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ABSTRACT: The Schwinger variational principle based onfilagtional form in the framework of
the impact parameter approach is applied to th&uatran of direct excitation cross section for the
hydrogen-like beryllium ions (B by protons (H) impact (the beryllium ion being one of the main
impurities in the Tokamak plasmas). In this wotie tollision energies used are between 40 keV to
4 MeV, which include the intermediate energy raageund 100 keV). Our theoretical predictions are

in good agreement with available theoretical calttahs, like close coupling.

RESUME: Dans le formalisme du paramétre d'impact, I'aygbie variationnelle basée sur la forme
fractionnaire du principe variationnel de Schwinget appliquée pour I'évaluation des sections
efficaces totales d’excitation directe des ionsrhgénoides béryllium (B8 par impact de protons
(H") (L’ion béryllium étant une des impuretés prindgsadans les plasmas de Tokamak). L’étude a été
réalisée dans la gamme d’énergie de 40 keV a 4 Melant le domaine des énergies intermédiaires
(autour de 100 keV). Nos prédictions théoriqued sarbon accord avec les divers calculs théoriques

disponibles comme ceux des méthodes des équatiaptees.
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Introduction

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

qui nous caractérisent est le besoin inextinguileleomprendre le monde

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

former et de contrbler notre environnement vivant.

Dans plusieurs domaines de la physique, les amlissiatomiques demeurent les
processus les plus fondamentaux et présentent térétinessentiel et assez particulier
surtout en physique nucléaire et en astrophysiuiens par exemple, les mécanismes
élémentaires d’interaction (capture, ionisationgigtion) en astrophysique interviennent
lors de la formation d’objets cosmologiques tele dgs disques d’accrétion autour des
trous noirs [1,2].

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

largement étudiées en fonction des énergies d’itrtgsidondamentale.

Récemment, la connaissance des divers processtsrattion entre un ion et un
atome isolé (cible gazeuse) peut étre considérémmorta premiere étape dans la
compréhension profonde des interactions ion-matiésenplexe, et notamment des

mécanismes physique lié au dépodt d’énergie desebad’endommagement des matériaux
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inertes ou vivants sous irradiation. Le développ#rmde ces différents champs en physique

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

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

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

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

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

grandeur (Fig.1,2).
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Figure 1 : Les processus atomiques mcnoj—

. . s . processus collisionnels en fonction de I'énergie
électroniques élémentaires.

dans le cas de la collision P + H.

Différentes théories développées aussi bien dadsr@ine des hautes vitesses que
des basses vitesses peuvent alors étes étenduestésis dans ce régime de vitesses

intermédiaires qui reste jusqu’a présent le pléfscdement métrisé.

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

pour des vitesses de collision ¥rés inferieures a celle de I'électron actif)(\La
théorie, adaptée a ce régime, est basée sur I'gpetde la formation d’'une quasi-
molécule transitoire au cours de la collision etd@e sur une représentation des
états électroniques sur des bases moléculairemqitarmi ces théories La théorie
Continuum Distorted Wave (CDW).
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2. Le régime dit des hautes vitessesou régime perturbatif est atteint pour des

grandes vitesses de collision comparées a celléldetron actif de I'atome cible.
Dans ce domaine, la théorie de perturbation au iprerordre telle que

'approximation PWBA (Plane-Wave Born Approximatjodevient fiable.

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

différents processus atomiques sont proches de Maleurs maximales et sont
toutes du méme ordre de grandeur. Les processusplesilfaisant intervenir
plusieurs de ces processus simples simultanémety@-lonisation, Excitation-

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

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

vitesses de collision.

bY

L’'atome d’hydrogéne ou, plus généralement, le systéonique a un électron
présente un intérét fondamental pour la descripgti@orique des structures atomiques. On
exigera d’'une théorie fiable qu’elle décrive I'irdetion des noyaux avec les électrons via
la force Coulombienne, a cause du large domaimglaéince de cette force. Cependant, le
probleme de collision, méme pour les cas les phaplss, ne peut pas étre complétement
résolu. C’est pour cette raison que la théorieaddigsions atomigues par impact ionique,
s’est concentrée sur le développement des techsiges méthodes et des approximations

dans lesquelles les divers processus de colligiengent étre décrits convenablement.

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

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

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

largement employées au cours de ces dernieresrdésen

Au début, il faut noter que Il'approximation de Boast essentiellement un

développement perturbatif de la fonction d’onde dmi 'amplitude de diffusion, en
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puissance du potentiel d’interaction. En génétapproximation de Born donne un bon
résultat pour des hautes énergies d’incidencenst k vitesse de collision doit étre plus

grande que les vitesses électroniques orbitales.

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

atome d’hydrogene.

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

ne sont plus des ondes planes.

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

Outre ces applications, le calcul des sectiorisagfés totales de diffusion constitue
I'intérét majeur des études faites sur ces prosesil collisions. En effet, plusieurs
chercheurs se sont penchés sur le probleme défuaidn multiple. Ce n’est qu'en 1975
que Park et ces collaborateurs ont publié les tatsuéxpérimentaux [9], concernant des




Introduction

mesures de la section efficace totale de diffusienues par la technique appelée
"Crossed Beam".

Plusieurs approches ont étés formulées afin de etodas modeles adéquats a
I’étude du processus de collision. Nous citons taléhe de Cheshire et Sullivan établi en
1967 [10] dans lequel ces auteurs ont développtetaction et la fonction d’onde sur des
harmoniques sphériques, le modéle du potentiekdensl ordre proposé par Bransden et
Coleman en 1972 [11] fondé sur la méthode des vmeaplées et le modele des pseudo-
états utilisé pour la premiére fois par Readingle&n 1976 [12], puis repris par Fichard et
al [13] .

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

Chanel" élaboré a partir du modele des pseudo-états

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

I'addition des états du continuum soit parce gueamproches sont inexactes.

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

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

Pour la premiére fois, en 1979 une application duncpe variationnel de
Schwinger a la diffusion e-He a été présentéelpachese et Mc Koy [16] dont le but
était de montrer que ce dernier fournit de bono&gisns aux problémes de diffusion sans
nécessiter des développements sur des bases imtpsrtRar la suite, Lucchese, Watson et
Mc Koy [17] ont développé cette approche dans tedmla diffusion élastique d’électron
par des molécules. En effet leur objectif étaitndentrer que I'amplitude de diffusion
déduite du principe variationnel de Schwinger cogeeapidement par rapport a la base
sur laquelle la fonction d’'onde de diffusion este&léppée.
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En 1984, B. Brendlé [18,19] et sous la directionRtlR. Gayet au Laboratoire des
Collisions Atomiques de l'université de Bordeauirance), a appliqué cette méthode a
I'excitation d’ions et d’atomes par impact de noyaus aux vitesses intermédiaires. Il a
montré que la restriction de la base a deux vexteprésentant les seuls états initial et
final de la transition considérée donne une meailatabilité des résultats et une amplitude
de transition stationnaire, quoique le choix nastese pas exactement les conditions

asymptotiques.

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

états de la cible.

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

spectre discret ainsi que celui de continuum daeblie.

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

Ce nouveau modele théorique fut appliqué avec sugaele biais du formalisme
du paramétre d’impact a I'excitation de I'atomeytitogéene principalement puis aux ions
hydrogénoides (Ef...etc.) en collision avec des protons ensuite &citaion des ions
heliumoides (F&*Kr*** Xe®*, ...etc.) avec des noyaux de charge allant de Lijagd4

incluant celle des gaz rares (He, Ne, Ar, Kr et Xe) aux vitesses intermédiaire3-g7].

En effet, vu les divers prédictions théoriques paraissent trés encourageantes
pour I'atome d’hydrogéne principalement et les idnyslrogénoides ainsi que les ions

heliumoides étudiés, ces derniers demeurent eaipadcord avec ceux d’autres travaux
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théoriques fondés sur d’'autres techniques récextesne celles de Close Coupling [28-
38] ainsi qu’avec la totalité des résultats expénritaux [39-44]. Cependant, on pourra dire
que cette nouvelle formulation de I'approche vaiatelle de Schwinger, s’avere un outil
d’investigation tres puissant pour étudier I'exiitia électronique d’atomes par impact
d’'ion aux vitesses dimpact intermédiaires et dédpe également et avec succes la
saturation des sections efficaces totales d’exartajuand la charge du projectile (atomes
de gaz rares) augmente(B. Brendlé et al (1985) K.8Wohrer et al (1986) [19], R. Gayet
et M. Bouamoud (1989) [20], B. Lasri (1998, 200Z},R2], M. Bouamoud et R. Gayet
(2004) [23], B. Lasri, A Bouserhane, M. BouamoudRetGayet (2005) [24], B. Lasri, M.
Bouamoud et R. Gayet (2006) [25], B. Lasri, M. Bowad et J. Hanssen[26], B. Lasri, M.

Bouamoud et J. Hanssen [27].

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

augmente.

Contrairement a la croissance &p prédite par I'approximation de Born |, le
principe variationnel de Schwinger prévoit doncsiuration a une valeur finie de ces
section efficaces lorsque Zp tend vers l'infini,da d’autre théorie (base d’états couplés)
semblent prédire le passage par un maximum puisi@missance de ces section pour des
valeurs asymptotiquement grande de la charge é&xo@a

Dans ce mémoire, nous nous sommes fixés l'objetifcalculer les sections
efficaces totales d’excitation de I'ion hydrogér®iBe* par impact de protons d’énergie
allant de 16 keV a 4 MeV. Les diverses prédictittreoriques obtenues ont été comparé

avec ceux d’Ermolaest al (1996) [38] obtenus en utilisant la méthode ClGsepling.

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

différents milieux par des ions lourds multichargés
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D’'une maniére générale, ce mémoire est organie maniere suivante :

Apres une bréve introduction et le survol des ppales approches théoriques et
des divers travaux effectués jusqu’a présent supiecessus de collisions atomiques, nous
exposons dans le premier chapitre I'essentiel theipe variationnel de Schwinger avec la
détermination des expressions stationnaires depliaude de transition dans le cas d’'une

collision sans réarrangement (collision directe).

Dans le second chapitre ce principe est adaptéxaitation atomique ou nous
développons I'amplitude de transition variationeadfin d’aboutir aux sections efficaces
totales d’excitation des systéemes hydrogénoides ipgract d’'ions aux vitesses
intermédiaires. Le probléeme a été traité dans faxmation du parametre d’impact ou le

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

Dans le troisieme chapitre, tous nos efforts s¢ soncentrés, tant du point de vue

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

matrice: les éléments no(é#sv ] ) dits de premier ordre de Born (Born-I), et cedits
de deuxiemes ordre de Born (Born-Il), n({n’év GV ‘ ] ) Il faut ajouter que dans cette

approche le propagateur de Green a été développésibase constituée par 'ensemble
du spectre discret ainsi que celui du continuunfadsble. Afin de décrire d’'une maniere
plus correcte la fonction d’onde de diffusion, n@aens élargi la base de 5 états a 10 et
ensuite a 14 états. Nous avons pu également examars ce chapitre en détail la
contribution des états du continuum de la ciblesd#s sections efficaces totales
d’excitation. Ces résultats ont été obtenus gratze simplification des calculs introduite

par des lois d’échelle établies dans ce formalisme.

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

conclusion générale.
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Chapitre I

Approche variatonnelle de Schwinger

pour la theorie des collisions

I-1. Introduction:

urant ces dernieres décennies, les méthodes wanatles ont

prouvé leur efficacité comme étant un outil dinvgation

inestimable dans la physique théorique, notamment pétude

des phénomeénes de collisions atomiques, ainsi quela chimie
pour résoudre par exemple le probleme des étatsHaur des problemes collisionnels, ces
méthodes variationnelles peuvent étre groupéesee datégories : celles basées sur
I'équation Schrédinger et celles basées sur I'égndtippmann-Schwinger.

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

Ceci a été récemment largement discuté par Schri@ide

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

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

Cette approche appliquée aux collisions de typmatécule, ion-atome et a la
photo-ionisation moléculaire n’a cessé de se dgpelg de se raffiner et de s’étendre a
d’autres domaines le long de ces dernieres ang&ese aux progres informatiques et aux

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

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

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

de liaison.

D’abord, I'avantage principal de ces approchesttierdeur capacité de donner
satisfaction avec des fonctions d’onde d’essasqui une approximation raisonnable de la

fonction d’onde réelle du systéme.

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

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

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

collisions:

Lors d'une collision entre deux particules, lest®tde diﬁusion‘wg> et ‘z///;>,

vecteurs propres de I'hamiltonien total du systesaisfaisant respectivement aux
conditions d’ondes entrantes et sortantes sonnidéflans le cas d'une collision sans
réarrangement par les équations de Lippman-Schwinge
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

) =la)+ GV ys) (.1a)
;)= B)+ eV w;) (1.1b)

la) et| ,[>’> désignent respectivement I'état initial et finalld cible efG; I'opérateur
de Green défini par :
+ . \1
G: =(E- H, +ie) (I-1c)
E est I'énergie totale du systeme.
Si on dénote paH. I'hamiltonien des particules sans interaction at Y. le

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

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

s’écrit sous la forme:

T =(B|Ta) (1.3)

Par ailleurs, a partir des équations de Lippmans8aier (I.1a,b) on peut aussi
déduire que I'amplitude de transition donnée paelation précédente peut s’écrire sous

trois formes différentes:

T = (BN @) 1.46)
= (s Vela) 1.4b)
= <l//[; ‘Vc -Ve vac‘ ‘/j;> (I-4c)

On peut remarquer aisément qu’a partir d'une singpl@binaison des expressions

précédentes (l.4a-c), une nouvelle forme Tg dite forme bilinéaire du principe

variationnel de Schwinger [22] s’écrit:
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

T = (BN ) +{w V@) = ([ Ve - e g ) (1.5)
Cette derniére expression est stationnaire parorapp de petites variations
arbitraire# oy, > et <5y/; ‘ des vecteur# /M > et <4U/} ‘ autour de leurs valeurs exactes.

En effet, en différentiant la relation (I.5), naalstenons :

3T =81~ (w5] + (Nt W o) +{aws ] @) - 45) + cMgg)]  08)
Sachant qu@ﬂ; > et <l// 5 ‘ vérifient les équations intégrales de Lippman-Stuer

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

JT,, =0 (1.7)

On dira alors que I'erreur commise STy, est quadratique par rapport a celle
faite sur les états de diffusion.

Notons que les équations (l.4a-c) sont des esgimes exactes de I'amplitude

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

Suivant la méme procédure citée ci-dessus et t&r pas équations (l.4a-c),
nous serons en mesure d’obtenir une nouvelle repta$on stationnaire de I'amplitude de

transitionT,, dite forme fractionnaire du principe variationdel Schwinger :

_ (BN ) (¢5)vela)
SN AV

(1.8)

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

lors de la différentiation de cette expressionpeut toujours veérifier que :
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

ot =[(B1- {0 |+ (w; Ve G| Vel owl )+ (aw | Vel =)+ @ M)l =0 (1.9)
est identique a I'expression (1.6); ce qui signifiee T,, est aussi stationnaire par
rapport & de petites variations arbitraires dets éa diffusion ‘z//; > et <t///§\ autour de

leurs valeurs exactes.

De plus, cette forme fractionnaire présente l'aagatd’étre indépendante de la
normalisation choisie pour les états de diffusion.

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

remplacer, respectivement dans I'expression (E8)vecteurs exactes inconm)g‘g> et

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

;) =|a) (1.10a)

et

ARV (1-10b)

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

de transition devient :

_(BNcla) (BIVla)
T = BN, Ve G Vela) ()
on sous une autre formulation:
[ ]
— BI| 1 ‘
T =T |L1— =] J (1.12)
-I-BI

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

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

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

telle que:

TBI — T8 4 B (1.13)

T Bll

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

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

T, =T8+T8+. ... (1.14)

Nous remarquons que dans ce développement, les geemiers termes
correspondent & la série de Born &fardre.

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

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

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

sans signification a basse énergie, ou la sérigode ne converge pas.

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

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

I-2.a. Amplitude variationnelle approchée dans le faatisme de Schwinger

Comme les états de diffusiohﬂ,j} et <t///;‘ ne peuvent pas étre connus de fagon

exacte nous allons prendre comme états d’essmt&sursi (/75} et <l//; ‘ soit :

@) =w;) +| owy) (.15a)

et

(@] = (yal + (o (1.155)

En développant(/7;> et (¢, | sur les états d'une base tronqués Y et { (|}

respectivement (les deux ensembles ne sont passa@m@ment identiques mais ils ont la

méme dimension finie N) :

N

@2)=> ali) 1.16a)

(@)= 2 0/l 160)

Les coefficients, etEj , composantes des états de diffusion approchéscsesgnt a
partir de la résolution de I'équatiodl,, =0.

En rapportant ces états d’'essais dans I'expresfli@) nous obtenons ainsi

I'amplitude de transition approché:ga , Soit :

Fo- <,B|Vc‘(/7;> <‘Z/; ‘Vc|a'>

e — (1.17)
’ <4Z7,3 'VC Ve GEVC‘ (//;>
On peut déduire a partir des équations (1.6) &64,b), I'équation suivante:
O =|(B1-{; - w5 |(1-ve &) | Wl aws) + {awz || @) - (1- G\ & - o)) (1.18)
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Il est facile de montrer que pour toute variation 1" ordre en‘dw;> et <5t//[;‘,

or

5 =0.

Maintenant au moyen de I'équati@ii,, =0 et en remplagant les vecteL\|§E5> et

<(/7/;‘ par les développements cités précédemment paedeations (I.16a,b), nous

obtenons pour les coefficienss etlf;j , composantes des états de diffusion approchées, le

deux équations couplées suivantes :

<wc|a>—iaa (i, VoGV, [i) =0

N (1.19)
(BNcli) = By (iVe ~VeGVe|i) =0

Si on désigne par D la matrice carrée de dimersiaiont les éléments sont:

D; =(iMe ~Ve GVl b (1)20

et parV, etV, les vecteurs colonnes dont les éléments sontcisp@ent:
v,), = (ivcla) a2
(v,) = (il ) (1.21b)

puis pard et b les vecteurs colonnes dont les éléments spmtt b, , les deux

équations couplées données par le systeme (I.18eptétre exprimées sous une forme
matricielle, soit:
V. =D.a (1.22a)

(o) =b" D (I1.22b)

ou encore en utilisant les propriétés algébriqessndatrices :
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Chapitre | L'essettilu principe variationnel de Schwinger pour l&dhie des collisions

a=D".vV, (1.23a)
b”=(v)" . D" (1.23b)

Ces deux équations permettent de donner les sodupiour les composantaset Ej
des états d’esshy?; > et<(]7/; ‘
Enfin, en injectant ces deux états d’e$§q}i> et <$z_7‘ dans I'expression (1.17) de

I'amplitude de transition approché:ga on obtient :

ii (BNci)a, EjD<”VC|a>
-Fﬁa _ ==l (1.24)

N N
DD b(iNe VGV i) E
i i=1

1

ou sous forme matricielle :

- _|w)albey,]
Tor = b".D.a

()25

On peut écrire ausé‘?l,,a autrement et ceci en utilisant les deux équatib®3a,b) :
g t ~ -~ t _
T, =) a=b"v,=(v)) . D"V, (1.26)
ou encore sous une forme plus explicite :
T = (BNC|)=( 75 Ve @) (1.27)

qui représente deux formes dites «post» et «pra@»'amplitude de transition

approchéefﬁa en fonction des états d’essai de diffu#ii[m et<z/7/} ‘
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Finalement, en explicitant les deux vecteusiset b” en fonction des solutions

(1.23a,b) nous obtenons a partir de I'équatiorg|l.2

Tho =ZZ (BIN|i) () (i Ve| @) (1.28)

izl j=1

ou D, =(j|V-VGV|i) et(D‘l)ij désigne I'élément de matrice'D inverse de la
matrice D relative aux vecteurs de bfiseet|j).

En conclusion, nous pouvons dire que nous venordéterminer I'amplitude de
transition approchée‘I:[M en fonction des états de diffusion approchés qui été

développés dans un sous espace vectoriel de diomeNsfinie.
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Chapitre 11

Amplitude de transition Schwinger

pour Iexcitation

[1-1 . Introduction

a comprehension des mécanismes de collisions ateshigar impact

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

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

portée.

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

collisions.

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

et d’excitation de la cible atomique sont dominants

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

impact d’'ions a recu un intérét considérable ausde cette derniére décennie [1-7].
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Chapitre Il Amplitude de trarwitide Schwinger pour I'excitation

II-2. Amplitude variationnelle de Schwinger pour I’excitation directe:

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

hydrogénoide par impact d’ions aux vitesses intdranees.

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

probleme dans le cadre de I'approximation eikonale.

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

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

Dans la méthode du parametre d’impact fondée sdesaription du mouvement
relatif des noyaux suivant une trajectoire classicectiligne, la séparation internucléaire

est donnée par:

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

ou :

R est la distance internucléaire.

p estle parametre d’impact.

V est la vitesse relative du projectile.

t estle temps pris arbitrairement égal & zéro diian p .

La géométrie du systéeme est décrite par la figutesuivante :
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T(M..,Z,)
Cible
\\ Fig. lI-1 : Schéma de la collision /

Avec

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

wn

la position de I'électron relative au projectle

En adoptant un repéere du centre de masse projeitiiee I'hamiltonien total du

systéeme dans le cas d’une seul voie de réarrangemnest donné par :

H=He +V,

(1.2)
H. estI'hamiltonien des particules sans interactionné paH. = H; + T, , avec :
H A 4 11.3a)
T2 X '
et
1
T = —ZAR (11.3b)
ou U représente la masse réduite donnée par :
-l :
P T
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Chapitre Il Amplitude de trarwitide Schwinger pour I'excitation

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

2,2 Z

VC —_PT _"P 11.§)

R S

Le potentiel inter-agrégat

.. est défini par l'interaction coulombienne de loagu
portée entre le projectile et la cible, a savoir :

- ZP(ZT -1

int R ”Q)

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

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

inter-agrégatv, .,

donné par I'équation (11.6). Dans le calcul darjaitude de transition,

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

doit étre réintroduite.

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

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

étant :
Z.\z. -1
V =V, —M (1.7a)
R
1 1
=z |=-= I1.7b
(-3 0

Dans une collision sans réarrangement, et selofori@alisme du parameétre
d’'impact, les états de diffusio{rzy/;(z» et‘ 41/;,(2)>, vecteurs propres de I'hamiltonien total

du systéeme, satisfaisant respectivement aux conditd’'onde sortante et entrante sont

définis grace aux équations de Lippmann-Schwingenales [8]:

2 (2) =|al2)) + I(}; G; (z-2)V(2) ya(2)) (11.82)
ws(2)) =] B(2)) + I% G (z-2)V(2) |w;(2)) (11.8b)
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ouV est le potentiel d'interaction entre le projectitdla cible.|a(z)) et|Az)) sont

respectivement les états initial et final de ldecib

Ces états de diffusion sont solutions de I'équatierSchrodinger dans la méthode
du parametre d’impact, soit :

{- v HT(Z)+V} w:(2) =0 (1.92)

{— iv% + HT(z)+V}‘(//;,(z)> =0 (11.9b)

Il faut signaler que les notatio(mg(z», ‘z//;;(z)>, la(2)) ef B(2)) signifient que les
états de diffusiod(//,;} eﬂ z//,}> ainsi que |a) et |,[>’> ne dépendent pas seulement des
coordonnées électroniqu&smais aussi de la composaantee R.

Les étatsa(z)) et| A(2) qui désignent respectivement les états initidined de la
cible, sont solutions de I'équation de Schrodingjgpnale avec le seul hamiltonien de la
cibleHr :

{—iv%+ HT(z)}|a'(Z)> =0 (EN)
{ _J
-iv HT(z)}|,8(z)> =0 (11.10b)

En prenant un espace de configuration, ou l'origies coordonnées est sur le noyau

de la cible nous obtenons :

a(2)=(%.2| a(z)) = V% (3) (Il.11a)
o8B,
Bz)=(%.z| B(z))=e v 9,(x) (11.11b)
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ou &, ete, désignent respectivement les énergies propregtdesg, et ¢,. X est

la distance séparant le noyau et I'électron, c@&stire I'ensemble des coordonnées

électroniques.

Les fonctions de Gree6;(z- 2)et G;(z- 2) correspondent a la fonction de Green
G: eiconal associée a [IhamiltoniertHc  (Appendice 1). G;(z-2) vérifie

I'équation suivante:

z

[—ivai+ HTJGT*(z—z'):—é'(z—z’) (1.12)
avec les conditions initiales:

Gi(2=0 z< 0 (11.13a)

G;(2=0 z>0 (11.13b)

En résolvant I'équation (l11.12), on peut montrerediement et d’'une maniere

générale que 'on a:

Gi(z-2)|v(z)) =——|v(2)) 6(z-2) (v=a,p) (11.14)

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

et qui donne poufa(z)) :

J—i—|a(z)> z>7
Gi(z-2a(2)=9 V (Il.15a)
[O z<z
de méme poufA(z)) on trouve :
[
Gy(z- 2)| B( 2)>=J_V|'8(Z)> 27 (11.15b)
0 z<z

30



Chapitre Il Amplitude de trarwitide Schwinger pour I'excitation

Maintenant, si on désigne par la notation][ llintégration sur les coordonnées

électroniques, on peut montrer que I'amplituderededition s’écrit :

a,,(8)= im | A(2)] w:(2) |= lim [4;(2)] a(z2) (11.16)
Soit :
250 (9)= 0, + 1im [ o 5(2)| 0 (2)] (1172)

250 (9)= 0+ 1im [~ <2 o 6(2)| i (2)] (11.17b)

Z - +oo _

A partir des équation (11.9a,b), (1.10), et rengdat v(z) par I'état initial et final, on

trouve :
{—iv%+ H,(2) +v}\ A z)> =0= %\ w(2) = —i;(HT +V) ¢ (2)  (1.18a)

et
{—iv%HT(z)}lﬂ(m:o :%Iﬁ(z)>=—i;HTlﬂ(z)> (11.18b)

et par la suite, I'amplitude de transition se nwetssla forme:

v (z)] (1.19a)

8y, =0y, _Ivj_dmz[ﬁ(zn Hy +V -H,

=5, —Hi;[ﬁ(z)w v (2)] (11.19b)

A partir des équations de Lippman-Schwinger (Ib)lat de I'expression (11.16) de

'amplitude de transitioraﬁa(,b), cette derniere est ecrite sous d’autres formes:
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5, (9)= 05, —L [ 42 [ v (2] (11.202)
Z%‘iv j dz @)V | a(2)] (11.20b)

=5, —i—vj:odz [(,l/[}(z)‘ V-vGiVigi(z)]  .20b)

En remplaganta(z)) dans (11.20b) par la forme donnée par I'équatierighpman-

Schwinger (I1.8a), on aura:
a5 ()= 050 — [ dzly3(2)| v | 0 2]

+Vj dz{wﬁ |V|jderz z)V(z)w;(z')} (11.21)

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

-1 s v w20 ][—‘]ﬁ? ;@) v | al2)]
(el stam{pdfir -t

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

2 (P) = (11.22)

effectuée sur les cordonnées électroniques ainsi lgucoordonnée Z d&k c.a.d
(k| © |k’)=J.dz[k|®|k’] ol © dénote un opérateur, et pour des casacd 3, les

expressions (11.20a,-c) et (11.22) peuvent étrétésisous une forme condensée :
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a,,(P)= —';(ﬁIV ) (11.23a)
e AE) (1:23b)
= -i;(l/fé\v Vv |y;) (11-23¢)

Maintenant a partir de ces trois formes ai@(ﬁ) et d’'une fagon complétement
analogue a l'établissement de la forme variatiden@l.8) dans le cas d'une collision
directe (une seule voie de rearrangement), on rdbtimamplitude de transition

variationnelle sous sa forme dite forme eikonalepduacipe variationnel de Schwinger,

o L)) () vl
1) (v v-veiv])

qui est stationnaire pour de petites variationgtrailes des états de diffusiodr//;)

a,

(11.24)

et (z///j,| autour de leurs valeurs exactes. Et comme ces @é&tdiffusion ne sont pas

connus d’'une fagon exacte, et d'une maniére quasisimilaire a la précédente établie
dans le chapitre I, on aboutit a une forme apprecbé I'amplitude de transition

variationnelle aﬁa(p) ;

)

7|V -verv[i;)

(11.25)

a V

_ (#):(_ij (gl v]vr) (7;lv
Lors du développement des états de diffusion am@;) et de(zZ/;;| sur la base

tronquée{|i)} et{| j>} respectivement, les deux séries de base ne ssmigu@ssairement

identiques mais elles doivent avoir la méme din@ngnie N.

Alors, en employant la condition de stationnarif@,, () = 0, on arrive a séparer

deux séries finies d’équations linéaires pour tefficients des développements : une pour

|z//;) et l'autre (lﬂ,}| . La résolution de ces séries d'équations linéafmegnit des

solutions approximatives dgy; ) et ;| , notées |7*) et (7] .
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Finalement, le remplacement des états de diffu#lo;r) et (lﬂ,}| , par leurs

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

de I'amplitude de transition :

35(0)= ( jZZ pIVI) P (i[V]a) (26

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

I’élément:

=(i[v-vevli) (1.27)

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

spectre discret et ceux du continuum.

Lors du développement des états de diffusion apémwg) et (47/[;| nous avons

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

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

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

matriciels doivent étre calculés :

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

- éléments de matrice de ty|(J¢‘V GV|i ) dit de Born-II.
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II-3. De amplitude de transition eikonale a la section efficace totale

d’excitation.

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

parametre d’impact.

11-3.1. Amplitude de transition eikonale

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

T = (BN ¢;) (11.28)

. 1 . o R
Au premier ordre enz ou u représente la masse réduite du systeme en

collision, la fonction d’'onde de diffusion s’écfit1][12] :
wi(Rx)=e™" g 5(p, 2.%) (11.29)

ou ¢, est la fonction d’'onde eikonale.

Par conséquent, on obtient 'amplitude de ttarsiquantigue sous sa forme

eikonale, soit :

Tsa =_[d=§ dxe' %R go(%) V(R,x) w;%(p,2.%) (11.30)

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

composantes longitudinale et transverse par ragparvitesse initiale, soit:
q=k, -k, (1.31a)

4=0q,V+7j (1.31b)
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et /j est le transfert d'impulsion transverse tel gqu& = 0.

Dans le repere du centre de masse, la conseriépargie s'écrit :

% “

&, ete, designent respectivement les énergies des edatgltial et final.

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

longitudinal prend la forme suivante :

q =Lty O(iJ (1.33)

GR=—L—27+74.p (1.34)

Maintenant, en rapportant cette expression appeodedj (R dans I'amplitude de

transition donnée par la relation (11.30), on obtik forme suivante :
fd?* 2 (B|v |w:) (11.35)

oll les vecteurs proprés) et| 3) vérifient I'expression :

ﬂg
(x2K=¢e v (¥ (11.36)
avec(k = a,,B) et la notation ( | | ) indique que l'intégratiest effectuée sur les

coordonnées électroniques et sur la composanteRz de
Grace a la notation { k| © |k’):Idz[k|O|k’] ou © dénote un opérateur, et

pour des cas otr # 3, I'expression (l1.20a) devient alors :
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i
Vv

a,,(p)=- (BIv]¥:) (11.37)

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

5 Zp (411

Tﬁa(f?)=iVId2ﬁ e p” v a,(p) (1.38)

Remarquons que dans cette derniére expressiomntaibwition du potentiel inter-

i ZP ZT -1

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

d’'impact a été réintroduite.

11-3.2. Sections efficaces eikonales

Pour un processus d’excitation, la section efficdifrentielle est donnée par la

relation :

dUﬁa B /,12 k,

o "k Tﬂa(”)‘ (11.39)

ouQ est l'angle solidésin@) do d¢ ".
Dans le cas ou I'énergie incidente est tres sapggi a la différence d’énergie

(e’a —gﬁ) entre les états de la cibje) et|,8>, et dans le cas d'un faible transfert
Kk
d’'impulsion longitudinal ﬁ =1) I'expression (11.39) de la section efficace diffgtielle

B
devient, a partir de la relation (I1.32):

da—ﬁa _|/'1Tﬁa(,7)|

e —‘ - (11.40)
et par conséquent, la section efficace totale:sera
2 m T )2
oy = | dg, j sin(6,) da, ”ﬁ—(”)‘ (11.41)
0 0 27T
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En différentiantj® calculé a partir des expressions (I1.31a,b), eteehasant sur un
: : K .
cas de faible transfert d’mpulsqﬁ =1, nous pouvons écrire :
B

n dn=p*v?sinlg,) do, (11-42)

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

Tﬁa (/7 ) ’
2718

2 +00
O o :j d,o”j dn n (11.43)
0 0

Maintenant, en remplagaﬁ}a(ﬁ) par son expression (11.38), et en appliquant la

transformée de Fourier a deux dimensions on obtient
|2
s =I d*p|a,, (o) (11.45)

Et puisque le systéme présente une symeétrie ademudgasection efficace totale

devient:
T s :2njo do o | (8)| (11.45)

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

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

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

gu’une forme approchée noﬁ%a(,é) est complétement déterminée par I'expressiong)ll.2

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

Remarque :
Du fait queﬁﬂa( ,b) ne nécessite aucune intégration sur le param@étnpatt o, on
a pu s'affranchir d’'une difficulté majeure, celle da divergence qui apparait dans
I'évaluation des élements de matrice de t)(p')b/ | ] ) et (i‘VGT*V‘ j ) entre certains états

hydrogenoides dégénérés, lors d'un calcul quantquend on integre sur le parametre

d’impact p.
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Chapitre III

Evaluation de amplitude de

transition variationnelle approchée

La détermination de l'amplitude de transition vaocanelle approché@m(,é)
nécessite I'évaluation des deux catégories d’élésrmammatrice :

«  éléments de matrice de tydld | V | j )dit deBorn-I.

e éléments de matrice de ty;(ei ‘VGFV ‘ j)dit deBorn-Il.

Les vecteurs)et|j)sont des éléments de la bafe)} qui sont solutions de
I'équation de Schrddinger eikonale avec I'HamileamiHr de la cible. Rappelons que la
notatior(| |) signifie que l'intégration est effectuée sur lao@mnnée z ainsi sur les

coordonnées électroniques.

III-1.Calcul des éléments de matrice de Born-I.

Les éléments de matrice de Born-lI ont été présetdé@s le chapitre précédent

comme suit :

(iv1i)=] "dz (i|v] }) (-1

On peut ainsi les exprimer, en injectant la retatide I'amplitude de la
représentation de coordonnées, sous la forme :

L& €

(iv]i)=] Tdz e ¥ "w(p. 3 (I11-2)

ou :

W, (7.2)=[dxd’(% M Rke () (1-3)
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& ete; sont respectivement les énergies associées aux eathctroniques
|¢i> et ‘¢j> et v la vitesse d'impact. On peut démontrer \Mé,@, z) peut s’écrire comme

suit [1,2]:
w(p.9=d" M (o, 3 (-2

ou m et my représentent respectivement les nombres quantiopagmetiques des
états |¢,) et|g;) et g, est I'angle azimutal relatif au paramétre d'impact
Certaines propriétés de symétrie des élém‘éfp(sﬁ, z) ont été démontré, il en est de

méme pour les élémerftis| V | j et (i ‘VGIV ‘ j), qui vont nous permettre d’une part

de restreindre l'intervalle d’intégration su& des valeurs depositives , et d’autre part ,

de réduire considérablement le nombre d’élémentdcaler.

W, (2) =W, (2) (réel) (I1l-5a)
W, (z)=w, (2) (I11-5b)
W, (-2) = (-2 MM w (2) (111-5¢)
W, (2= (=)™ wi 3 150

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

changement simultané dg ez men-met —m .

Posons :
£ - ¢
d =
v (I11-6)
il en résulte :
(iIv]i)=|] dzef," c & w( ¥ (11-7)
définissons la fonctio; (x, y) comme :

G (xy)=["dz " W( ) (I11-8)
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On déduit, des relations (llI-5a-d), les propriétés/antes pour la fonctio@, :

G, (-x-y)=(-2)i"i" ™ G(x,y) (I11-9a)

G (xy)=G"(xy (111-9b)

oUG; (% y) est la fonction conjuguée d& (x y).Par conséquent, I'expression
(111-7) devient:
(i [V ]1)=6, (0.4) +(=3TI™ ™ GY(0ster) (II-10)

ou lintégral sur I’intervallé—oo,+oo[ est réduit a une intégration sur l'intervalle
[0,4]
Pour calculer ensuiteG; (0,+oo)dans I'expression (I1I-10) , nous avons divisé
I'intervalle d’intégration sur z en deux :
* un intervalle [O,Zj[ aussi petit que possible ou l'intégration edeatiee
numériguement.
* unautre [Zj ,+oo[ dans lequel lI'intégration est analytique.
Ce choix des intervalles vient du fait, que poue waleur donnée du paramétre
d'impact pet pour z suffisamment grand, on peut définir umrene asymptotique plus

simpleW*(p, 2) deW; (0, 2[2].

W (0 d=W(p. 3 (277 §22p) (I-12)

Notons que la dépendance gn est écrite explicitement dans I’éIémeW}(,o, z) .
Nous avons alors :

G, (0,4)=G (0.7 )+ G*(z ) (1-12)

=N

Ou

G, (0.7)=]" dz& W( ¥ (111 -13)
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est calculée numériguement et
G°(7 . +) = [ dz&7 W( ) (Il -14)
K]
est déterminée analytiquement [2].

IT1I-2. Eléments de matrice de Born-II.

Nous avons vu précédemment que I’amplitudeéﬁa(,b) , comm&

sar €St

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

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

engendré par les basdsi)}et{| j)} doit étre bien choisi pour décrire convenablenesit

états de diffusion.

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

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

Une mauvaise représentation de I'opérat€r entraine une erreur dans le calcul de cet

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

Afin de décrire de fagon appropriée les phénomé@igsiques, on a donné une

représentation adéquate d8;  pour une bonne évaluation des élén(éhrSG;V‘ j)

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

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

G (z i):—i;ex;{—iv'[; H (Y duje( - (11-15)

6(z- 2) étant la fonction échelon unité (Heaviside).
En substituant I'expression de I’opérat@ﬁv(z, i) (- 15),en introduisant les
relations de fermeture pour les spectres dsceghsi que du continuum dans I'élément

de matrice{i ‘V G;V‘ j) , On obtient alors :
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(iverv]i)=[ X+ ] (ivlv ( j (z- (VY )  (u-16)
ou [z +I l signifie la sommation sur touts les états de lscasepléte de la cible,

incluant le spectre discret ainsi que celui duiconim de la cible [3].

En utilisant la propriété de la fonctiéh(uz— 2), 'élément de Born-lIl peut

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

formes :

(i\VGFV\j)=( j[ +j] "dz &7 vy (3] dz i W( ") (I11-17a)

|dz

. . . AL+ id; . z
(iverv]i)= ( j[z s ][ Tdz e w( 3], dz'é" W) -17b)
En définissant maintenant les régions asymptosigpar les valeursz, etz
conformément a I'expression (lll-11) , deux casvseu étre consideres :
* Z,>7:dans ce cas, il est avantageux d'utiliser lanfor(lll-17a) pour calculer

les éléments de matric{ai‘v G:V‘ j). En effet l'intégration surZzZ étant

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

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

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

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

numérique pour évaluer ces éléments de matricenBas

+oo z id .z
o (reore) = [ Tz € (37 dz @17 () (I11-18)

En ne considérant que le c& >7%, ,onaalors:

(i\ve;v\j)=(— j[z j} A (o0, +00) (111-19)

45



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

En utilisant les propriétés de symétrie\/&{]e( z) et ainsi que celles de la fonction

G, (% y) (-9 a, b) ,on obtient:

+2 (0 +e0) +(=2) 1M (0 #oo) (111-20)
On définit la fonction. %, (x, y) comme suit :

a7 (xy)=["dz &2 w( ¥ @ o) (11-21)

Pour effectuer la sommation sur les états éleajums, indiquée par I'expression

(111-19), nous avons mis au point une méthode syat&ue qui garantit la stabilité des

résultats pour chaque couple d'étajset] j) .

III-2.1 Contribution de la totalité du spectre discret de la cible .

Le probleme principal dans I’évaluatiMVGFV‘ j), comme il est donné dans
I'expression (111-19), est le calcul de la somménie sur la partie discrete du spectre et
celui de I'intégral sur la partie continue du spe[¢v>} . La contribution du spectre discret

entier d¢|v)} a été prise en compte, en utilisant la forme asytigme de la fonction

d’onde radialesR, (X)de ¢, (X), aux petites valeurs de. Sachant queR, (X) est la

solution de I'équation radial :

1 d? 1d z. 1(1+1)

- X)+—— +H|TL-_—"+ E =0 1-22

a2 (9 dea(y)(x 7 ]B(% (1-22)
Ou v, | désignent respectivement le nombre quantique pahcet le nombre

quantique azimutal. Les contributions d'éfia} sont au calcul d&\,; ( 2) . Elles viennent

des valeurs de x ol le chevauchement emtyéx) etg, (%) est considérable (voir

I'équation (111-3)). De-la, quandv augmente, le domaine des contributions est localisé
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autour du rayon de l'orbitgl Pour x<<V*/ Z. , I'énergie E=-Z?/2V est négligeable

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

3/2\/7 ‘JZI+1 83’ (“l'23)

Jy 41 désigne la fonction de Bessel réguliere d'or@iel. Seul le facteur de
normalisation dépend de dans I'expression d& (x) (M-23). Donc, pour des valeurs

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

W, (p,2)= (V—VOTZ W, (o, 3 (I11-243)

W, (0. 2) :%ij W, (o, 3 (I11-24b)

Définissons la série des fonctioﬁ%,;(“') ;

+|

ol — 1 H(vl,m
0 = zlﬁfj( ) (111-25)

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

A 1™ est définit par I'équation (111-18). De ces dermigréquations (llI-24a,b ) et (lll-

25), on aura pour v, :

3
) ( ) j ol (111-26)

i {{};qig(vv') - i 4‘%3(“') +V2 (vol) i 1 (111-27)
v=I+1 : v=I+1 : J v:v0+1V3
Ona:
<1 & 1
—=C0(3)- ) = [1-28
5193 (129
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oug(3) est la fonction dzéta-Riemann.

De I'expression (111-19) , I'élément de Born-Il pedtre écrit comme suit :

(i\ve;v\j):[ 'jz{z//“ +[ dk//k'} (I11-29)

v=l+1

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

I11-2.2 Contribution des états du continuum de 1a cible .

Dans |'évaluation déi ‘V G:V‘ j), eléments de Born-Il, donnée par I'équation (llI-

29), on doit calculer le second terme entre paesah1l-29) qui ne pourrait pas étre
négligeable [4]. Il faudrait déterminer avec prémisla région du continuum, située au-
dessus du seuil d’'ionisation qui contribue effemtivent. La contribution du continuum

pres du seuil d’ionisation pourrait étre évaluée yee extension du calcul analytique du
premier terme de (l11-29), en remplagenpar Z. /ik.
Cependant, cette procédure, qui fournit le compuoete de:}/ij:"‘ juste au-dessus du

seuil d'ionisation, n’est pas faite pourk ¥>) ou la contribution du continuum devient
négligeable.
On peut montrer, en faisant ce changement de Veyigoe la relation reliant la

fonction d’'onde radiale discrétg, ( x)a la fonction d’onde radiale continBg ( ¥), est la

suivante:

Ri (¥ =-k&™ [1- 62™) g( X (I11-30)

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

R,|( _ 222|11 v+I [XZr —sz/vF( wH12|+22erj (111-31a)

R('(X) \/; 2+1

r( |+1—ﬂ‘(2k>§' FG+ I+ 1; 21+ 2;2Ikxj (11-31b)
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Bien gu'on s’attende a de petites contributionssgectre de continuum, il n'y a
aucune indication claire a ce propos. Pour ardvene meilleure compréhension de ce que
ces contributions pourraient étre, on tiendra d'dbmmpte d’'un intervalle du continuum
aux alentours du seuil d’'ionisation.

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

(i‘V GFV‘ j)sera évaluée dans un interv{a(l]d%]au-dessus du seuil d'ionisation ou le

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

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

Par la suite, la somme sur le continuum pres dil déonisation peut étre déduite a
partir de la somme sur les états de Rydberg lesglbvées. Cette derniére peut étre écrite

comme :

+00 +oo s
Zﬂ/,/ij}(wm Z " volm( j XAV:<Q747(V°’I'm)IVO (V_Oj dv (111-32)

V= V=g v

En utilisant v=2Z_/ik , on obtient alors :

! (Vj dv - [Ikl'm] Iko[%ﬂ ZIT s'z‘j (I11-33)

Ainsi, la somme le long du domaine du continuum |egjrolongement analytique

demeure toujours valable , peut étre rapprochée par

[3zim) [
J-Ok"dkg}yi'j)(""'m):—%’ﬂi' k [ “kak= iz 7 |k<0 (111-34)

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

hydrogénoide en puissanced& , on aboutit a :
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7,)(v,l,m):i _|(|+1)(2+]) |: E E :| -
% 7 Exp{ VI A+ 7 + v4+ ..... (11-35)

o0 A, B, C,..sontdes constantes ne dépempande |i)et|j) .

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

premier terme de développement :

A o(vlm)
4,)7”- =

<w| >

(IN-36)
en substituant I'expression de i;(v"‘m) (11-36) dans (111-33) , on obtient alors :

K (111-37)

J‘kodk y Akim) A
o z? 2

[l -3. Méthode d’intégration:

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

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

générale de Simpson, pour une subdivision ertervalles soit :

if(x) dx:g(i f(q_1+4 f(%]+ f( Q)JJ (111-38)

k=1

oua, =a+kh .

Dans le programme numérique utilisé, l'intervallentggration total est divisé en
plusieurs intervalles. Le passage d’un intervallenaautre est effectué avec un controle

automatique de la précision en fonction de la doutiion relative du nouvel intervalle.
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Dans le calcul des sections efficaces totales, @empar I'expression (111-34), nous
, s s .- —\ |2 ep s
avons calculé la probabilité de transitiom { ,8)‘ aﬁa(p)‘ pour differentes valeurs du

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

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

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

lintervalle d'intégration [0, 0,.] - L'équation (11-34) se réduit donc a :

(111-39)

Prmax -\ |2
Oy =271 " dp p |8y, (P)]
Nous avons divisé cet intervalle en sous-intergadlgaux, pour lesquels nous avons

. i : L\ 2 N :
determiné la valeur de la fonctiono ‘aﬁa(p)‘ aux bornes afin d'utiliser ensuite une

intégration par la méthode de Simpson.
Tous ces calculs ont été simplifiés grace aux catapmwents des éléments de matrice

qui nous intéressent vis-a-vis des charges resesztj etZ, du projectile et de la cible.

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

Proton-Hydrogene avec un paramétre d’impact régtuine vitesse réduite.

ITI-4. Lois d’échelle:

Dans une collision entre un ion hydrogénoide TcliErge nucléair&r avec un ion
nu P de chargg,, on a démontré, dans le chapitre précédent, gpetémtiel responsable

de I'excitation de la cible T est :

1 1

V=2, E_ﬁ (111-40)

Quand on écrit explicitement les éléments de nwtrBorn-1 et Born-ll
conformément aux expressions (IlI-2) et (11I-17x,,bhous remarquons qu'’il dépendent des

éléments donnés par I'expression (lII-3) dontftections d’ondeg, (X) et ¢, (X sont
celles d’'une cible hydrogénoide de chafge

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

8 (2,2 ,v.0) :—i;(i‘vﬁ(qv)i‘ jj (I11-41)
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III-4.1. Lois d’échelle sur la charge Zp:

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

transition pour un parametre d’impact donméElle s’écrit :

@)=L (4 V1) %) (V) sz

=

ou
D, =(i [vvGv |i) (I11-43)

Dans cette expression, seul le potentiel d'intémacy dépend de la charg&pe du

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

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

de Born d’ordre K (Borrk) [2,4,6].:

B (2.2 vp)=7 §(L 7 ,vp) (I11-44)
On peut déduire les relations de proportionnalii@antes :

(B1V]i)DZ et (j|V]a)DZ, (I11-45)

(ivev|i)oz (I1I-46)

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

lim (D-l)ij 02z;? (111-47)

Zpa+00

Des expressions (111-42), (111-45) et de (llI-468)n déduit alors pour 'amplitude de

transitiond,, (P) :

lim &, (p)=C" (11-48)

ZP - 400
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Il 'en résulte pour I'amplitude de SchwingEgy, :

lim T, =C* (111-49)

Zpﬂ+oo

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

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

éléments de matrice pour une chargeddonnée.

III-4.2. Lois d’échelle sur la charge Z:

Pour une collision d’un projectile de chaye1 avec une cible hydrogénoide de

chargeZr, onpeut écrire :

W (7= 0 () [%‘\ﬁia} e

Ou les fonctions¢jZT (X) sont les fonctions hydrogénoides données d'unenfag

générale par :

2 (X) =0, m (=R, OIY (X (I-51a)
La fonction radialeR,, (¥ peut étre exprimée par le polyndme de Laguerrentem
suit :
_ﬁ( n -1
R, (W=e® > B %™ (I1I-51b)
H1=0
Avec
(2z,)"" 3y
B, =B, =%[(n +1.}(n -1 -1 = (lI-51c)

nklkw2 (n =1 =1- (2, +1+ ) 14

Faisons le changement de variable suivant:
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V=27 X (I11-52)

Les elément$\, (ZT , @ s’expriment :
W (z. R=2z W(1, Z R (I1I-53)

ouw, (l, Z @ est donnée par:

Wz =] ad (3| a iy e

et ¢L1](37) (k=i ,j) représentent les fonctions d’onde dedme d’hydrogeéne.

. L .
Le terme de Born-I qui a pour expressien-( 8|V |a ) devient alors:
v

T

BY (LZ ;v;ﬁ)=(—iﬂ [ " dz eV

H H
eg ~€q J212

W, (1 2% (I1I-55)

ougﬁH ete! désignent les énergies propres de I'atome d’hyiireg

En utilisant les coordonnées réduites suivantes:

\%
u=— 1-56a
Z ( )
£=2.12 (111-56b)
V=2: p JII-56¢)
O0=Z, R=p+¢ (11I-56d)
on obtient :
| _
BIY (1,2, ;v;p) == Bl (1,1;u;p) (11-57)
T
ou

~ I pte ¢ -
Bl (Lup)=——[df e w, (LR (1-58)
Maintenant, a partir des expressions (llI-17a);11b) et de (llI-43), on déduit que

le terme de Born-Il noté paFL(,B‘V G V‘a) sous la forme:
v
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B (1,2, v;p) = BI;, (LLup) (111-59)

De fagon analogue, on peut démontrer I'expressidraste :

B (1,2, ;v;p) = dﬁf, (LLup) (111-60)

—17\-||—‘

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

%] g [1,1,Zl z ,bj (11-61)

T

B(z.2,vp) :[
Et par conséquent I'élément de matiike s’écrit:

0)=2. §'(1,2 ivip)-Z §(1.2 ;vp) (l-62)

Comme conclusion a ce chapitre, on pourra dire dorecdans I'étude de I'excitation
d’'une cible hydrogénoide de charge nucléZirgpar un projectile de charg®, il suffira

donc de réaliser les calculs des éléments de reatBorn-1 et Born- IIBEl] , BIEZ]) pour une

collision proton-atome d’hydrogene, avec la vitessduite u=Z— et le parametre
T

d’impact réduiy =7, p.
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Chapitre IV

Excitation de I"ion Be*"par impact de
Protons aux ¢énergies allant de 16 keV

a4 MeV.

Introduction:

La neutralisation des protons énergétigues-1X posséde une particularité tres
importante dans l'interprétation des expériencesmptant la détermination de la fonction
de distribution de I'énergie du proton (en Mev) sldes plasmas. En 1994 Korotkov et
Gondhalekar[1] ont montré qu’'un flux substantigiydirogéne neutre observé auparavant
par Petrov et al en 1992 [2] et produit au centrepthsma est di essentiellement a la
neutralisation du proton énergique ICRF en colfisavec des ions hydrogenoides des

impuretés principales, & savoir, BeC’et He".

Les processus de capture, excitation et ionisatés ions hydrogénoides Bene
des impuretés dans les plasmas Tokamak) par imgactprotons aux énergies
intermédiaires demeure un sujet de nombreux étildesiques et expérimentales durant
ces dernieres années, employant notamment des drétperturbatives et des approches
quantiques. L’approche CDW (Continuum-Distorded-g)aet I'approche de Born
(Boundary-corrected Born approximation) ont étéig@es a diverses occasions par
(Belkic et al (1979) [3]), Bransden et Mc Dowell@® [4], et Dewangan et Eicheler
(1994) [5]). A haute énergie ces modeles avaigarbruit avec succes, dans de nombreux
cas, les sections efficaces expérimentales disjgsnib’étude de la convergence de ces
méthodes au sein de la théorie perturbative exégedéveloppements et une extension a
des ordres plus élevés ce qui demeure une tadiwlelif
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Une nouvelle approche alternative a été mise ant pilisant une méthode basée
sur une théorie semi classique nommée Close Cq@it) avec un développement sur
une base d'orbitales atomiques (AO) ou tous lesesrde la théorie de perturbation sont
inclus, mais le probleme principal est de construine représentation adéquate du

continuum.

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

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

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

énergie E3 MeV.

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

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

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

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

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

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

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

I'excitation des ions hydrogénoides.

Dans le présent travail, cette méthode variatidanébndée sur la forme
fractionnaire du principe variationnel de Schwingetté testée et appliquée a I'excitation
de I'ion Be”*par impact de protons dans une gamme d'énergietal 16keV a 4 MeV
Afin de mettre en valeur nos résultats obtenusdeesiers ont été comparés avec les seuls
résultats théoriques disponibles de I'approche e€fosupling d’Ermolaev et al en (1996)

[13] et qui s’averent généralement en tres bonracco

IV-1. Procédures théoriques :

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

P+Be*(1s)- P+B€e™*(nl) Zn<5

En 1996, les sections efficaces totales d’excitatdtirecte, 1s.n=2,3ont été
calculées par Ermolaev et al [13] en utilisant éaedoppement a deux centres composé de
43 états (TCAO-43), 47 états (TCAO-47), ensuite éats(TCAOS55). Comme c'était
prévu, le couplage avec la voie de capture estdoeguplus faible pour I'excitation
gu’avec l'ionisation. De méme, celui entre I'extiba et I'ionisation n’est pas aussi fort et
les sections efficaces totales d’excitation TCAOe#3I CAO-55 convergent vers la méme

limite pour des grandes valeurs de E.

Dans notre approche variationnelle, le modeéle adppur examiner le processus
d’excitation des ions Bé par impact de protons est basé sur la forme facsire du
principe variationnel de Schwinger. Plus de déwdscette approche sont présentés dans
les chapitres précédents et déja publiés (Las8)Lf14], Lasri et al (2004)[15]).1l faut
dire que dans cette étude nous ne sommes pasnsstoes de notre développement a 5
états de base (1s, ns,onpp.1, NP1) noté Schw55 mais nous avons élargi cette bage de
états a 10 états (Schw1010) puis a 14 états {12®8s2p, 2p1, 3S, 3p, 3P, 3p1, 3,
3dy, 3di, 3db, 3dy} noté Schwl414 afin d’aboutir a une représentagitus judicieuse du
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propagateur. Cependant, ce propagateur a été g@g@éelsur une base constituée par

I'ensemble du spectre discret et du continuum axble.

1s 2s 3p2p 2p1 3s 3p 3p 3p1 3dy 3d; 3d; 3k 3d»

Is (X X ¢ X 4
{
¢

X
~N
X
~N

X
X

X X X

X
X
X

X

{
¢
X
{
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XX X XN % X x x
XXX X XN s X x
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ANOX N X NN s NN N

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

charge nucléair@; par impact d’'un projectile de chardg, il suffit juste de réaliser les

calculs de 'amplitude de transiti@a(ﬁ) pour une collision proton-atome d’hydrogene,

avec une vitesse réduite= 7 et un parametre d'impact rédyit= Z; p.Pour le cas ici
T

présent (R Be®) Zp=1 et Z=4, donc, il est déconseillé de refaire tous ldsuts de
nouveau pour chaque énergie, il suffit juste deremgre les résultats concernant

I'excitation de I'atome d’hydrogene par impact d®tpns et les exploiter de nouveau
mais avec une vitesse réduite 2 et un parametre d’impact rédyit= 4 .Ainsi, pour

une énergie de proton égale a 10 keV dans le casedtollision avec I'atome
d’hydrogéne va correspondre & une énergie de 160 gaur le cas du (B®) :ce
raisonnement sera valable pour chaque énergie tappat a la gamme d’énergie
considéree

Les sections efficaces d’excitation des états nilet niveaux n=2,3 déduites a
partir de notre procédure théorique Schw-B, Schw&éhw1010 et Schwl414 sont
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présentées respectivement dans les tableaux (IVFLa@nsi que les figures (IV-1 a 7)

comparées avec celle de Born-I, Born-1l ainsi geexcd’'Ermolaev et al (1996) établis en
utilisant la méthode Close-Coupling a deux centresc un développement a 55 états
d’Orbitales Atomiques, noté TCAO-55

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

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

type Born-II pour différents étaté)et| j ) Ces éléments vont nous servir par

la suite a la détermination des élémddjsiela matriceD a inverser.

* La seconde partie permet la détermination de laicead a inverser, et
d’obtenir les valeurs de I'amplitude de transitiuariationnelleiﬁa(,F))

donnée par la relation (IlI-20), et par conséquatitention des sections

efficaces totales d’excitation aprés intégrationlsyparametre d’'impagt.
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IV-2. Résultats.

l'ion Be**(1s) par impact de protons

Tableau IV-1 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s), @n 10°cn? ) de

E Ermolaev

(keV) TCA(e)t g|5 Born-| Born-Il Schw-B Schw1414
-55[13]

16 RN 0,346028 2,74827 0,132817 0,0791105
30 0,364 RN 0o g g

32 RN 1,06491 4,50391 1,2833 0,581424
40 0,962 RN 0o g g

50 1,53 RN 0o g g

64 RN 1,83446 5,28477 4,26526 1,65825
75 2,76 RN 0o g g

96 00 1,99832 4,8486 4,73572 2,15881
100 3,34 RN 0o g g

150 3,18 RN 0o g g

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

240 gd 1,54894 2,7059 2,59549 1,82167
300 2 gd gg gd gd

320 00 1,30877 2,08328 1,94007 1,53069
480 gd 0,985821 1,40504 1,29647 1,13222
640 00 0,786795 1,04897 0,970315 0,887181L
800 00 0,653603| 0,833001 0,774397 0,726043
960 00 0,558611 0,6891 0,643981 0,613214
1280 00 0,432482| 0,510448 0,481449 0,466692
1600 gd 0,352678 0,4045 0,384308 0,37613
2240 gd 0,257512 0,28519 0,27378 0,270625
2560 gd 0,226881 0,248272 0,239144 0,23715/7
3200 gd 0,183266 0,197318 0,191226 0,190246
4000 gd 0,147753 0,156901 0,152833 0,152399
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100 T T 17 T T 17 T T 1T

Section efficace (en 10 19 om 2 )

Schwl414

©  Ermolaev et al (TCAO-55) (1996) [13]
—Q - Born-1
B —¥- - Born-II b
- —— - Schwinger-Born, (Schw-B)
—— Schwinger1414, (Schw1414)

00 1 I ‘ 1 I B ‘ 1 I B
10 100 1000 10000
Energie du proton (keV)

Figure IV-1. : Sections efficaces d’excitation de I'état (2s),

(en 10"%cn? )de I'ion BE" (1s) par impact de protons.
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Tableau IV-2. : Sections efficaces d’excitation de I'état (18),@n 10”cn? ) de I'ion

Be®* (1s) par impact de protons

Ermolaev

E et al

(keV) s Born-I Born-ll Schw-B Schw1414
[13]

16 0 0,1701164 1,343725 0,01215309 0,07778362
30 0,094 0o 0o RN RN

32 gd 0,976607 1,815326 0,1948188 0,1562234
40 0,267 RN RN 0o RN

50 0,603 0o RN RN 0o

64 00 3,000138 2,514048 1,312647 0,890496
75 1,85 g RN g g

96 00 4,463908 3,61034 2,644192 1,983688
100 3,06 RN RN RN g

150 4,66 g gd g g

160 00 5,91737 5,227314 4,539502 4,035838
200 5,47 gd gd g gd

240 00 6,4486 6,03906 5,55139 5,2218)
300 5,96 g gd g g

320 oo 6,46663 6,20598 5,84062 5,61729
480 gd 6,08047 5,99615 5,77923 5,62474
640 00 5,60216 5,58664 5,44502 5,32989
800 gd 5,16113 5,17486 5,07595 4,98708
960 gd 4,77542 4,802 4,72944 4,65824
1280 gd 4,15047 4,18418 4,14084 4,0923b
1600 gd 3,672 3,70478 3,67628 3,6411Y
2240 gd 2,990406 3,017098 3,002338 2,98118
2560 gd 2,738774 2,764951 2,753659 2,736514
3200 0 2,346735 2,365712 2,358561 2,347341
4000 0 1,99289 2,007588 2,00309 1,99543
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Figure IV-2. : Sections efficaces d’excitation de I'état (13),2

(en 10"%cn? )de I'ion BE" (1s) par impact de protons.
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Tableau IV- 3: Sections efficaces d’excitation au niveau n218"%cn?) de I'ion

Be®* (1s) par impact de protons

Ermolaev
E et al
(keV) O Born-I Born-Il Schw-B Schw1414
[13]

16 00 0,5161444 4,091995 0,1449701 0,1568941
30 0,458 0o 0o 0o 00

32 2,041517 6,319236 1,478119 0,7376474
50 2,13 00 00 00 00

64 00 4,834598 7,798818 5,577907 2,548746
75 0o 0o 0o 0o 00

96 00 6,462228 8,45894 7,379912 4,142448
100 6,4 0o 0o 0o 00

160 00 7,76306 8,935834 8,278562 6,178778
200 8,17 00 00 00 00

240 00 7,99754 8,74496 8,14688 7,04354
320 00 7,7754 8,28926 7,78069 7,14798
400 7,53 0o 0o 0o 00

480 7,066291 7,40119 7,0757 6,75696
600 6,63 0o 0o 0o 00

640 00 6,388955 6,63561 6,415335 6,217071
800 00 5,814733 6,007861 5,850347 5,713123
960 00 5,334031 5,4911 5,373421 5,271454
1000 5,31 00 00 00 00

1280 00 4,582952 4,694628 4,622289 4,559042
1600 00 4,024678 4,10928 4,060588 4,0173
2240 00 3,247918 3,302288 3,276118 3,252405
2560 00 2,965655 3,013223 2,992803 2,973671
3000 2,79 0o 0o 0o 00

3200 00 2,530001 2,56303 2,549787 2,537587
4000 00 2,140643 2,164489 2,155923 2,147829
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Figure IV-3. : Sections efficaces d’excitation du niveau n=2 16*°cn? ) de I'ion B€*

(1s) par impact de protons.
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Tableau 1V-4 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s),@n 10°cn?) de l'ion

Be** (1s) par impact de protons

Ermoalev

E et al

(keV) GRS Born-I Born-Il Schw-B | Schw1010 | Schw1414
[13]

16 0 0,0348476 0,249259| 0,001971410,0157116 | 0,0211907
30 0,0082 g 0 g 0 g

32 gd 0,139536| 0,208639%9 0,0214708 0,0908204 0,146226
40 0,052 g g g 0o g

50 0,14 g g g 0o g

64 0 0,298961| 0,31257] 0,1001683 0,251465 0,301044
75 0,444 RN RN g 0o g

96 0o 0,35494 | 0,396193 0,163479 0,35605% 0,357574
100 0,654 RN g g 0o g

150 0,704 RN RN g 0o g

160 0o 0,350192| 0,41308¢ 0,213766 0,455482  0,432808
200 0,621 g g gd gd g

240 0o 0,301891| 0,35967% 0,213271 0,472114 0,420[796
300 0,455 g g gd gd g

320 oo 0,257728| 0,305484 0,196623 0,439927  0,382B76
480 oo 0,195551| 0,229116¢ 0,16287b 0,346105 0,30789
640 oo 0,156418| 0,181091 0,136644 0,268166  0,246458
800 gd 0,130041| 0,148954 0,117061 0,213197 0,200604
960 0o 0,111173| 0,126158 0,10214y7 0,174498 0,16681
1280 oo 0,0860766 0,0961765 0,0811686| 0,125806| 0,122298
1600 oo 0,07018420,0774579 0,0671973| 0,0972115 0,0953092
2240 0o 0,0512302 0,0555458 0,0498873| 0,0656745 0,0645825
2560 0o 0,0451304 0,0483731 0,0439069] 0,0565444 0,0557098
3200 gd 0,036447| 0,03884480,0358977, 0,0430521 0,0431y7
4000 0o 0,02937850,0310171 0,0290773] 0,0332056 0,0339444
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Tableau 1V-5 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s),@n 10°cn? ) de I'ion

Be** (1s) par impact de protons

Ermoalev

E et al

(keV) | TCAO-55 Born-| Born-Il Schw-B | Schw1010 | Schw1414
[13]

16 00 0,014767820,094546740,00087592 0,01055542| 0,02997328
30 0,0144 0o g g 0o gd

32 gd 0,1118538| 0,1812489 0,014767182,0842104 | 0,216197
40 0,033 0o g g 0o gd

50 0,054 0o g g 0o gd

64 gd 0,4335392| 0,484883 0,1839304 0,2969438 0,6629568
75 0,193 HRN g g 0O HRN

96 0 0,707598 | 0,8265012 0,45433%2 0,4697/868 0,880p35
100 0,387 HRN g g 0O HRN

150 0,717 HRN g g 0O HRN

160 0 1,004534 | 1,234283  0,91045 0,677881 1,176245
200 0,905 HRN g g 0O HRN

240 0 1,123352 | 1,381158 1,17408[L 0,805502 1,210%99
300 1,04 HRN g g 0O HRN

320 0 1,135472 | 1,381598 1,25334{L 0,868062 1,184641
480 0 1,070267 | 1,273199 1,21170P 0,906015 1,110115
640 RN 0,984581 | 1,148545 1,113431 0,889744 1,025557
800 0 0,905434 | 1,039564 1,016914 0,851307 0,947072
960 00 0,836574 | 0,948159 0,93224p 0,806298  0,877803
1280 00 0,725955| 0,806749  0,797479 0,718324  0,763083
1600 00 0,642069 | 0,703436 0,69724p 0,643056  0,674036
2240 00 0,523603 | 0,562746 0,559306 0,529008  0,547175
2560 00 0,480095| 0,51225| 0,509356 0,484415  0,499503
3200 00 0,412459 | 0,435806 0,433935 0,417904 0,42818
4000 00 0,351462 | 0,368061 0,36678[L 0,355899 0,363195
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Figure IV-5 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1s),@n 10" cnr)
de I'ion BE* (1s) par impact de protons.
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Tableau IV-6 : Sections efficaces d’excitation de I'état (3d) (en 1d°cn’) de I'ion
Be** (1s) par impact de protons
Ermoalev

E et al

(keV) GRS Born-I Born-lI Schw-B Schw1010 Schwi1414
[13]

16 oo 0,00053315%0,05386611 7,68492E-06 0,00339734 0,0184207
30 0,0063 HEN oo HEN [N HEN

32 oo 0,00658251 0,1281736/ 0,00030729 0,01579294 0,04228047
40 0,0136 oo oo oo [N HEN

50 0,0176 oo oo oo [N HEN

64 oo 0,0363835| 0,1009538 0,00539707 0,0377153b 0,1157711
75 0,0326 oo HEN oo [N HEN

96 0o 0,067714740,07628974 0,01759623 0,06137882 0,2704327
100 0,0505 oo HEN HEN [N HEN

150 0,0867 0o 0o 0o 0o gd

160 0o 0,1047912| 0,097676260,04708726 0,09603028 0,3017438
200 0,111 0o 0o 0o 0o gd

240 0o 0,1182417| 0,1244219 0,07213766 0,1061132 0,2279528
300 0,126 0o 0o 0o oo gd

320 0o 0,1171706| 0,1291725 0,083807/6 0,09883832 0,1838549
480 0o 0,1043488| 0,1211159 0,0868421 0,07915594 0,13729%4
640 0o 0,0907937| 0,1061168 0,0808975 0,0663368Y 0,1107929
800 0o 0,079455| 0,0923549 0,07333342 0,0582602Y 0,0934794
960 oo 0,07028031 0,0809691| 0,06618937 0,05274866 0,0807148
1280 oo 0,0567161| 0,0641528 0,05454485 0,04480031L 0,0632453
1600 oo 0,047332280,05270301 0,04599503 0,03890885 0,05189263
2240 oo 0,035360480,03846789 0,03473004 0,03043434 0,0379652
2560 oo 0,03133679 0,0338321| 0,03082204 0,02736381 0,03347434
3200 oo 0,025478610,02712257 0,0251842 0,02263558 0,02688311
4000 oo 0,020609930,02168866 0,02042517 0,01862997 0,0215588
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Figure IV-6 : Sections efficaces d’excitation de I'état (1d),@n 10" cnt)

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

Tableau 1V-7 : Sections efficaces d’excitation du niveau n=816%n¥ ) de I'ion

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

Ermoalev
E et al
(keV) s Born-I Born-lI Schw-B Schw1010 Schwi1414
[13]

16 gd 0,050148570,3976718 0,00285532 0,02966436 0,06958468
30 0,0289 g g g RN g

32 0 0,2579723| 0,51806160,04070497 0,1908237 0,4047085
40 0,0986 RN g g 0o g

50 0,2116 0o g g RN g

64 0o 0,7688837 0,8984088 0,2894905 0,5861241 1,079772

75 0,6696 0o g g RN g

96 0o 1,130253 | 1,298984 0,6354104 0,8872156 1,508542
100 1,0915 0o g g RN g

150 1,5077 g gd g 0o gd

160 gd 1,459517 | 1,74504% 1,17131 1,229393 1,910797
200 1,637 g gd g 0o gd

240 gd 1,543485| 1,86525% 1,45949 1,383729 1,859348
300 1,621 g gd g 0o gd

320 gd 1,510371| 1,816254 1,533772 1,406827 1,750872
480 gd 1,370167 | 1,623427 1,461426 1,331276 1,55%3
640 gd 1,231793 | 1,435752 1,330973 1,224247 1,382808
800 gd 1,11493 | 1,280873 1,207308 1,122764 1,241155
960 gd 1,018027 | 1,155286 1,100582 1,033545 1,125328
1280 gd 0,8687477, 0,9670783 0,9331924 0,8889303 0,9486263
1600 0o 0,7595855| 0,8335969 0,8104343 0,7791764 0,82123Y8
2240 0o 0,6101937| 0,6567597 0,6439233 0,6251168 0,6497227
2560 0o 0,5565622| 0,5944552 0,5840849 0,5683232 0,58868Y1
3200 gd 0,4743846| 0,5017734 0,4950169 0,4835917 0,49823381
4000 gd 0,4014504| 0,4207668 0,4162835 0,4077346 0,4126458
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Figure IV-7 : Sections efficaces d’excitation du niveau n=8 16 %n?’)

de I'ion BE" (1s) par impact de protons.
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I\VV-3. Discussion:

Les résultats des sections efficaces d’excitaﬂg;g(nl) , du Bet") n< 3 par impact

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

respectivement dans les tableaux 1 a 7 et repesspat les figuresl a 7.

Sur ces mémes figures on représente les résuitatsiques de la méthode Close-
Coupling utilisant un développement a deux cenfieaO (Two Centre Atomic Orbital
expansion) d’Ermolaev et al (1996) [13]avec 55%¢dtpseudo-€états suivis de nos présents
calculs :Born-I, Born-ll, Schw-B, Schwinger a 5t8téSchwb55) et Schwinger a 14 états

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

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

Dans notre cas, Le programme informatique congusnparmet d’aboutir

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

2. approximation de Born au deuxieme ordre notéa-8o
3. approximation de Schwinger-Born (Schw-B) Bi={|a)} et B, ={| 3)}

4. approximation de Schwinger avec 10 états de bats®e Schwl1010. Les deux
séries de base sont : B1 = B2={1s, 3%, 3p., 3p1, 3th, 3d;, 3ds, 3cb, 3dy}.

5. approximation de Schwinger a 14 états de baerchwl1414 ou B1 =B2={1s
,2S,2p, 2p, 2p1, 3s, 3p, 3p, 3p1, 3d, 3d , 3dy, 3¢, 3dy}

Soulignons que dans tous nos calculs Schw1010mst13Kd 4, |a totalité du spectre
discret ainsi que celle du continuum de la cible &g introduite dans la représentation

de l'opérateur de Green.

Pour I'étude de I'excitation au niveau n=3 qui etg les états 3s, 3p, 3d, nous
avons opté pour l'utilisation d’'une base constitaéalement de 10 états (Schw1010) que
nous avons jugé suffisante pour une descriptionrezassonvenable du processus
d’excitation vers ces états, et par la suite |l&ts@sa composée fés , 3s, 3p 3p, 3p1,
3dy, 3d;, 3d4, 3, 3dy}.
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Dans notre code informatique, une partie des iatémgrs est réalisée en utilisant la
méthode de Simpson. De méme une efficace procédioenatique assure une précision

dans les calculs et exactitude dans les résultats.

A cause du manque de résultats expérimentaux etldals théoriques, et apres
une comparaison avec ceux d’Ermolaev et al(1998), [dn constate que nos résultats
sous-estiment |égérement les sections efficacedetotd’excitation autour du maximum
(200 keV) pour le cas du niveau n=2 mais pour @ar=3 on distingue un parfait accord.
D’autre part, les résultats qui découlent des apprations de Born-l, Schwb5 et
Schw1414 sont prés les uns des autres a partd@&e}/, énergie avoisinant le maximum
des sections efficaces d’excitation.

Les Figures 1, 2 et 3, représentent respectivelasrsiections efficaces d’excitation
des états 2s, 2p et du niveau n=2. Pour le preragrc.a.d. I'état 2s, on peut dire que nos
prédictions (Schw1414) sous-estiment celles d’Eamwlet al (1996) [13] autour du
maximum localisé aux alentours de (150 keV) tous@rant la méme allure et en restant
en bon accord avec ces derniers. La totalité¢ dgwoapnations: Born-l, Born-ll,
Schwinger-B, Schw1414, TCAO-55 commence a convevges une méme valeur des
gu’'on dépasse de peu le pic des sections efficpaesst estimé vers150 keV. Par contre
pour I'état 2p on observe un trés bon accord emdsedivers résultats et ceux d’Ermolev et
al. De méme pour I'excitation du niveau n=2, avee tioute Iégere sous-estimation de
Schwl1414 par rapport a TCAO-55 dans une gammetaari00 keV a 300 keV, mais
sinon un bon accord est décelé au-dela de cettenrgmpur toutes les prédictions
théoriques présentes: Born-1, Schw-B, Schw1414.

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

du calcul surtout a basse énergie.
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Conclusion générale

Conclusion

Geénérale

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

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

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

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

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

dans la gamme des énergies intermédiaires.

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

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

ameliorer nettement les prédictions.

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

considérable sur le temps d’ordinateurs nécesaaimalcul numeérique.

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

d’'impact moyennes.
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ABSTRACT: The Schwinger variational principle based onfilagtional form in the framework of
the impact parameter approach is applied to th&uatran of direct excitation cross section for the
hydrogen-like beryllium ions (B by protons (H) impact (the beryllium ion being one of the main
impurities in the Tokamak plasmas). In this wotle tollision energies used are between 40 keV to
4 MeV, which include the intermediate energy raageund 100 keV). Our theoretical predictions are

in good agreement with available theoretical calttahs, like close coupling.

RESUME: Dans le formalisme du paramétre d'impact, I'aygbie variationnelle basée sur la forme
fractionnaire du principe variationnel de Schwinget appliquée pour I'évaluation des sections
efficaces totales d’excitation directe des ionsrhgénoides béryllium (B8 par impact de protons
(H") (L'ion béryllium étant une des impuretés prindgsadans les plasmas de Tokamak). L’étude a été
réalisée dans la gamme d’énergie de 40 keV a 4 Melant le domaine des énergies intermédiaires
(autour de 100 keV). Nos prédictions théoriqued sarbon accord avec les divers calculs théoriques
disponibles comme ceux des méthodes des équatiaptees.
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