-
zik. A nagy v nagy v-t is jelent, mely elektronok elsGsorban kozeli, kis impakt paramétert
titkozésekbdl szarmaznak. A b/ korrekcioval kapott CDW-EIS eredmények kozelebb allnak

a mért értékekhez, azonban a kisérleti adatok nagy szérdsa nem ad lehetGséget tovabbi
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kovetkeztetések levonasara.

3.3.3. Masodrendii folyamatok az argon tobbszoros ionizacidja-
ban

Afrosimov és munkatéarsai az 1 MeV HT+ Ar iitk6zésben kisérletileg tanulméanyoztak a
tobbszoros ionizéacid jelenségét [Af00]. A 6, = 0°-ban kirepiil6 elektronok energiaeloszlasa-
val egyiitt az ionizalt atom ¢ iontoltését is meghataroztak a g=[1-4| tartomanyban. Azt a
meglep6 eredményt taldltak, hogy a kétszeres és haromszoros ionizacids csatornak jaruléka
bizonyos esetben feliilmulta az egyszeres ionizaci6ét, amit a masodrendii legerjesztGdéses

folyamatok jarulékanak tulajdonitottak.

3.31. abra. DDCS eloszla-
sok az 1 MeV proton -
Ar iitkozésben, az elektron
energidjanak (E,) fiiggvé-
nyében a 6, = 0° rog-
zitett értékénél. Elméle-
tek: CDW-EIS szdmitasok
a ¢ = 4 ( pontozott vo-
nal); ¢ = 3 (pontozott-
-------- N 4 szaggatott vonal); ¢ = 2

: 1 (szaggatott vonal); ¢ = 1
(folytonos vonal) értékeire.

——T=T

[eV cmz/eV/sr]

E xDDCS
S
T T T

~
N

20l

S
T

. | . . . | L |
1000 2000 3000
Electron Energy [eV]
A |Fa01] munkaban ezt a jelenséget tanulméanyoztam. A CDW-EIS modellben HFS
atomi potencidlokon meghatarozott egyelektronos valoszintiségekbdl [Fa96| az IPM modell
keretében (3.39) hataroztam meg a t6bbszords ionizéacio valosziniségeit.

A 3.31 abran a ¢ = 1 —4 értékeire meghatarozott ionizacios valosziniiségeket tiintettiik
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3.32. abra. Egyelektron io-
nizaciés valoszintiségi el-
oszlasok az 1 MeV pro-
ton - Ar {itkozésben, az
elektron energidjanak (E,)
fiiggvényében, az impakt
paraméter kiilonboz6 b =
p és a 0, = 0° rog-
zitett értékeinél. Elmélet:
4 CDW-EIS szamitasok a K
-4 (pontozott-szaggatott vo-
nal); L (szaggatott vonal)
és az M (folytonos vonal)
alhéjak jarulékaira.

Tonization Probability eV sr’)

10 10 100 10" 10° 10
Electron Energy (eV)

fel. Jol lathato, hogy a DDCS értékei, Afrosimov és mtsi. eredményeitl eltéréen [Af00],
q novekedtével egyenes aranyban csokkennek a teljes E, elektronenergia tartoméanyon.

A 3.32 abra az egyelektronos ionizacios valoszintiségeket mutatja. Megallapithato, hogy
vannak olyan tartomanyok, ahol az L-héj ionizacios valészintisége nagyobb, mint az M-héj
esetén. Egy, a bels6 héjrol kiiitott elektron ionizacidja soran keletkezett lyuk egy legerjesz-

tédési folyamat soran nagyon hamar betolt6dik. Az L-alhéjon keletkezett lyuk 90-93%-os

10°F E
B ]
NE ‘ | 3.33. abra. Ugyanaz, mint
& X 1 a 3.31 abran. Elméletek
> 10'19& . | a jelolések a 3.31 abraval
) E,'/ 1 azonosak. Kisérletek: nyi-
2 i 1 tott kor, Ar™; nyitott négy-
a i 1 zet, Ar’; teljes négyzet,
m® 1 Art; teljes kor, Ar*t a
10°°F 4 [Af00]-bol.
r: N \q=2 B
C N e UND T
1000 2000 3000

Electron Energy [eV]

valosziniiséggel egy Auger-folyamat soran bomlik el [Me78]. A spektroszkopiai tablazatok
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alapjan egy, a 2p héjon lévs lyuk nagy valdszintiséggel az M-héjrol beugro elektronnal
toltédik be, és a felszabadulo energiat egy masik M elektron viszi el [Ca66]. Ezt LMM
Auger-folyamatnak nevezziik. Igy egy, a lovedék altal az L-héjrol kiiitott elektron ionizéa-
ciojat kovetden a céltargy atom toltése ¢ = 2 lesz. Mivel a mérésben az egyes ionizacios
csatorndkat a ¢ alapjan azonositottak, igy a fenti L-héj egyszeres ionizacidja a ¢ = 2-es
(kétszeres ionizacio) csatorndban fog megjelenni. Hasonléan, a 2s héjon keletkezett lyuk
egy, az L-héjon beliili atrendezddést (Kroster-Kronig) kévet6 LMM Auger-folyamat soran
a ¢ = 3-as csatornat fogja szaporitani [Ca66]. Ha a szamolasban ezeket a legerjeszt&dés-
sel jaro folyamatokat is figyelembe vessziik, akkor a 3.33 abran szereplé eredményekhez
jutunk. A sok gorbe meglehetésen zsifoltta teszi az abrat, azonban az megéllapithato,
hogy az E. = 500 eV kornyékén jelentkez6 ECC cstcs intenzitédsa a ¢ = 2 és ¢ = 3 esetén
nagyobb, mint a ¢ = 1 értékénél. Ez az a tartomény, ahol az L.-héj az M-héjnal nagyobb
ionizacios valoszintiségekkel rendelkezik (3.32 4bra). Igy itt a legerjesztédéssel jaro folya-
matok az egyszeres ionizaci6 hozamét a tobbszordsen ionizalt csatornakhoz ,iranyitjak”.
Ez més E,. tartoméanyokon nem jelentds, mivel azokon az M-héj ionizacioja a dominéns
folyamat. Ezzel sikeriilt értelmezni a kisérletileg megfigyelt f6bb tendencidkat |Af00]. A

jobb egyezés érdekében a modell tovabbi finomitésa sziikséges.
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4. fejezet

Osszefoglalas és altalanos megjegyzések

Az értekezés a folytonosan torzitott hullama modellek (CDW) alkalmazasan keresztiil
ny1jt betekintést a nagyenergiaji atomi iitkozésekben lejatszodo, az elektron(ok) gerjesz-
t6désével, ionizacidjaval és befogodéasaval jaro elemi jelenségek vizsgalataiba. Ezen elemi
jelenségeket az elméleti modellek tiilnyomo tobbsége a legegyszeriibb haromrészecske tér-
gyalasban vizsgalja. Ugyanakkor hdrom részecskébdl allo iitkozési rendszer kornyezetiink-
ben csak ritkan fordul elg, és a laboratériumban is nehezen valosithato meg, igy a kisérleti
vizsgalatok tilnyomo tobbsége, a gyakorlati alkalmazasokat is szem el6tt tartva, tobbe-
lektronos rendszereken torténik. A haromrészecske modellek egy, az elektronkorrelaciot
elhanyagolo egyszerii kiterjesztése sokelektronos rendszerekre a fiiggetlen részecske kozeli-
tés keretében adhat6 meg. Ezen kozelités alkalmazhatosagat az indokolja, hogy sok esetben
az egyes elektronok dtmenetei fiiggetleneknek tekinthetok. Igy a dolgozatban ismertetett
vizsgalatok a haromrészecske modellek tanulményozésan tul a fiiggetlen részecske kozeli-
tések érvényességét is tesztelik.

A 3.1 fejezetben ismertetett, az iitkozési hataskeresztmetszetek meghatarozasara vo-
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natkozo6 vizsgalatok alapjan megallapithato, hogy az elemi folyamatok lejatszodasaban a
céltargymag Coulomb-terét learnyékolo (passziv) elektronoknak is komoly szerepe lehet.
A HT — He iitkozési rendszeren elvégzett vizsgalatok azt mutatjak, hogy az arnyékolo po-
tencial tipusa kevésbé meghatarozo a gerjesztéssel és befogddassal jaro folyamatok esetén
[Gu97, Gu02]. Ez annak tudhato be, hogy ezen jelenségek lejatszodasa soran az elektron
végig az egyik iitkozd fél kozelében, annak valamilyen kétott allapotdban tartozkodik,
ahol az arnyékolasi viszonyok nem véaltoznak jelent&sen. Ilyen esetekben a kétcentrumu
effektusok (TCE) elhanyagolhatoak, és a folyamatok leirasa leginkabb az atomi elektron-
allapotok megvalasztasara mutat érzékenységet. Megallapithato, hogy a viszonylag kis
perturbaciok (Zp/v < 1) és egy megfelels, pl. Hartree-Fock tipusti modellpotencial al-
kalmazasa esetén az SE (symmetric eikonal) kozelités helyesen ad szamot a gerjesztési
folyamat dinamikajarol [Gu97, Ti98]. Erésebb perturbaciok esetén a modell veszit érvé-
nyességébdl, és a megbhizhatobb eredmények elérése érdekében valosziniileg a perturbacios
sor magasabb rendi tagjainak meghatarozasa valik sziikségessé. Hasonl6 kovetkeztetések
allapithatoak meg a befogasi jelenségek vizsgalatara alkalmazott CDW modellre vonat-
kozoan is [Su00, Gu02].

Az elektron ionizaciojat eredményezé folyamatokban a dinamikanak is fontos szerep jut
azéltal, hogy a kiloksdott elektron a lovedék- és a visszamarado céltargyion terében mozog.
Ezt a kétcentrumi effektust a CDW és CDW-EIS modellek igen jol visszaadjik, feltéve,
hogy megfelel§ potencidlokat alkalmazunk az atomi elektronéllapotok leirasakor [Gu98,
Tr98a, Tr0la, Tr98b, Tr98al. Mivel az ionizacié soran tetszéleges impulzusmomentumi
allapotok johetnek létre, igy ez a folyamat az atomi potenciélok egy igen érzékeny tesztjét

is jelenti [Ki97, Ki98, Gu04|. Ezt jol szemlélteti az argon atom esete is, ahol a HFS modell
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hidnyossaga iitkozott ki az 1=2 impulzusmomentumi allapot kialakulasakor [Gu00).

A 3.2 fejezet tantsaga szerint az ionizacios folyamatokban az elektron(ok) emisszio-
janak vizsgéilatan til a lovedékion szorodasanak vagy a céltargyion meglokSdésének ta-
nulméinyozasa a folyamatok alaposabb megértését teszi lehetévé. Ilyen vizsgélatokban az
egyes modellek hidnyossagai is jobban kiiitkdznek.

A nehéz részecskék mozgasarol a megmaradasi torvények alkalmazasan keresztiil mar
az elektron energia- és emisszios szog szerinti eloszlasai (DDCS) alapjéan is képet nyerhe-
tiink. Az iitkdzés soran szétrepiils részecskék impulzuseloszlasainak vizsgélataibél legin-
kabb a kétcentrumu (TCE) és az iitkozés utani kolecsonhatasok (PCI) szerepére kovetkez-
tethetiink. Ez utobbi kélcsonhatés, ami igen jelentGsnek mutatkozott a 30 MeV C%T — He
iitkozési rendszerben, elsGsorban az eloszlasok alakjanak aszimmetridjaban mutatkozik
meg [Tr98c|. Ezt az effektust a CDW-EIS modell helyesen irja le. A 75 keV energidji
H" 16vedékion és hélium atom iitkozésében a CDW-EIS modell mar pontatlanabbul ad
szamot a PCI jelenségérdl [Sa02|. Ugyanakkor a kétcentrumi effektusokat a modell ebben
az litkozésben is helyesen irja le.

A 16vedékion az atomon torténé szoéroédasa soran az elektronnak és az atomtorzsnek
ad at impulzust. Kisszogil szorodésa egyarant 1létrejohet az elektronnal és az atomtorzzsel
torténd kolcsonhatasa kovetkeztében, azonban léteznek olyan jelenségek, pl. a Thomas-
folyamat, amely soran a lovedékion nagy valosziniiséggel csak az elektronon szérddik.
A proton és hélium atom iitkozésének vizsgalata azt mutatja, hogy a Thomas-folyamat
lejatszodasaban nincs kiilonbség abban, hogy az elektron végiil a 16vedékion erdsen vagy
lazan kotott allapotaiba keriil [Gu01].

Mas, elsGsorban a nagy toltésti nehéz részecskék keltette folyamatokban a l6vedékion-
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nak mér kisszogi szérodasaért is az elektronnal és az atomtorzzsel torténd kdlesonhatasa
egyarant felelgs. A 3.6 MeV /amu Au®>t — He iitkozési rendszeren végzett vizsgalatok azt
mutatjak, hogy az utobbi kolcsonhatas soran a céltargyon 1évés elektronok arnyékold sze-
repe is igen lényeges [Fa05]. Ilyen esetben, mivel a 16vedék igen kozel keriil a céltargyhoz,
az is megtorténhet, hogy egy elektron ionizacioé mellett egy tovabbi elektront is gerjesztett
allapotba juttat. A jelenség pontos lejatszodésa még nem teljesen tisztazott.

A 16vedékion nagyszog eltériilése kizardlag a céltargy magjan torténd szorédasa soran
jon létre. Az ionizacios jelenség globalis vizsgalata (pl. a teljes ionizaciés hozam meghaté-
rozéasa) szempontjabol a lovedékion szorodasanak, ill. mozgasanak részletes ismerete nem
bir meghatarozé jelentGséggel. Ugyanakkor, mint azt a proton és argon atom {itkozésé-
ben elvégzett vizsgalat mutatja, a 16vedékion palyajanak pontos meghatarozasa bizonyos
estekben, példaul az ECC folyamat megfelels értelmezése soran, igen lényeges [Sa98|.

A 3.3 fejezet eredményei alapjan megallapithato, hogy szamos, tobb elektron dtmene-
tével jaro folyamat a fliggetlen részecske modell (IPM) segitségével is kielégitGen értelmez-
hetd. A hélium atom 1.4 MeV /nukleon energiaju Z toltést Coulomb-részecske bombazéasa
altal 1étrejovo kétszeres ionizacidjanak mért és szamitott teljes hataskeresztmetszetei na-
gyon jo egyezést mutatnak a Z széles (1 < Z < 40 ) tartomanyaban [Fa98|. Az elmélet
hasonléan jol irja le az elektronok impulzuseloszlasait a 3.6 MeV /nukleon Au®** — Ne, Ar
titkGzési rendszerekben lejatszodo t6bbszoros ionizacio folyamataban is [Ki0l, Ki02]. A
proton és argon atom iitkdzésében a tObbszords ionizacié sordn az elére irdnyban emit-
talodott elektronok energiaeloszldsanak helyes értelmezéséhez az ionizaciot kovetd leg-
erjesztGdéses folyamatokat is figyelembe kellett venni [Fa0l]. Ezekben a folyamatokban

az elektronok kozti kolesonhatas elhanyagolhatd az iitkozés szempontjabol. Ugyanakkor
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fontos, hogy az egyes egyrészecske atmenetek valdszintiségeit mennyire pontosan tudjuk
meghatarozni. Az esetek tantisaga szerint a megfelel6 CDW modellek elég pontosan adnak
szamot az egyes elemi eseményekrsl. Ervényességi tartomanyaikat a hataskeresztmetsze-
tek vizsgalataira alapozva allapitottdk meg. Ez a tartomény az d4tmeneti valoszintiségeket
tekintve meglehetdsen sziik, ami kiilonosen a nagy perturbéciot jelent6 lovedékek keltette
tObbszoros ionizacioban mutatkozik meg. Nagy perturbaciok esetén egyre inkabb megmu-
tatkozik az unitaritis teljesiilésének a hidnya. Az egyszeres és kétszeres ionizaci6ban a
perturbacios CDW modellek ezen defektusa még nem vezet jelent&s hibahoz, vagy egy-
szeri moédon korrigalhato, de természetesen ez az adott iitkdzési rendszertdl is fiigg. Olyan
esetekben, ahol az adott jelenséget csak kvalitativ modon sikeriilt értelmezni, a kisérleti és
az elméleti adatok kozotti eltérés az elektronkorrelacié szerepére utalhat. Kapcsolodva a
dolgozatban bemutatott kutatdsaimhoz, ijabban a kételektronos rendszerekben jelentkezs

elektronkorrel4cié jelenségét tanulméanyozom.
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A. Fuggelék

Eikonal kozelités

Tekintsiink egy M tomegt részecskét, amely K kezdeti impulzussal mozog a W(R) po-

tencial terében. A részecske mozgésa a
[Vip + K* —2MW(R)|F(R) =0 (A1)
Schrodinger-egyenlettel adhaté meg. Keressiik ezen egyenlet megoldasat az
F(R) = exp[iS(R)] (A.2)
alakban. Behelyettesités utan az an. S(R) eikonél fiiggvény az

[-iVRS(R) + (VrS(R))” = p*(R) (A.3)
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egyenletbdl hatarozhaté meg, ahol
p’(R) = K> —2MW (R). (A.4)

Keressiik a megoldast olyan tartoméanyokon, ahol K? > 2MW (R). Ekkor S egy lassan
valtozo fiiggvénye R-nek, azaz VzS(R) >| V%4S(R) |. Ebbsl adodoan a VZ-el ardnyos

tag elhanyagolhato [McDo70, Be79, Br92|. Ilyen feltételek mellett S(R) a
(VrS(R))* =p*(R) (A.5)

Hamilton-Jacobi egyenletnek tesz eleget. Ez az egyenlet hatarozza meg az Osszes olyan
lehetséges klasszikus palyat a W (R) potencialtérben, amelyet ezen részecske K?/2M ener-
giaval futhat be. Ezen palyak érint6je mersleges az S(R) konstans feliiletre. Igy, ha be-
vezetiink egy p(R) vektort a p(R) = VxzS(R) definicioval, akkor p(R) = Mwv(t)-vel
definidlhatunk egy klasszikus, lokalis impulzust, ahol v(t) = R a sebesség. Minden egyes
klasszikus palya jellemezhetd egy (kétdimenziés) b impakt paraméterrel és (mint harmadik
koordinata) az idével

R=R(bt). (A.6)

A koordinata rendszert valaszthatjuk gy, hogy a Z-tengelye essen egybe a bejové részecske
irAnyaval és b legyen benne az XY szorasi sitkban, a ¢ = 0 id6pont pedig jelolje ki a
legkisebb megkdozelitési tavolsdgot. Ha s jeloli az adott palydn megtett tavolsagot, akkor
S(R) a

S(R) = /O p(R)ds (A7)



alakban adhat6 meg, ahol R-t mint b és s fiiggvényeként fejezziik ki. Mivel a koordinéita-
rendszert ugy valasztottuk, hogy a palya a befuté agon parhuzamos a Z-tengellyel, igy

s = —o0 és a s & —KZ -nek megfelelGen
F(R) ~z,_ exp(iKZ). (A.8)
Nagy K impulzus értékek esetén a (A.4) klasszikus momentum elsérendben a
p(R) ~ K — =W(R) (A.9)

kifejezéssel kozelithets, ami alapjan a lovedékion klasszikus mozgasahoz (A.7)-ben az

ds = K/Mdt integracioés valtozo cseréje utan F(R) a

F(R) ~ exp [z’KR i / t W(R(t’))dt’] (A.10)

oo

fiiggvénnyel adhat6 meg.

Végiil az eikonal kozelités alkalmazhatésdgénak feltétele a kovetkezd szemléletes kép-
pel is megfogalmazhat6 [McDo70, Be79]. Jelolje a azt az [R,, R, + a] tartomanyt, amelyen
beliil a potencidl, és igy az S fiiggvény is egyenletesen, siman viselkedik. A fentiek alapjan
ez a kiterjedés aranyos 1/K-val, ami egyben azt is jelenti, hogy a részecske deBroigle-
hulldmhossza révidebb, mint az a tavolsag, amelyen til méar a potencial, és igy a hullam-
fiiggvény is lényeges valtozast mutat. Ez a tartomény atomi iitkdzések esetén rendszerint

az atom kiterjedésével aranyos.
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B. Fuggelék

CDW integralok

Itt azokat az integralokat ismertetjiik, amelyek a vizsgalatok sordn alkalmazott CDW
tipusi szdmolasokban fordulnak eld.
Az Fig és Fys azonosak a CDW-EIS korabbi, nem ortogonalis atomi pélydkra épiilé

verziojaban szerepl$ integralokkal [Fa89]:

Fi(p) = (2m)*? / dse™®* [a7(s)] ¢, """ /s (B.1)

- % (EB) (%)_i< [F(1) +i¢ 2 F(2)],

valamint

Fulp) = (n) %" [dse ™ [ap(s)]" g, (5 + 1) (B.2)

—iv) (iB\ " [\~
)0

= [F() —i¢(1 - 2)*F(2)] p

+i¢(1 — 2)F(2)2[K' — kD]
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ahola = p?/2, B=—pv,y=a—- pk,6 =8+ k'v—Fk'v,z=1-ad/By, F(1) =
oF1(1C, w515 2) és F(2) = oF1(141C, 1+w;2; 2), o Fy pedig a Gauss-féle hipergeometrikus

v

fiiggveny [AbT0]. (o, ¢, ", ¢, v értékeit a 2.2 alfejezetben definidltuk).
F\, és F,, szamolasa soran meg kell kiilonboztetni, hogy az elektron végallapotat

kotott (¢f) vagy folytonos (¢, (x)) energiaju palya irja le. Az alabbi ismertetés az utobbi

“ .0,

ay o (—o)l e [Yl,m' (f{)] tényez6t elhagyjuk, és a I’ ill. m’ helyébe [f ill. m; -et frunk.

Az Fy; hasonl6 a Born-kozelitésben megismert Form faktorhoz [McDo70],

Fu(K) = (2m)79" / dx 5% [ (x)]" i) (B.3)

2 ! AR *
= 2 [y o] e e
™
U'm/

amelyekben szerepl§ Fourier-Bessel-integrilok a kovetkez6 alaktiak

! . /A lz
Cow = ()M \/(%H)(Ql;rl)(%ﬂ) (B4
: 000

l [ N
X YM(K) / 0 (@) ji(K2) ()

-M m m

ahol Y = Y™ exp(—1m¢), a j, pedig a szferikus Bessel-fiiggvény.

F2X a

For(K) = (27r)3/2/dxe_’K'x [@[(X)]*V(pi(x) (B.5)
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_ \/gz(_l)l'ezéy [Ylf"' (1})}* L(K,e),

U'm!

kifejezést jeloli, ahol az L( K, €) vektorfiiggvény definicigja:

L(K,e) = LY(K,e)eM % t L™ (K,e)e™ ?% + LO( K,e)e™M<  (B.6)

4+, + S
L;(K,e = A + B )

ii—(

\/§ llml llml
+ S

Ly(K,e) = Fil7(K,e)

LE(K,e) = 0

0 —
LS (K,e) = 0

+

L(K,e) = Aim 4 Bim

U'm/ I'm’ >

ahol I = ;i +1, mi =m; =1, M* = M 1, M = m' +m;. A¥ ¢ BN az u,,, és

derivaltjait tartalmaz6 Fourier-Bessel-transzforméaciok:

R I X\
A = 30+ E) (B.7)
1 m m' Ag
/ .’L"Ul;ll(‘T) - (lz - 1) Un;l; (I)
x [ dz =

T

Ji(Kz) uep ()

R I\

By = = (=i)'(1) YN (K) (B.8)
l m m A

x /dxm u;zili (3?) + Ui Un;l; (.T)

X

Ji(Kz) ug ()
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ahol a bevezetettiik a

Lo \/(25+1) (2 +1) (2 + 1)
4m

/ A1 I l;

\/\2 mi—/\g —my;

(l I\

—-m m' s

jelolést.
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