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INTRODUCCION.

Durante la udltima década se han realizado intensas
investigaciones tanto tedricas como experimentales de iones
multiplemente cargados a energias de KeV colisicnando con especies
neutras. La razén se encuentra en que tales colisiones son
fundamentales en fisica bédsica, en la gquimica, fisica atmosférica,
astrofisica y en la fisica de plasmas. Dentro de esta utltima, un
plasma consiste de materia ionizada (parcialmente), en la cual
electrones y iones se mueven libremente. Cantidades peguefias de
iones multiplemente cargados pueden violentamente cambiar las
propiedades del plasma. la reaccién dominante de los 1lones
multiplemente cargados en un plasma de fusién son con electrones y
Atomos de hidrégeno. Donde colisiones de captura electrdnica simple
de iones multiplemente cargados con hidrégeno produce fotones.
BEstos fotones escapan facilmente del plasma confinado
magneticamente, lo cual implica que el plasma pierda energia, esto
es, se enfrié. Aunque pequeifias cantidades de iones nultiplemente
cargados originan enfriamiento porque la seccién transversal para
dispersidn eldstica e intercambio de carga, asi como la energia de
los fotones emitidos después de la captura electrdénica, rdpidamente
se incrementan con el incremento de carga de los iones. En todas
estas disciplinas de la ciencia se requierc en algin momento
conocer las secciones transversales de captura electrénica, con o
sin la execitacién del blanco. Existen dificultades tedricas gque

impiden el cdlculo de muchas reacciones. En colisiones con dtomos



las interacciones fundamentales que involucran excitacidn y la
ionizacién del blanco, compiten con el proceso de captura simple,
siendo importante aislar e identificar estos procesos de captura
electrdnica para hacer detalladas comparaclones entre la teorfa y
el experimento.

La interaccién de iones multiplemente cargados con dtomos, es
de particular interés para este trabajo, el cual consiste en
presentar y aplicar un modelo de transferencia de carga para
evaluar 1la secclén transversal total de iones multiplemente
cargados colisionando con dtomos en funcidn de la energia
incidente, asi como del estado de carga del proyectil y finalmente
del radio de cruce. Por este método es posible la determinacién de
los estados electrénicos, asi como los potenciales de interaccién
involucrados en el procesc de colisién.

Los reactantes y productos pueden existir en muchos estados
electrénicos, por 1lo que los sistemas pueden interactuar con
potenciales diferentes, siendo posible el paso de un potencial a
otro, comportamiento que puede producir confusiones al hacer
suposiciones sobre el proceso, que no son los mismos cuando se
cambia de potencial. Como consecuencia de la influencia de varios
potenciales, resulta importante 1la estructura electrdnica del
sistema en colisién por la colisién misma, cuando, involucra
procesos como por ejemplo transiciones electrénicas entre
superficies de energia potencial. Por otra parte también es
importante la estructura electrdnica en colisiones a energias

térmicas cuando las superficies no se tocan, ya que los procesos



son no-adiabdticos y el movimiento nuclear involucra un salto entre
las curvas de energia potencial.

Esta Tesis ha sido desarrcllada con la finalidad de dar un
panorama general dentro del cual se ubican los estudios teébricos
realizados de captura electrédnica simple de colisiones de iones
rmultiplemente cargados y especies neutras. La razén para ello es
que la informaciodn respectiva se encuentra distribuida en una gran
cantidad de articulos y en algunos 1libros especializados. Es
necesario elaborar un resumen gque permita tener un acceso rdpido y
directo hacia algunos de los trabajos de investigacidén realizados
actualmente en fisica atémica y molecular. Por consiguiente parte
de la presente Tesis es una revisidn biblicgrdfica y otra parte es
un reporte critico de comparacién entre un modelo tedrico de
captura electrénica (modelo de esfera absorbente de Olson y Salop
para iones multiplemente cargados a bajas energias colisionando con
especies neutras) y resultados experimentales. El objetive central
de este trabajo tiene dos propdsitos, el primero consiste en
estimar un valor preciso de la seccién de captura de carga de iones
multiplemente cargados que pueda ser usado en el modelaje de
comportamientos de plasmas producidos en laboratorios y plasmas
astrofisicos, asi como contribuir al entendimiento de los
mecanismos bdsicos involucrados en colisiones a energias del orden
de KeV de iones multiplemente cargados colisionando con blancos
atémicos. E1 segundo objetivo es proporcionar al medio cientifice
experimental un modelo simple para comparacidn de sus resultados

experimentales, de tal manera que aclare a primera aproximacién el



procesc de colisidén. La disposicidén de un meodelo asf, ayudara a la
explicacién e interpretacidén de una serie de modelos mas
complicados.

El capitulo uno comprende las consideraciones generales; el
modelo de Landau-Zener, el elementc de matriz de acoplamiento
reducido, el modelo de esfera absorbente vy el de Bohr-Lindhard.
Como se sabe, se han realizado grandes esfuerzos tedricos y
experimentales para estudiar colisiones entre icnes y &tomos, que
involucran un proceso de captura de carga entre las particulas que
colisionan. Especificamente en el tratamiento de colisiones
ineldsticas que involucran un cambio de estado electrdénico en una
o en ambas particulas colisionantes, el procedimiento mas dtil para
obtener estimaciones burdas, perc muy 1itiles sobre un amplio
intervalo de condiciones estd dado por el modelo de Landau-Zener
[8]. Este modelc estd basado en un tratamiento de la teoria de
perturbaciones a primer orden de un modelo de dos estados, donde
hay una udnica interaccién cerca del punto de cruce. A pesar de esta
aproximacién a primer orden y del conocimiento limitado que incluye
un comportamiento incorrecto a altas energias, esta aproximacién ha
probado ser extremadamente util para hacer estimaciones de las
probabilidades de transicién, las cuales son confiables dentro de
un factor de 2 o 3. Para aplicar este método de estimacidn y
andlisis de los procesos electrdnicos ineldsticos es crucial
conocer los potenciales de los estados y particularmente 1la
localizacién de su cruzamiento R., ademds de conocer la interaccién

de acoplamiento. Frecuentemente los potenciales son razonablemente



bien conocidos en la regién de interés, siendo dominados por
fuerzas de largo alcance entre las particulas colisionantes y donde
también, el cruzamiento u otra interaccidn ocurren a grandes
valores de R. Para esos casos, con frecuencia se pueden obtener
fdcilmente estimaciones del acoplamientoc de la interaccién. En
otros casos, en donde los potenciales han sido obtenidos por
cdlculos de estructura electrdénica adiabdtica, el acoplamiento de
la interaccién se obtiene automdticamente, puesto gque es
exactamente un medio de la separacién entre las dos curvas
adiabdticas en su punto de mas cercana aproximacién. Sin embargo,
mds generalmente, la magnitud de la interaccidén del acoplamiento
y los parémetros sobre los cualegs ésta depende, varfan con los
procesos fisicos involucrados en las transiciones electrénicas en
consideracién. Por tanto hay una considerable necesidad de métodos
formales simples para la estimacién de 1la interaccién de
acoplamiento a partir de pardmetros atdémicos y moleculares simples.

Un métode semi-empirico basado en una correlacidn de 99
cdlculos para estimar los elementos de matriz de acoplamiento
necesarios para los cédlculos Landau-Zener ha sido desarrollada por
R. E. Olson y colaboradores [5]. El procedimiento es aplicable a
problemas de transferencia de un electrdn tales como los cdlculos
de transferencia de carga y de recombinacién ion-ion y requiere
s6lo del conocimiento de la distancia de cruce y propiedades
atémicas facilmente disponibles tales como el potencial de
ionizacién, afinidad electrdnica y los niveles de energia atémicos.

El modelo de esfera absorbente es una extensidén del modelo de



Landau-Zener aplicado al caso en donde hay un gran nimero de curvas
de cruce y el de Bohr-Lindhard describe la captura de un electrén
de un blanco de electrones por un proyectil altamente cargado que
se comporta cldsicamente. Se discuten cada uno de estos modelos mds
en detalle.

El capitulo dos comprende el modelo de captura de carga entre
iénes multiplemente cargados con especies neutras ([24]; un
formalismo relativamente simple de combinacidén del elemento de
matriz de acoplamiento reducido con un modelo de esfera absorbente
basado en el método de Landau~Zener para obtener secciones
transversales totales de transferencia de carga. El método supone
un gran humero de canales disponibles para la reaccién y es
aplicable a velocidades relativas V,,<1X10° cm/s. Para tales
reacciones de transferencia de carga, las secciones transversales
a una velocidad dada son primordialmente dependientes del estado de
carga del ion incidente y del potencial de ionizacién del &tomo
blanco; ademds para un sistema en colisién, la seccién transversal
es casi independiente de la velocidad relativa. La férmula para el
elemento de matriz de acoplamiento reducido desarrollado en este
modelo es aplicable a reacciones tipo A + B —w==—- SATD* + B* donde
4£q<54. Se automatiza este modelo mediante un programa de
computadora en lenguaje Q-Basic, versién 4.5.

Los capitulos tres y cuatro contienen el cdlculo de secciones
transversales con el modelo anterior automatizado y se aplica a
varios sistemas en colisidén, tales como iones multiplemente

cargados de gases raros Y especies neutras de gases raros. Los



resultados se discuten y se comparan con los datos reportados en la
literatura, lo que permite confirmar que el modelo estd brindando
resultados confiables.

En el capitulo cinco se especifican las conclusiones obtenidas
y se hace notar qué tan aplicable es el modelo a sistemas en donde
hay una densidad alta de curvas de cruzamiento en la regidn
internuclear alrededor de la distancia critica R.,, la cual es
fdacil de calcular y que a causa de este requerimiento el modelo es
mds aplicable a iones altamente cargados, g210, aungue se pueden
hacer estimaciones ltiles de las seccilones transversales para g's
pequeriag. Se estiman los porcentajes de dispersidn con respecto a
los datos disponibles en la literatura.

Finalmente se presenta la bibliografia utilizada en el

trabajo.
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I.- CONSIDERACIONES GENERALES.

El estudio de la transferencia de un electrén entre iones
multiplemente cargados colisionando con especies neutras es un
tépico de la actividad que se realiza actualmente en investigacion.
Algunas de las primeras motivaciones surgieron de la posibilidad de

usar la reaccion
A" 4+ B ——me——m e > Aflshr + B 1)

como base para un ldser de rayos X [l]. Otros intereses han sido
estimulados por los programas de investigacién del Tokamac, en
donde colisiones de intercambio de carga entre iones multiplemente
cargados y dtomos de deuterio en fusién de plasmas llevan a una
significante pérdida de radiacién [2].

Recientemente se ha aplicado la teoria de Landau-Zener
modificada a sistemas de multicruce y al cdlculo de secciones
transversales de captura de un electrén para un buen numero de
sistemas en colisidn de iones multiplemente cargados-hidrégenc
atdmico, molecular y helio {3,4]. Asinismo se ha desarrollado un
método semi-empirico para estimar los elementos de matriz de
acoplamiento H,, como una funcién de la distancia de cruce R, [5].
Usando estos elementos de matriz y una extensién del método de
Landau~-Zener aplicado al caso en donde hay un gran nimero de cruce
de curvas (modelo de esfera absorbente) se ha encontrado que es

posible evaluar las secciones transversales mds rdpidamente para un
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gran nimero de sistemas en colisidn.

El modelo de Bohr-Lindhard describe la captura de un electrén
de un blanco de electrones por un proyectil altamente cargado que
se comporta cldsicamente ([6]. Basados en este modelo se han
elaborade métodos cldsicos simples para la captura de un electrén.
Se discutird cada uno de estos modelos en detalle para una mejor

comprensiodn.

I.1.—- MODELO DE LANDAU-ZENER.

Especificamente en el tratamiento de colisiones ineldsticas
que involucran un cambio de estado electrdnico en una o ambas
particulas colisionantes, el procedimiento mds sencillo para
obtener estimaciones burdas, pero muy utiles sobre un intervalo muy
amplio de condiciones estd dadec por el método de Landau-Zener [7-
9]. Este método estd basado en un tratamiento de la teoria de
perturbaciones a primer orden de un modelo de dos estados, donde
hay una dnica interaccién cerca del punto de cruce. A pesar de esta
aproximacién a primer orden y el conocimiento limitado gue incluye
un comportamiento incorrecto a altas energias [9,10], esta
aproximacidén ha probado ser extremadamente util para hacer
estimaciones de las probabilidades de transicidén, las cuales son
frecuentemente confiables dentro de un factor de 2 o 3 [11]. La
primera aproximacién tiene la virtud de gue automdticamente incluye
varios pardmetros fisicos, tales como la probabilidad de transicién

a través de un mdximo en una funcidén de la energia que decrece
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lentamente conforme ésta aumenta. Sus propiedades son expresadas en
una forma analitica simple y las condiciones que se utilizaron para
obtenerla introducen informacidn que incluye una distancia de cruce
R., que representa la localizacidén de mdxima interaccidn entre los
dos estados electrénicos involucrados; algunas caracteristicas de
los potenciales de agquéllos dos estados en la vecindad de R,, tales
como sus pendientes y el elemento de matriz de acoplamiento H,,
evaluado en R..

Algunas de las principales limitaciones de la aproximacidn de
Landau-Zener surgen del hecho de que ésta usa solamente los valores
de H,, vy de las pendientes de los potenciales en R. y desprecia los
fuertes cambios que puedan ocurrir en esas cantidades conforme se
aleja de la regién de cruce [9]. Como bien se sabe, esto lleva a
la falla de la fdérmula de Landau-Zener dando una dependencia
incorrecta a altas energias [9]. En conclusién, despreciar el
efecto de tunelaje cudntico significa que la fdérmula de Landau-
Zener sobresimplifica el comportamiento del proceso. En la forma
dada por Landau-Zener, la teoria no toma en cuenta los detalles de
estructura que frecuentemente aparecen. Sin embargo, se puede
extender fdcilmente, como en la forma dada simultédneamente por
Stueckelberg [12], que toma en cuenta el fendmeno de interferencia
que causa un tipo de oscilacidén y que se observa frecuentemente en
dispersiones ineldsticas [13,14].

La teoria de Landau-Zener es por siI misma estrictamente
aplicable s6lo cuando el cruzamiento estd bien localizado, es

decir, cuando H,, es mids grande que la diferencia AV(R) entre los
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potenciales no perturbados(diabdticos) sobre un intervalo de ancho
26R cerca de R,. Existe una situacidén en la cual H,, es de magnitud
similar a AV(R) sobre un intervalo considerable en R y para esa
situacién Stueckelberg [15], ha desarrollado un andlisis
alternativo, el cual ha sido extendido por Demkov [16], y ha sido
aplicado en una forma particular por Rapp y Francis [17]. En todosg
estos casos, se necesita conocer la funcién H,, tan bien como el
comportamiento de los potenciales.

Una descripcidn del procedimiento de la aproximacién Landau-
Zener consiste en considerar la transferencla de un electrdn desde
un estado n de un sistema atdmico A a un estado m de un sistena
atémico B,

(A+e), + B -==— > A+ (B + e), (2)

Sea R el vector de posicién relativa de los nicleos (los
cuales serdn tratados como particulas cldsicas) y r el vector de
pesicidén del electrén activo respecto al punto medio de la linea
internuclear (fijo). Sean !n(rlR) y E,(R) la eigenfuncioén
electrénica y el eigenvalor de la energia de la cuasi-molécula
formada cuando los sistemas de la lzquierda de (2) se aproximan
adiabdticamente de infinito y sean ¥,(xrlR) y E,(R) la eigenfuncién
y el eigenvalor de la energia correspondientes a los sistemas de la
derecha. Se supone que en alguna distancia internuclear R, hay un
pseudocruzamiento de las curvas E,(R) y E,(R), con un cambio en las
formas de las eigenfunciones. El cruzamiento de los niveles de

energlia es un fendémeno de considerable discusién [18-20]. Las
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caracteristicas esenciales se pueden ilustrar en el cruzamiento de

un estado polar y un homopolar de una molécula.

E1

-~ Et
+ E2

Energia.

aanSWR

Radio da Cruca.
Fig. 1.- Cruzamiento de un estado polar y un homopolar.

si !,,(r|R) y !,(r|R) son las dos eigenfunciones electrénicas
de la molécula con nucleo estacionario, entonces si se supone que
las eigenfunciones tienen la propiedad de que para R>>R., ¥, tiene
caracteristicas polares y ¥, homopolares; mientras que para R<<R,,
Y. tiene caracteristicas polares y ¥, homopolares. En una vecindad
de R=R, se puede decir que esas dos eigenfunciones intercambian sus
caracteristicas.

El teorema adiabatico dice que si la molécula estd
inicialmente en el estado ¥, y R cambia lentamente de R>>R, a R<<R,,
entonces la molécula permanecerd en el estado ¥,. Sin embargo, si
R cambia con una velocidad finita, el estado final !(r| R) serd una

combinacidon lineal de ¥, y ¥.:

15



(x|l R)=A,(R)Y, (I R) + A (R)Y.(x|R) (3)

Neumann y Wigner (191, han encontrado condiciones para las cudles:

a,~o0, lal =1 (4a)

v fal ~1, a, ~o0 (4b)

respectivamente, sin obtener una dependencia explicita de las A’s
con los pardmetros del sistema.

Para que el problema de obtener esta dependencia explicita se
pueda reducir a un problema matematico socluble, es preciso
especificar las condiciones de la transiciodn tan simples como sea
posible, al mismo tiempo que mantener las caracteristicas
esenciales.

Supongamos gue ¢, y &, son tales combinaciones lineales de ¥,
Y ¥ , tal gque para todos los valores de R, ¢, tiene las
caracteristicas que ¥, tiene en R>>R,, mientras que &%, tiene las
caracteristicas de ¥, en R>>R,. En el ejemplo molecular, ¢, serd un
estado polar puro y ¢, un estado homopolar puro para todas las
distancias internucleares. Mientras ¢, y ¢, se puedan hacer
ortogonales, ellas no van a satisfacer la ecuacién de onda

estacionaria, es decir
H®,=H,, (R) @ +H,,.(R) &,

(5a)

16



HO =H, (R) @ +H, (R) D,
(5b)
Las simplificaciones que se hacen para obtener funciones explicitas
de A, y A,, son las siguientes:

a) H..(R,) << la energia cinética relativa de los dos sistemas.
Bajo esta condicidén el movimiento de los centros de masa de los dos
dtomos 6 en general de los dos sistemas, se puede tratar con
pardmetros externos, esto es, que la variable R viene a ser una
funcién conocida del tiempo.

b) La regidén de transicidén es tan pequefia, que se puede
considerar H,,~H,, como una funcidn lineal del tiempo y H,.(R),
@n(r|R), Yy @_(rlR) como independientes del tiempo. Esta condicién
se satisface con tal de que H,,(R,) sea suficientemente pequefia.
Puesto que sélo las caracteristicas en la regidén de transicidén son
de importancia, esta condicién facilita cambiar el problema fisico

por un problema ideal, en el cudl
-3]-’;‘- (H o ~Hy) =&t

(6a)

(6b)
para todo tiempo.
Si la velocidad relativa de los dos dtomos es constante, la

suposicién b) tiende a la relacidén mostrada en la Fig. 2 entre

17



Hu(R), Hu,(R) v los eigenvalores de ¥, v ¥, llamados E, y E,,
respectivamente.

E.(R), E.(R) son hiperbdlicos y tienen a H,,(R) y H,(R) como
asintotas. La distancia mds proxima entre E, y E., es decir, E,(R.)-

E.(R.), estd dada por 2H,.(R.).

- E
+ E2

Energia.

v

Radio de Crucs.

Fig. 2.~ Cruzamiento de niveles de energia en el problema

ideal. Las lineas llenas son eigenvalores adiabdticos.

En el andlisis se ha encontrado usar convenientemente como
soluciones a las combinaciones lineales ¢, y &, en lugar de las
soluciones adiabdticas exactas ¥, y ¥,. Ademds se han encontrado

18



ventajas de comenzar con la ecuacién de onda en la forma [8]:

i i -
(H——-B—t)(c (£)ExP(L IH dt) @_(X) +C, (t) BEXP( = fH dt) @, (X)) =0

(7)

Las relaciones (5) reducen esta ecuacién de onda en dos

ecuaciones diferenciales de primer orden, simultdneas en las C’s

3 9C, i
S c,,exp(—f(H ~Hp) dt)
(8a)
% 9C, 1 -
R =HyyCoBXP( 3 [ (Homti) )
(8b)

Las condiciones de frontera bajo las cuales las ecuaciones se
resuelven deben corresponder al conocimiento de que inicialmente el
sistema est#é en el estado ¥, 6 $,,las cuales son eguivalentes cuando
R>>R,. Las condiciones son:

Ca(~®) = 0 (9a)
lea(-o)l =1 (9b)

Si se llama |A,(R<<R,)!{> de (3) la probabilidad P de una

transicién no-adiabdtica, entonces:

p=l e ()] 2 = 1= ()] 2 (10)
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Asi, sdlo se necesita conacer los valores asintoticos de las
soluciones de (8).

La eliminacidn de ¢, de (8) lleva a la ecuacidn

2nH,

21!1
+{Z=(H, ~H, )- "WZC =0
at2 Hpyy
(11)
Sustituyendo las suposiciones (6), junto con la definicién
2% H,
f=atn
h
(12)
y ademas la sustitucién
ComUpFXPA 3 [ (Hop=Hog) )
(13)
la ecuacién (11) se reduce a la ecuacién de Weber, [21]:
d*U, . .2 da, @?t?
ey = e F — =0
e (£ > 7 VU,
2 —in
Z=a ? EXP[ (_i"’ tl
(14)
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que si se sustituye:

_ if?
/4
(15)
se llega a la forma estdndar de la ecuacidén de Weber:
d*y, 1_2%, . _
a KT G
(16)

La funcién de Weber D_._,{iz) es una solucidén particular de esta
ecuacioén, la cual se anula para z grandes a lo largo de las

direcciones «EXP(~i3m/4) y «EXP(-in/4). De aqui que la solucién

U (Z)=A,D . ,(£iZ)
(17)
para @ < 6 > 0 satisface la primera condicidn de frontera (9a).

Las constantes A, se determinan de los valores asintoticos

{cuando R-= ):

Dy [im(%) 1=Exp[-iZ (2*1) 1ExP[ ifz JR"t

-l -l -l 2
D, [iREXP(=3%]=EXP[ ”E{“l) 1 Exp[ 2R ) Rnt

(18)

por medio de la segunda condicién de frontera (9b). Se encuentra
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que:

1
la,l=la_l=y = mxp (:%Y-)

2
(19)
Resumiendo:
Exp(i"-‘}f-ﬁ) LC,(t) =L
(20)
cuando t » ® y Z - o'?oEXP(-i3w/4).
a _ s
U, (2) =y Exp(EL) LD_k_l[iREXP(%i)]
(21)
cuando R - ® y a > 0.
1 _ s
Un{2) =y 2EXP(L) LD, [iREXP(ZE )]
(22)

cunandoc R » @ y ¢« < 0;

y usando los valores asintoticos:

. i3r isn (k+1) iR? k=1 m ikm IR? ik
—— =FXP -
LD, ,iREXP EXP( )R + T(k+1) EXP( + 7 JRE,

(23a)
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LD

x-1iREXP—i;"-=EXP( 'i3“;k+l) + ifz)R-k-h V2R pyp( Lk lR YRE,

B T{k+1)
(23b)
se obtiene:
- ORYBXP(-my) _ - i =1- -
le, e B Iy o) T Ty 2 EXP(-mY) sinh (sy) =1-BXP(-2%y)
(24a)
P=EXP{-2ny)
(24b)
y=2% Ha
h (d(H,-Hy)/dt)
(24c)
A partir de la cual se obtiene la férmula de Landau:
- 2% Ha
= Exp(hV(E' F))
(25)

donde v, es la velocidad relativa y F,, F, son las "fuerzas" que

actian sobre los dos estados. Identificando:

d(H,,~Hp)

ar - (FaFa)

(26)
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el exponente de la férmula de Landau es también pequefio por un

factor de 2 y la férmula gqueda:

-2/HY

P=EXP W (d(H,-H_) /dt)

)

(27)
Esto significa que de acuerdo al wmodelo de Landau-Zener, 1la
probabilidad de transicién entre dos términos en un
pseudocruzamiento correspondiente a una separacién R, 6
equivalentemente, la probabilidad de permanecer sobre la curva
diabdtica, esto es, que las particulas colisionantes permanezcan

sobre la curva de potencial A* 4+ B en una curva de cruce

£ ~—Az+ +8B
5 * A1)+ +B+

Redio de Cruce.

Flg.3.- Curvas de potencial de la reaccidén de transferencia de un

electrén: A% + B —~=——= SAlamb+ 4 B
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estd dada por

_ —ZnHi,
P—EXP(W)
(28)
donde
dF= d(Hng;HM) Igc
{29)

es la diferencia en pendientes de las curvas de energia potencial
diabdticas en R,, y V. la velocidad radial en el punto de cruce

y ademds dada por:

Hy, (R,

(B yas
- (217

¢

V=V, [1-

(30)
Aqui H,(R.) es el elemento relevante de la matriz de
acoplamiento; V, y E son la velocidad relativa inicial y la energia
cinética, respectivamente; H,.(R.) ¥y H.(R.} son los potenciales
diabdticos y b es el pardmetro de impacto (3,7,81.
Para una colisidn real, el sistema pasa dos veces a través del
punto de cruce (Fig. 4), antes y después de gue el punto de retorno

R, ha sido alcanzado [3,22].
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1>

Enorgia
b

12>

Radio de cruce
Fig. 4.~ Curvas de energia potencial. Dos estados y un cruzamiento.
La probabilidad total corresponde al médulo al cuadrado de la

suma de las amplitudes desarrolladas a lo largo de las trayectorias

ny m:

o
!

= |a.,(:f.-a,.)1 + a\,.(l—a,.)zl2 = |2a,,(1-a,,)sen(de)|"

4l a,(1-a,)| 2sen?(de)=4pP,(1-P,)sen*(d6) (31)

I

con d6 la diferencia de fases desarrollada a lo largo de las
trayectorias n y m; y P,, P, las probabilidades de transicién n
- n y m- m, respectivamente.

Promediandoc la fase se encuentra que

Pll*'ﬂ =Pnn=2Pn ( l-PD) ( 32 )

Esta expresidén puede ser generalizada al caso de N estados y
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N-1 cruzamientos simplemente sumando sobre todas las posibles
trayectorias necesarias para hacer la transicién del estado 1 al

estado j, en donde 2<j<N [3], (Fig. 5).

1>
12> - q
] + 2
: T
* N

In-1>»

in>

Radio de Cruce
Fig. 5.- N Estados y N-1 Cruzamientos.

Fig. 5.~ N estados y N-1 cruzamientos.

Antes debe notarse que empleando 1la técnica de sumar
probabilidades mas bien que amplitudes, los efectos de
interferencia son despreciados. El procedimiento puede ser a través
de 6 como un promedio sobre las probabilidades oscilatorias, las
cuales surgen conforme se varian los parametros de oscilacién.
Denotando la probabilidad de permanecer sobre la curva diabdtica en
cada cruzamiento, comenzando del cruzamiento mds externo, como
PPy, e ,Py,...,P, (ver Fig. 5), se encuentra que la probabilidad
de que ocurra una transicién del estado 1 al estado j
correspondiendo a una separacién de cruzamiento R, durante una
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colisidén, estd dada por:

Pﬁj = (PzPu---er){l + (Pju.P:hzl"-an)z + (1 - Pju)z +
- Pjn)]z toeoo, t

j < N=-1

+ [Py, (1 = Py,) 1% + [Py,,Py(1
+ [PyuPyr oo Puea (1 = B) 17},
P31 + (B)* + (1 - B,)?*], j=N-1
(33)

= (PP, .- Py,) (1 -

= 2P,F,,...,Py(1 - B,), J = N.

Regresando al caso de dos estados, ec. (32}, después de

cdlculos algebraicos, la seccién transversal total para la

transicién del estado n al estado m, es ([23-26]):

o=anr? (1-22) 6 (a)

con (34)

G(A) =["EXP(-Ax) [1-EXP(-Ax) ] xdx
(35)
la exponencial tabulada y A relacionada con la velocidad V, y los

parametros de cruzamiento estd dada por

. Zﬂmﬁ

) H,_ <
- nna 2

VodF(1-—22)

(36)
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I.2.- ELEMENTO DE MATRIZ DE ACOPLAMIENTC REDUCIDO.

Como se ha hecho notar, para aplicar algunos de los métodos de
prediccidén y andlisis de los procesos electrdnicos ineldsticos es
crucial conocer los potenciales de los dos estados vy
particularmente la localizacidn de su cruzamiento R, (si ahi se
localiza la interaccién), ademds de conocer la interaccidn de
acoplamiento  H,,(R). Frecuentemente los potenciales estédn
razonablemente bien conocidos en la regién de interés, siendo
dominados por fuerzas de largo alcance entre las particulas
colisionantes y donde también, el cruzamiento u otra interaccidn
ocurre a grandes valores de R. Para esos casos, con frecuencia se
pueden obtener facilmente estimaciones del acoplamiento de la
interaccién H,.(R). En otros casos en donde los potenciales han sido
obtenidos por cdlculos de estructura electrdnica adiabdtica, H,.(R)
se obtiene automdticamente, puesto que es exactamente un medio de
la separacidn entre las dos curvas adiabdticas en su punto de mds
cercana aproximacién, es decir, en donde se elude el cruzamiento
(en ese caso, como bien se sabe, las pendientes necesarias para el
uso de la férmula de Landau-Zener, no son aquellas de los
potenciales adiabdticos, sino aquellas de los potenciales
aproximados que cruzan y se mueven mds lentamente a través de la
reglén de cruzamiento).

Hay muchas clases de procesos ineldsticos importantes, tales
como el de transferencia de carga y recombinacidén ion-ion, 1los

cuales ocurren a distancias grandes, donde los potenciales con
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frecuencia se pueden estimar razonablemente. En pocos casos, de
todos ellos hay que realizar cdlculos cuidadosos de orbitales
moleculares; igualmente cuando ellos han sido dados, en muchos
casos la propiedad de evaluar H, (R.) requiere un valor mds exacto
en los puntos en R que los cdlculos que se pueden proporcionar. Por
tanto hay una considerable necesidad de métodos formales simples
para la estimacién de H, a partir de pardmetros atémicos vy
moleculares simples.

Naturalmente, la magnitud de H, y los parametros sobre los
cuales ésta depende, varian con los procesos fisicos involucrados
en las transiciones electrénicas en consideracidn. Sin embargo, las
transiciones pueden ser divididas en dos clases: aquéllas en las
cudles hay una transferencia de electrén en el curso del proceso de
excitacién y aquéllas en las cuales no hay. Puesto que el proceso
de transferencia de un electrén es de gran importancia fisica y
particularmente son fdciles de medir, hay mucha informacidén sobre
ellos. Ademds también existe mucha informacién sobre la excitacién
sin transferencia de electrdn y la disposicidén de informacidn
experimental estd creciendo rdpidamente. Puesto que los principios
involucrados en los dos casos son algo diferentes , se consideran
separadamente. El caso que nos interesa es donde existe
transferencia de electrén [5].

Bl elemento de matriz de acoplamiento involucrade en la
transferencia de un electrén ha sido evaluado muchas veces en
conexién con procesos de transferencia especificos y sistemas de

colisién particulares. Hace afios Hasted y Chong [27], compilaron
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los datos disponibles y sugirieron una correlacién empirica del
logaritmo de H,, vs. R, que se utilizé varias veces para estimar el
acoplamiento de otros casos [28]. Sin embargo, informacidn tedrica
Yy experimental acumulada en afios siguientes 1llevaron a la
formulacién de la estimacidn de los elementos de la matriz de
acoplamiento para sistemas de transferencia de un electron.

Un problema que surge al obtener H,, vs. R. es que la
probabilidad de transferencia de un electrén es extremadamente
sensible a las energias de los estados especificos involucrados.
Esto es de gran importancia para extraer informacidén del
acoplamiento a partir de datocs experimentales y es util para 1la
identificacion tanto del estado inicial como del final que
participan en el proceso. Sin embargo, haciendo uso de los cdlculos
tebricos, esto no presenta problema. Experimentalmente, mucha de la
informacién disponible puede ser atribuida a situaciones que
involucran cruzamientos localizados y ello no ayuda a emprender una
re-examinacidn exhaustiva y critica de los valores de H,, que han
sido estimados de resultados experimentales. Una de las ventajas
sefialadas es que, a través de consideraciones dimensionales, la
férmula de Landau-Zener permite separar, claramente, las mediciones
de la localizacién del cruzamiento R, de aguéllas de la interaccién
Hpn(R.) -

De acuerdo a la férmula de Landau-Zener en su forma simple,
las secciones transversales totales para procesos lneldsticos y de
transferencia de carga, via curvas de cruzamiento, se espera que

sean dominados por un lnico mdximo. Cdlculos detallados usando

31



modelos mds realistas demuestran un doble mdximo [8-10], ademds de
observarse varios tipos de oscilaciones debido a fendmenos de
interferencia. No obstante, para procesos semicuantitativos, 1la
estructura fundamental sobre la cual las oscilaciones se pueden
superponer, es con frecuencia descrita razonablemente bien por una
forma del tipo Landau-Zener.

Lo que generalmente se mide es la seccidn transversal como una
funcidén de la energia y esta dependencia de la energia para la
excitacién de un estado especifico generalmente demuestra un dnico
y bien definido mdximo; la mwagnitud de la seccidn transversal en
este mdximo nos da informacidén acerca de R, y la velocidad en este
méximo Vv, nos proporciona informacién acerca de H,,. En funcién de
la velocidad V, la seccidén transversal se puede escribir

generalnente como

0=nRZP(V)

(37)
donde la forma de P(V) es esencialmente una probabilidad promediada
del pardmetro de impacto, dependiendo sobre la velocidad y los
pardmetros especificos de la interaccidn. De acuerdo a la fdérmula
de Landau-Zener, el valor de P(V) en este mdximo es cercano a 1/2
para el caso de dos estados y es independiente de todos los demds
pardametros del problema (modelos mdas sofisticados al de Landau-
Zener cambiarian esta caracteristica de simplificacién, pero darian
resultados probablemente con pocas variaciones en el valor de P(V)
en el maximo). Asi, del valor méximo de Q se puede estimar R.. Con
frecuencia esta estimacidén puede ser comparada con aproximaciones
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tedricas simples basadas en un conocimiento del comportamiento
esperado de los potenciales de los dos estados en interaccién.

La dependencia funcional de la velocidad de P(V) depende
esencialmente sobre la razdn entre V y una velocidad caracteristica
Vo= [27rH,,,,2(Rc)]/h|d(H,,,, - H,m)/dRI P donde d(H,, - H,)/dR es la
diferencia en las primeras derivadas de 1los potenciales de
cruzamiento con respecto a R, evaluada en R,. Del conocimiento de
Vaaxr V' se puede estimar inmediatamente. Ordinariamente 1los
potenciales son bastante conocidos como para estimar la diferencia
en sus pendientes y asi poder también estimar 1la incégnita
importante H,.(R.).

En las tablas X y II de la referencia [5], se compila una
presentacidn de datos que demuestran valores de H,, como una funcién
de R, determinados de un gran numeroc de célculos especificos y
experimentos. Ademds, se presentan en la Fig. 1 de la misma
referencia en forma de un diagrama reducido en el cual el
escalamiento de ambos H,, v R, estd basado sobre una suposicién
especifica acerca de la interaccidn. Esta suposicién es
esencialmente que la transferencia del electron ocurre a distancias
grandes mediante tunelaje a través de una barrera de potencial.
Consecuentemente, se puede decir, que la transferencia de un
electrdn es debido a la cola de la exponencial en la funcidn de
onda de los estados base del electrdn participante en 1la
transicién. FEsta cola de la exponencial se puede describir
aproximadamente por una forma hidrogenoide con una carga efectiva

apropiada. En la forma usual ésta involucra una relacidén simple
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entre el potencial de ionizacidn efectivo del electrdn en cuestidn
y la distancia caracteristica para la caida de la funcidn

exponencial. Especificamente se puede escribir:

H_,=AEXP(-R;) =AEXP({ —icf)

(38)

donde A es una funcidén del potencial de ionizacidén efectivo y puede
ser una funcién que varie lentamente con R,.

Se pueden hacer estimaciones para las formas funcionales de A
vy C. Si se revisan primeramente los trabajos de Rapp y Francis
[17], y posteriormente el de Smirnov [29]. Para el sistema de

transferencia de carga resonante
At o+ A ——--- > A+ A%, (39)

Rapp y Francis {17], usando funciones de onda de un electrén

emplearon una parametrizaclién del acoplamiento:

-R(TI) 2
Hy=2L Expl -
! 2,
(40)
donde Ig=e?/2a, = 13.6 eV es el potencial de ionizacidén del
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hidrégeno, I es el potencial de ionizacién de A y R es 1la
separacion internuclear. Ellos han ido mds adelante y aplicado la

ecuacidn (40) a sistemas de transferencia de carga cuasi-resonante
A* + B =—==- > A + B* + AE (41)
donde ahora I es cambiado por el potencial de ionizacidén promedio
de A y B.
Smirnov [29], por su parte ha estudiado reacciones de
recombinacién ion-ion del tipo
A+ B —me—- > A + B* + AE, (42)
en el cual el dtomo B puede estar en su estado base 6 excitado.

Usando funciones de onda asintoticas, este autor parametrizé el

acoplamiento por:

1
Y2 gxp(

2
goo(12A 4% (eR;) * (21+1)

~(wty}R,
288 € ridyenairidy-n 2

(43)

donde el ion negativo A~ se supone que estd en el estado s (para H",
la constante A% = 2.65); ¥*/2 es igual a la afinidad del electrén
de A y @*/2 es el potencial de ionizacién efectivo del estado

excitado B" 6 si B no estd excitado, el potencial de ionizacién de

35



B. Todas las cantidades estdn en unidades atdmicas.

La caracteristica comin de ambas ecuacicnes, ec. (40) y (43),
estd en que la matriz de acoplamiento decrece como una funcién
exponencial de la distancia de cruzamiento R, multiplicada por un
factor gue estd relacionado con el comportamiento asintotico de la
funcién de onda inicial y final. Tomando las aproximaciones
anteriores y realizando una revisién de los trabajos de Iovitsu y

pallas {30}, se parametrizd A y C de la ecuacién (38) por:

(44)
y
%
2l R
(45)

donde «?/2 es igual al potencial de ionizacién efectivo I, del
electrdn, el cual es transferido de los reactantes, y ¥3/2 es lgual
al potencial de ionizacién efectivo I, de este electrén en su
estado producto. Entonces, para una griafica semi-logaritmica se

pueden usar los parametros reducidos:

. [(a"‘y)R ]
Rc=._........_§_....€_

(46a)
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H,;,,=-—-H——-1-
(1,1,) ?

(46b)
en las cuales todas las cantidades estdn en unidades atémicas y «
Y ¥ son propiedades atémicas obtenibles fdcilmente.

En la Fig.l de la referencia mencionada [5], se pueden ver los
resultados en una grdfica, donde hay combinacidén tanto de valores
tebéricos como experimentales para el elemento de matriz de
acoplamiento. Los autores de los datos son referenciados en las

Tablas I y I1 de dicha referencia [{5]. La grafica involucra no sdélo

datos de reacciones de transferencia de carga del tipo
AT + B ——=—- > AD* 4 BY 4 AE (47)

sino que ademds involucra datos de reacciones de recombinacién ion-
ion. La linea recta a través de todos los puntos, ajustada por

minimos cuadrados es:

Hpw=1 .044R2EXP(-0,857R})

(48)

en la cual el 83% de los datos se encuentran dentro de un factor de
3 a esta linea. Se probaron otras formas funcionales, pero la
ecutacidén (48) mantuvo la suma mds baja de los cuadrados de los
errores (95% de credibilidad al factor pre-exponencial), el cudl se

mantuvoe entre 0.5 y 2.3, nientras que el mismo porcentaje de
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credibilidad para el factor exponencial, el cual estuvo en 0.857+
0.080.

Dentro de las bases de esta aproximacidn estd la suposicién de
gue las funciones de onda son muy cercanas a hidrogenoides y que
las particulas estdn 1o Dbastante separadas, asi que la
transferencia del electrdén se determina en forma simple por el
tunelaje subsecuente. Si la distancia internuclear es también
pequefia, el electrdn puede escapar por la cidspide de la barrera de
potencial sin haber tunelaje, ¢ bien la barrera puede ser reducida
a un cierto grado debido a la cercana proximidad de la segunda
particula y por lo tanto el tunelaje no serd descrito por la simple
exponencial adiabdtica. Bajo tales condiciones de cercana
proximidad, la distribucién supuesta, la cual estd esencialmente
basada sobre un modelo de dtomos separados ¢ de moléculas
perturbiandose una a otra ligeramente, no es completamente vdlida y
la verdadera situacién estd mejor descrita por una descripcién
molecular en la cudl el electrdn no estd muy bien localizado en uno
6 en otro centro, pero éste viaja libremente en una orbita
molecular del sistema combinado. A groso modo, la distribucidn
atSmica no es vdlida y se debe adoptar un sistema molecular al
menocs para el dnico electrdn en consideracidén a distancias criticas
menores gue 3,(13.6/I.}*?, donde I, es el potencial de ionizacidn
del electrdn (en eV) en su estado base.

Aplicando la teoria anterior de estimacidn de los elementos de
matriz de accoplamiento para sistemas de transferencia de un

electrdn a un sistema de cruzamiento de curvas de potencial para
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dos estados, el procedimiento para obtener el elemento de matriz
de acoplamiento y 1la distancia de cruce a partir de datos
experimentales de secciones transversales, estd basado en el método
de Landau-Zener.

La seccidn transversal de Landau-Zener en forma cerrada estd
dada por (34), donde G(A) es la integral tabulada y A estd
relacionada con la velocidad incidente V y los pardmetros de
cruzamiento por (36). Puesto que G(A) tiene un mdximo de 0.113
cuando 4=0.424, 1la magnitud y posicién de las secciones
transversales dadas experimentalmente pueden dar informacién acerca
de R, ¥ Hu-

Para algunos sistemas, H,.(R.)<<E & bien se puede estimar
H..(R.), asi que de la magnitud de la seccién transversal en éste

maximo, Q..., se puede determinar R, de

Q=0 . 4525 R2
(49)
El elemento de matriz de acoplamlento se determina a partir de
la velocidad de colisién en el maximo, Vo, V de’las derivadas de

los potenciales, si estas ultimas se conocen,

_0.424, dl[H,,(R,) -H (R)]|

H
2w i dr

am

(50)

Para transferencia de carga cuasi-resonante, las derivadas de

los potenciales son conocidas, puesto que la transferencia ocurre
a valores grandes de R, en donde los potenciales son
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predominantemente de la forma

U(R)=-a,/2R* (51)

en la cual a, es la polarizabilidad dipolar.

Para el andlisis de las reacciones de transferencia de iones
multiplemente cargados del tipo dado por la ecuacidn (47), se
pueden usar las ecuaciones (49) y (50), estableciendo gque
Unicamente dos estados dominan 1la reaccién. A distancias
internucleares grandes, el potencial inducido por la polarizacidén
de dipolo de los reactantes se puede despreciar en comparacién con
el campo Coulonbiano de los productos y entonces se encuentra que

las derivadas necesarias en la ecuacidn (50) estdn dadas por:

[H W(R)) - H'u(R)lI=(n-1)e* /(R.)? (52)

y ademds gque R.=(n = 1)e* /AE (53)

Una suposicién similar se puede hacer para el caso de

reacciones de recombinacién ion-ion.

40



I.3.- MODELO DE ESFERA ABSORBENTE.

Comc se ha hecho notar, el método de Landau-Zener se ha usado
para calcular secciones transversales de reacciones de
recombinacioén ion-ion y transferencia de carga como funcidén de la
energia para varios sistemas sencillos y se ha encontrado que éste
funciona sorpresivamente muy bien. Los cédlculos de multiestados
Landau-Zener incluyen muchos estados y como ejemplo en la reaccidn
N* + 0°, existen aproximadamente 25 canales (niveles electrdnicos
excltados) disponibles para la reaccién. Si pasamos a sistemas
moleculares, se encuentra que el nimero de canales disponibles
aumenta dramdticamente a causa de un gran nimero de estados
electrdénicos, vibracionales y rotacionales disponibles. Esto lleva
a la suposicién de que para sistemas mds complicados la situacidn
fisica se puede aproximar usando una densidad alta de estados de
cruce. Entonces ugsando el método de Landau-Zener y los elementos de
la matriz de acoplamiento semi-empiricos, podemos obtener la
distancia de cruce critica R,, dentro de la cual existe la
reaccién. De R,, las secciones transversales totales se pueden
calcular asumiendo un modelo de esfera absorbente [23,241, es
decir, probabilidad unitaria para la reaccidén dentro de R,. Visto
de otra manera, el modelo de esfera absorbente es una extensién del
método de Landau-Zener aplicado al casc en donde hay un gran numero

de curvas de cruce.
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I.4.—~ MODELO DE BOHR-LINDHARD.

El modelo de Bohr~Lindhard describe clédsicamente el proceso de
captura de un electrdn de un blanco por un proyectil altamente
cargado en dos pasos [6,31]. Un criterio para la validez de esta
aproximacidn es que la cantidad

x=29

Vor
(54)
sea mds grande que la unidad [32], en contraposicidén a la mecdnica
cudntica, en donde X<<1 (33]. Aqui g es la carga del proyectil y V,,
la velocidad del proyectil {en unidades atdmicas). Ademds se supone
que el proyectil estd altamente cargado, que hay un cuasi-continuo
de estados disponibles para la captura. En el modelo de Bohr-
Lindhard, el blanco se mueve en una drbita cldsica con velocidad
V=(2E,)"* y radio a=u/V con E, la energia de enlace y g un nimero
cudntico efectivo, el cual es 1 para los electrones en la capa k.
Si la distancia entre los compenentes ion del proyectil vy el nicleo

blanco es mds pequefa que la distancia libre R,, definida por

Vi_. a

a Rs

ay

(55)
entonces la fuerza de enlace atdmica es vencida por la fuerza
atractiva entre el electrén y el proyectil y por lo tanto el
electrdon es liberado del &dtomo. Notese que R=(pug)*?(2E,)"** no
depende de la velocidad del proyectil.
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Este proceso de liberacidn no es instantdneo, sino que le toma
un tiempo

celo B
V 2B,

(56)

Ademds, se supone gue €l electrdn es alojado aproximadamente en la

vecindad del blanco(nicleo) y que su velocidad es pequefia comparada
con V,,.

Subsecuentemente un electrdn alojade puede ser capturado si su

distancia desde el proyectil en el tiempo de liberacién es méds

pequefia que la distancia de captura R,, definida por:

g . Ve
R, 2

(57)

Es decir, la energia cinética del electrdn alojado en el sistema

del proyectil tiene que ser mds pequeia que su energia potencial
en el campo del proyectil.

S8i el proceso de despojo es completado mientras el proyectil

se mantiene dentro de la distancia de captura, entonces la seccidn

transversal para la captura es:

O =nRE
(58)

y conforme se incrementa la velocidad del proyectil la distancia de
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captura R.=2q/V,* decrece y s6lo la fraccién f=R./1V,. se libera
durante este tiempo cuando la captura es posible. Por tanto se
supone un cambic de despojo constante dP/dt=1/7 y se sigue que la
seccidn transversal de captura de un electrdn en la regidn de altas

velocidades es:

9¢=nf32=—16"Efq3
WVor
(59)
Un método clésico simple: para la captura de un electrdn
derivado de este modelo de Bohr-Lindhard es el de la dependencia
del pardmetro de impacto b. La dependencia de la captura del
pardmetro de impacto b se deriva de las suposiciones de éste. Un

proyectil con estade de carga g y velocidad V, se mueve sobre una

trayectoria recta con pardmetro de impacto b (ver Fig. 6).

R B
N
- - N
N L AN
Ny
\
Voo
‘o\unco '5=°' |
Re /]
NN VN
==Yy
- /
- - [ ¥=-3
Froﬁec%?l

Fig. 6.— Esquema del' proceso de captura.
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Se introduce una escala de tiempo, asi en t=0 es 1la
aproximacidén mds cercana entre proyectil y blanco. El liberamiento
comienza en t=-t, cuando la distancia entre proyectil y blanco es
.més pequefia que R,. La liberacidén es completada en el tiempo t=-
tot7, =1 el proyectil se mantiene dentro de la distancia de
liberacién R, del blanco ¢ de otra forma, si éste se detiene en el
tiempo t=t,=(R.-b*)"?/V,.. Para el cambio de liberacidén se sigue que
dp/dt=1/r para -t.<t<min(-tet+ 7, t,) v dP/4t=0 de otra manera.

La captura de un electrdén liberado es posible cuando la
distancia entre el proyectil y el blanco es mds pequefila que R., es

decir,
-t.<t<t =(R2-b?) 1/2/\.7,,, (60)

Asgi, la probabilidad de captura es:
_[te( dP
p(b)={ (o) at

(61)
Para cdlculos relevantes de transferencia no-resonante y procesos
de excitacidén (NTE) permanecen las condiciones R.<R, vy -t. + 17 > t..
En este caso el liberamiento se lleva a cabo en el tiempo cuando es
posible la captura y se encuentra que dP/dt=1/7 y por tanto
2 32 3
(o =f(2) dc=%-(—Rc;—b-’—z-
pr
(62)
Para la probabilidad de captura de un electrén en la regidn de
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altas velocidades.

La seccidén transversal resultante para un blanco de un electrén es:

64nl,q°
o=
VWL
{63)
que difiere de la obtenida por Bohr-Lindhard, ya gue ellos suponen
implicitamente el hecho P(b)=P(0}=t_ (0)/r=cte.
La probabilidad de captura de un electrdn de un blanco de

muchos electrones P.,(b) se puede escribir como

P(by=1-I[1-2,(D)]

(64)
donde P,(b) es la probabilidad de captura de un electrén especifico
del blanco. En la regidn de altas velocidades, la probabilidad de
captura P,(b)=2(R>-b*)Y*/7T,V,., para los diferentes electrones del
blanco difiere s6lo en el valor 7,=j/2E,, la cual depende del nimero

cudntico efectivo p y la energia de enlace E,.
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II.- MODELO DE CAPTURA DE CARGA ENTRE IONES MULTIPLEMENTE

CARGADOS CON ESPECIES NEUTRAS, [24].

II.1.- MODELO DE ESFERA ABSORBENTE DE OLSON-SALOP PARA LA CAPTURA
ELECTRONICA SIMPLE ENTRE IONES MULTIPLEMENTE CARGADOS Y ESPECIES
NEUTRAS .

Recientemente, el método de Landau-Zener modificado se ha
aplicado a sistemas de multicruce para calcular secciones
transversales de captura de un electrdén de un gran nidmero de
sistemas en colisidén de iones multiplemente cargados-hidrégeno
atémico, molecular y helio [3,4]. Para estos sistemas de un
electrén se pueden obtener fdacil y rédpidamente valores
aproximadamente razonables del elemento radial de la matriz de
acoplamiento. Aproximando al sistema en colisién mds en general,
representado por la reaccion

A" 4+ B ————— > Al 4 B*, (65)
como un sistema de un electrdn en el cual el electrén activo se
mueve entre centros de carga 1+ y g+, respectivamente, se ha tomado
ventaja para desarrollar una teoria de aproximacién que puede ser
usada para calcular secciones transversales de la reaccidén (65).
Entonces usando estos elementos de matriz y una extensidén del
método de Landau-Zener aplicado al caso en donde hay un gran nimero
de curvas de cruce (modelo de esfera absorbente) [23,24], se
encuentra que es posible evaluar las secciones transversales ras
rdpidamente para un gran numero de sistemas en colisién. A causa de

la aproximacién, el modelo es mas aplicable a reacciones de
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intercambio de un electrén con g grandes (g210) 6 casos de ¢
pequefias en donde hay un gran mimero de niveles excitados
disponibles para la reaccidn [24].

Para explicar mejor el mecanismo de colisidn para la reaccidn
(65), veamos el esguema de las curvas de potencial que se muestra
en la Fig. 3. El canal inicial, A" 4+ B, es ligeramente atractivo
a distanclas internucleares grandes debido a una interaccién de las
polarizaciones entre el ion y el dtomo y tiene forma de un pozo de
potencial repulsivo a distancias internucleares pequefias. Los
canales producto A'™*+ B*, en turno, tienen una forma de Coulomb
repulsive (z-1)/R, y cruzan el estado inicial. El1 fuerte
acoplamiento ocurre en esas curvas de cruzamiento las cuales
conducen a la transferencia del electroén. Ademas, para q's
suficientemente grandes, el ndmero de curvas de cruzamiento es mds
grande a causa de un gran nuimero de estados de ATV + B que
cruzan a la curva de potencial A* + B.

El gran ndmero de curvas de cruce permite hacer ciertas
suposiciones de simplificacidén sobre cémo calcular las secciones
transversales. Como un punto de partida, se sabe la probabilidad de
transicién de que las particulas colisionantes permanezcan scbre la
curva de potencial A" + B en una curva de cruzamiento. La fdérmula
estd dada por [8],

-27Hz,

.aF

P=EXP(

(66)
De trabajos tedricos sobre transferencia de un electrén para
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neutralizacidén mutua ion-ion(un proceso andlogo en el que el estado
inicial es un potencial de Coulomb atractivo que es cruzado por las
curvas de potencial relativamente planas de los productos neutros),
se ha encontrado gue para un sistema donde hay un gran nimero de
estados de cruce, un modelo de esfera absorbente se puede emplear
correctamente [23], es decir, se asume probabilidad unitaria para
la reaccién dentro de alguna distancia critica R, determinada por
los pardmetros de cruce. Por tanto, la seccidén transversal de

intercambio de carga estd dada simplemente por

Q=nR;
(67)
De [23], se sabe que las condiciones para obtener R, estdn dadas
por

_ 2RHL(R,)

0.15=———F7+
VodF(R,)

(68)
donde V, es la velocidad incidente. Puesto que la regidén de fuerte
interaccién ocurre a distancias internucleares grandes, es
razonable representar 4F de la ec. (68) por

dr={2-2)
Rz

(69)
donde se supone que la forma del potencial dominante es constante
para el estado inicial y Coulombiano repulsivo para los estados

producto.
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Como siempre, el problema mds dificil estd en desarrollar una
formulacidn para los elementos de la matriz de acoplamiento que se
pueda aplicar fdcilmente de caso a caso. El primer paso de Olson y
Salop fue obtener los H,,'s para un gran nimero de sistemas iones
nultiplemente cargados-hidrdgeno atémico. Estos fueron
determinados, en una extensidn de cdlculos previos [3,4], de un
andlisis del pseudocruzamiento observado en las curvas de potencial
adiabdticas derivadas de cada sistema usando el programa
OEDM(moléculas diatdémicas de un electrén) de Power [34]. El
intervalo de g en esos cdlculos fue de 4-54. El siguiente paso fue
encontrar una forma funcional para esos pardmetros. Sabiendo que
los elementos de matriz deben decrecer exponencialmente, llegaron,

después de intenso ensayo y error, a los pardmetros reducidos

1

Hyez 2H,
(70)
+ R
RG=—%
Z't)
(71)

donde todas las cantidades estdn en u.a.. El error promedio de la

forma funcional obtenida

Hy=9.13EXP(-1.324R})
(72)
es de sélo el 17%. Para sistemas donde el blanco no es hidfdgeno

atémico, el exponente de la exponencial se multiplica por
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It(ev) ] %
13.6

(73)
donde I, es el potencial de ionizacién del dtomo blanco [5,17].
Para blancos moleculares, una de las modificaciones es multiplicar
a la ec. (72) por la raiz cuadrada de ¥, el factor de Franck-Condon
para la transicién especifica entre los niveles de vibracién [35].
Asi, la forma funcional generalizada para el elemento de matriz de

acoplamiento es

1
Hon=9.13Y 2EXP(-1,324aR.)

(74)
y combinando las ecs. (68), (69) v {74) se encuentra la relacién de

la cual se puede determinar R,

-2.648eR 2.864X10%z(z-1) V,
Ramxp( 22020 AR

z 2

(75)

La seccidn transversal se puede obtener fdcilmente de la ec.

(67) teniendo en cuenta que hay un gran nimero de curvas de cruce
a la separacidn internuclear, alrededor de R,. Si ¢ésta condicién no
se mantiene en el valor calculado de R,, entonces se pueden
fdcilmente obtener estimaciones précticas de las secciones
transversales por una modificacién ligera del procedimiento. En

este caso, se sustituye un valer mds pequefic para R, en la
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evaluacidn de Q, generalmente correspondiendo a un radio de cruce
mas internoc que localiza a un conjunto mayor de cruces. El error
probable .en el cdlculo de secciones transversales debe
incrementarse significativamente en tales casos.

Igualmente para sistemas que involucran iones multiplemente
cargados de g peguefas colisionando con hidrdgeno atdmico, donde la
simetria adicional para el problema de Coulomb de dos centros
reduce considerablemente el nimero de cruzamientos, la aplicacién
del modelo';resente lleva a resultados utiles. En este caso, se
sustituye para el valor de R, calculado de la ec. (75), el radio
de cruce mds pequefio. En principio se espera que las secciones
transversales obtenidas con el modelo de esfera absorbente sean
considerablemente mds grandes que las obtenidas previamente por
Landau-Zener [3]. Sin embargo, la aproximacidn es razonable cuando
se considera que el método de Landau-Zener, que desprecia el efecto
tinel y transiciones debido al acoplamiento rotacional, da
actualmente limites por abajo a las secciones transversales
experimentales.

En conexidén con lo anterior, se nota que aungue el modelo
presente estd basado esencialmente sobre un mecanismo de
acoplamiento radial, implicitamente hay contribuciones debido al
acoplamiento rotacional que estdn incluidos en los cdlculos de
secciones transversales. De hecho, se espera que una porcién
significante de la probabilidad unitaria para la reaccién dentro de
R.,, es debido a preductos estado que son formados via un mecanismo

de acoplamiento rotacional. Sin embargo, puesto que el elemento de
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matriz de acoplamiento rotacional L, estd directamente relacionado
a la integral de trayectoria entre estados moleculares de la misma
simetria, parece improbable que wun acoplamiento rotacional
significante ocurra a distancias internucleares mds grandes que R,
donde la trayectoria llega a ser despreciable.

Para iones multiplemente cargados colisionando con blancos de
hidrégeno atémico o de deuterio, se puede evaluar fdcilmente la
distancia de cruzamiento para un nivel excitado dado n de un ion
formado unicamente por un electrén, usando

2(z-1)

R= Z
2.
[ (3) 1]

(76)

En la ecuacién (76), las mismas suposiciones que se hicieron

para obtener la ec. (69) se utilizaron para obtenerla. Para casos
donde el ion reactante es multiplemente cargado de manera parcial,
es necesario recurrir al uso de tabulaciones de los niveles de

energia [36].
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II.2.- AUTOMATIZACION DEL MODELQ DE ESFERA ABSORBENTE

DE OLSON-SALOP (PROGRAMA EN LENGUAJE Q-BASIC, VERSION 4.5).
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102

103
104
105
106
112

113

114
115
116
117
118

121
122 MM
123
124
125
126
127
128
129 N
130
131

132 A
133
134
135
150

DIM SEP(200), ENER(200), CAR(200), FILA(200), XCP(200)
PRINT "CALCULA LA SECCION TRANSVERSAL TOTAL POR EL MODELO
OLSON-SALOP. "

PRINT : PRINT : PRINT : PRINT

INPUT "DAME EL NOMBRE DE LA REACCION"; R$

LPRINT R$

INPUT "DAME LA MASA DEL PROYECTIL Y BLANCO (uma)"; Mi, M2
INPUT "DAME EL POTENCIAL DE IONIZACION DEL BLANCO (eV)"; P
PRINT "SI QUIERES VARIAR LA ENERGIA PON 1"

PRINT "SI QUIERES VARIAR EL ESTADO DE CARGA PON 2"

INPUT "QUIERO VARIAR LA ENERGIA O EI ESTADO DE CARGA"; PA
IF PA = 1 THEN 101

IF PA = 2 THEN 112

GOTO 97

INPUT "DAME LA ENERGIA INCIDENTE, FINAL E INCREMENTO(KeV)"; E1,
E2, DE

LPRINT E1, E2, DE

INPUT "DAME EL ESTADO DE CARGA"; 7

LPRINT Z

I0 = E1

FI = E2

DI = DE

GOTO 120

INPUT "DAME EI, ESTADO DE CARGA INICIAL, FINAL E INCREMENTO";
721, 22, Dz

LPRINT 21, Z2, DZ
INPUT "DAME LA ENERGIA INCIDENTE"; El

LPRINT E1

Z20 = 71

ZF = 72

DZ = D2

2 =721

GOTO 120

PI = 3.14159

MR = M1 * M2 * 1.66054021D~-27 / (M1 + M2)

= M1 * 1.66054021D-27

EK = 1000 * 1.6021773349D-19
TV = SQR(2 * EK / NMl)
V1l = TV * SQR(E1)
V2 = TV % SQR(E2)
DV = TV * SQR(DE)
NVl = V1 / 2187700#
= SQR(Z)
NI =P / 27.21
W= 13.6 / 27.21
N9 = .696
= SQR(NI /W)
B=2% (Z - 1) % NV1L % .00028644#
X = A * 2,648 / NZ
IF PA = 2 THEN 300 ELSE 150
CLS
PRINT

fPRINT "CALCULA LA RAIZ POR EL METODO DE NEWTON"
PRINT : PRINT



170

200

215

250

300

320

fPRINT "2"; Z

PRINT : PRINT

’PRINT "DAME EL VALOR INICIAL DE LA APROXIMACION": X1

X1l =2 % NZ

‘"DAME LA EPSILON DE APROXIMACION"

DX = .01

‘M"CALCULA LA SECCION POR EL MODELO CLSON-SALOP,VARIANDO LA
ENERGIA"

DEF FNHA (X) = (X * X * EXP(-K * X}) - Bl

DEF FNGE (X) = (2 * X * EXP(-K * X)) - (K * X * X * EXP(-K *
X))

K7 =0

I=10 -~ DI

IF T = FI THEN 800

I=T+DI

K7 = K7 + 1

ENER(K7) =1I

X7 = TV * SQR(I)

NX7 = X7 / 21877004

Bl =7 % (2 - 1) * NX7 * .0002864#

Y = FNHA(X1)
S = FNGE(X1)
DX = .01

’PRINT "FUNCIONES", Y, S

IF S <> O THEN 215 ELSE S1 = S + DX

S = S1

XC =Xl - (Y / S)

/PRINT "RAICES (a0)", X1, XC

IF ABS(XC - X1) <= DX THEN 250

X1 = XC

XCP(K7) = XC

GOTO 200

SEC = PT * XC * XC * .53 * .53

SEP(K7) = SEC * N9

PRINT

PRINT "ESTADO DE CARGA: "; Z, "ENERGIA INCIDENTE :"; I; "KeV"
LPRINT Z, I

PRINT "RADIO DE CRUCE: "; XC; " aO", "SECCION = "; SEC * N9;
" (D-16)CM2"

LPRINT XC, SEC * N9

GOTO 170

CLS

PRINT

fPRINT "CALCULA LA RAIZ POR EL METODO DE NEWTON"
PRINT : PRINT : PRINT : PRINT

DEF FNNA (X) = (X * X * EXP(-K1 * X)) - B2

DEF FNDJ (X) = (2 * X * EXP(~K1 * X)) - (KL * X * X * EXP(-K1
* X))

K7 =0

% = 20 - DZ

IF % = ZF THEN 400

2 =2+ DZ

K7 = K7 + 1

CAR(K7) = Z



'PRINT "2"; 2
SQR(2)
Z *x (2 - 1) * NV1 * ,00028644
A% 2,648 / X8
'PRINT "DAME EL VALOR INICIAL DE LA APROXIMACION":X1
X1 = 2 * X8
'WDAME LA EPSILON DE APROXIMACION"
DX = ,01
’$$ CALCULA LA SECCION POR EL MODELO OLSON-SALOP, VARIANDO 2 $$
350 Q = FNNA(X1)
L = FNDJ(X1)
DX = .01
'PRINT "FUNCIONES", Q, L
IF L <> 0 THEN 355 ELSE Ll = L + DX
L= L1
355 XC = X1 = {Q / L)
fPRINT “RAICES (a0)", X1, XC
IF ABS(XC - X1) <= DX THEN 360
X1 = XC
XCP(K7) = XC
GOTO 350
360 SEC = PT % XC * XC * .53 % .53
SEP(K?7) = SEC * N9
PRINT '
PRINT "ENERGIA INCIDEWTE: "; El; " KeV%, “ESTADO DE CARGA: ";Z

LPRINT E1, Z

5]
N
nunu

1

L}

PRINT “RADIO DE CRUCE: "; XC; " a0", “SECCION = "; SEC * N9;
"(D - 16)cm2 *
LPRINY XC, SEC * N9
GOTO 320

400 REM 55 GRAFICA DE SECCION TRANSVERSAL (D-16 cm2) VS. ESTADO DE
CARGA

410 !’ DEL ION INCIDENTE POR EL METODO OLSON-SALOP $$
420 SCREEN 2
430 REM $$ ESTABLECIMIENTO $%
440 CLS
445 WINDOW (0, 199)-(639, G)
450 REM $$ RECUADRO $$
MAX = O
FOR K =1 TO 10
IF MAX >= SEP(K) THEN 455 ELSE MAX = SEP(K)
455 NEXT X
SUP = (INT(MAX / 10) + 2) * 10
DW = SUP / 10
460 REM $$% DIBUJAR ETIQUETAS Y TITULOS $$
470 LOCATE 20, 18
FOR K = 20 TO 20 + 2 STEP DZ

PRINT " " K;

NEXT K

FOR I = 20 + 3 TO 20 + 5 STEP D2
PRINT " “; I;

NEXT I

FOR N =20 + 6 TO 20 + 6 STEP DZ
PRINT " " Ny



490
500
501
502

503
505
506
507
508
509
510
511
512
513
514
515
516
517
518
520
521

525
530
535
540
580
590
600
610
620
630
640
650
655
660
670
680
690
700
710
720
730
740
750
760
770
780

NEXT N
FOR M = 20 + 7 TO ZF STEP DZ

PRINT " "; M;

NEXT M

LOCATE 23, 29: PRINT " ESTADO DE CARGA DEL ION INCIDENTE "
LOCATE 8, 1: PRINT " SEC. "

LOCATE 10, 1: PRINT " TRANSV. "

LOCATE 12, 1: PRINT "(D-16)cm2"

LOCATE 10, 13: PRINT SUP

LOCATE 19, 14: PRINT "o"

! §$ DIBUJAR LIMITES DE GRAFICOS $$

LINE (118, 50)-(118, 50 + SUP)

LINE (118, 50)-(618, 50)

LINE (118, 50 + SUP)=-(618, 50 + SUP)

LINE (618, 50)-(618, 50 + SUP)

/ $$ DIBUJAR ESCALAS HORIZONTALES $$

FOR PASO = 0 TO 180 STEP 20

LINE (118 + 2.5 * PASO, 50)-(118 + 2.5 * PASO, 60)
LINE (118 + 2.5 * PASO, 50 + SUP)-(118 + 2.5 % PASO, 40 + SUP)
NEXT PASO

/ $$ DIBUJAR ESCALAS VERTICALES $$

FOR NUM = 0 TO SUP STEP DW

COLUNO = 118: FILAUNO = 50 + NUM

COLDOS = 118 + 10: FILADOS = 50 + NUM
LINE (COLUNO, FILAUNO)=-(COLDOS, FILADOS)
LINE (618, 50 + NUM)-(608, 50 + NUM)

NEXT NUM

LOCATE 1, 1

INPUT ES$

'KEY ON

REM $$ OBTENER DATOS PARA PUNTOS $$

NUM = 10: GOTO 760

REM $$ DIBUJAR LINEAS $%

PNT = 1: COL = 218

COLUNO = 168: FILAUNO = FILA(PNT)

COLDOS = 218: FILADOS = FILA(PNT + 1): GOTO 670
FOR ENT = 3 TO (2F - %0) / DZ

FILA = FILA(PNT)

COL = COL + 50: GOSUB 700

NEXT PNT

GOTO 720

REM $$ SUBRUTINA: DIBUJAR UNA LINEA $$
LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
GOTO 620

REM $$ SUBRUTINA: CONECTAR UNA LINEA $$
LINE -{COL, FILA)

RETURN

REM $$ ESPERAR, ENTONCES TERMINAR $$
TECLAS = INPUTS(1)

GOTO 1040

REM $$ SUBRUTINA: LEER PUNTOS DE DATOS $$%
FOR NUM = 1 TO 10

FILA(NUM) = SEP(NUM) + 50

NEXT NUM

nu
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GOTO 580
800 REM $$ GRAFICA DE SECCION TRANSVERSAL (D-16)cm2 VS. ENERGIA DEL
ION
810 ’ INCIDENTE POR EL METODO OLSON-SALOP $$%
820 SCREEN 2
830 REM $$ ESTABLECIMIENTO $%
835 CLS
840 WINDOW (0, 199)-(639, 0)
845 REM $$ RECUADRO $$
MAX = 0
FOR K = 1 TO 10
IF MAX >= SEP(K) THEN 850 ELSE MAX = SEP(K)
850 NEXT K
SUP = (INT(MAX / 10) + 4) * 10
DW = SUP / 10
855 REM $$ DIBUJAR ETIQUETAS Y TITULOS $%
856 LOCATE 21, 13
FOR K = I0 TO I0 + 2 * DI STEP 2 * DI

PRINT " " K;

NEXT K

FOR I = I0 + 4 *# DI TO I0 + 6 * DI STEP 2 % DI
PRINT " we I

NEXT I

FOR N =I0 + 8 *# DI TO I0 + 8 * DI STEP 2 * DI
PRINT " "; N;

NEXT N

860 LOCATE 24, 30: PRINT " ENERGIA DEL ION INCIDENTE (KeV/uma) "
865 LOCATE 8, 3: PRINT " SEC. "
866 LOCATE 10, 1: PRINT " TRANSV, "
867 LOCATE 12, 1: PRINT "(D-16)cm2"
LOCATE 10, 13: PRINT SUP
LOCATE 19, 14: PRINT "O"
871 * $$ DIBUJAR LIMITES DE GRAFICOS $$
872 LINE (118, 50)=(118, 50 + SUP)
873 LINE (118, 50)-(618, 50)
874 LINE (118, 50 + SUP)-(618, 50 + SUP)
875 LINE (618, 50)-(618, 50 + SUP)
880 ’ $$ DIBUJAR ESCALAS HORIZONTALES $$
881 FOR PASO = 0 TO 180 STEP 20
882 LINE (118 + 2.5 * PASO, 50)-(118 + 2.5 * PASO, 60)
883 LINE (118 + 2.5 * PASO, 50 + SUP)-(118 + 2.5 * PASO, 40 + SUP)
884 NEXT PASO
885 / $$ DIBUJAR ESCALAS VERTICALES $$
886 FOR NUM = 0 TO SUP STEP DW
887 COLUNO = 118: FILAUNO = 50 + NUM
888 COLDOS = 118 + 10: FILADOS = 50 + NUM
889 LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
890 LINE (618, 50 + NUM)-(608, 50 + NUM)
891 NEXT NUM
892 LOCATE 1, 1
893 INPUT ES$
894 ‘KEY ON
895 REM $$ OBTENER DATOS PARA PUNTOS $$
898 NUM = 10: GOTO 971



900 REM $$ DIBUJAR LINEAS $3%
901 PNT = 1: COL = 218
905 COLUNO = 168: FILAUNO = FILA(ENT)
906 COLDOS = 218: FILADOS = FILA(PNT + 1): GOTO 941
909 FOR PNT = 3 TO (FI - 10) / DI
920 FILA = FILA(PNT)
925 COL = COL + 50: GOSUB 950
930 NEXT PNT
935 GOTO 960
940 REM $$ SUBRUTINA: DIBUJAR UNA LINEA $$
941 LINE (COLUNO, FILAUNO)=-{COLDOS, FILADOS)
942 GOTO 909
945 REM $$ SUBRUTINA: CONECTAR UNA LINEA $$
950 LINE -(COL, FILA)
955 RETURN
960 REM $$ ESPERAR, ENTONCES TERMINAR $$
961 TECLAS = INPUTS(1)
962 GOTO 1040
970 REM $$ SUBRUTINA: LEER PUNTOS DE DATOS $%
971 FOR NUM = 1 TO 10
972 PILA(NUM) = SEP(NUM) + 50
975 NEXT NUM
GOTO 900
1000 IF PA = 1 THEN 1500
REM $$ GRAFICA DE RADIO DE CRUCE(a0) VS. ESTADO DE CARGA DEL
TON
1010 ’INCIDENTE POR EL METODO OLSON-SALOP $$
1020 ‘SCREEN 2
1030 REM $$ ESTABLECIMIENTO $$
1040 IF PA = 1 THEN 1500
cLS
1050 WINDOW (0, 199)-(639, 0)
1060 REM $$ RECUADRO $$
MAXI = 0
FOR K = 1 TO 10
IF MAXI >= XCP(K7) THEN 1070 ELSE MAXI = XCP(K7)
1070 NEXT K
SUPT = (INT(MAXI)} + 2) * 10
DW1 = SUPI / 10
1080 REM $$ DIBUJAR ETIQUETAS Y TITULOS $%
1090 LOCATE 20, 17
FOR Y = Z0 TO Z0 + 2 STEP DZ

PRINT " ", ¥;

NEXT Y

FOR I = 20 + 3 TO 20 + 4 STEP DZ
PRINT " ", I;

NEXT I

FOR J = 20 + 5 TO Z0 + 5

PRINT “%; J;

NEXT J

FOR N =20 + 6 TO Z0 + 6 STEP DZ
PRINT " ", N:

NEXT N

FOR M = 20 + 7 TO ZF STEP DZ



PRINT " "; M;

NEXT M
1110 LOCATE 23, 29: PRINT " ESTADO DE CARGA DEL ION INCIDENTE "
112G LOCATE 9, 1: PRINT " RAD. "

1130 LOCATE 11, 1: PRINT " DE CRUCE "
1140 LOCATE 13, 1: PRINT " (a0) "
LOCATE 4, 12: PRINT SUPI / 10
LOCATE 19, 14: PRINT "Q"
1150 ’ $$ DIBUJAR LIMITES DE GRAFICOS $$
1160 LINE (118, 50)-(118, 50 + SUPI)
1170 LINE (118, 50)-(618, 50)
1180 LINE (118, 50 + SUPI)-(618, 50 + SUPI)
1190 LINE (618, 50)-(618, 50 + SUPT)
1200 ' $$ DIBUJAR ESCALAS HORIZONTALES $$
1210 FOR PASO = 0 TO 180 STEP 20
1220 LINE (118 + 2.5 * PASO, 50)-(118 + 2.5 * PASO, 60)
1225 LINE (118 + 2.5 * PASO, 50 + SUPI)-(118 + 2.5 * PASO, 40 +
SUPT)
1230 NEXT PaSO
1240 ’ $$ DIBUJAR ESCALAS VERTICALES $$
1250 FOR NUM = 0 TO SUPI STEP DW1
1255 COLUNO = 118: FILAUNO = 50 + NUM
1260 COLDOS = 118 + 10: FILADOS = 50 + NUM
1265 LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
1270 LINE (618, 50 + NUM)-(608, 50 + NUM)
1275 NEXT NUM
1280 LOCATE 1, 1
1285 INPUT E$
1290 'KEY ON
1295 REM $$ OBTENER DATOS PARA PUNTOS $$
1300 NUM = 10: GOTO 1480
1310 REM $$ DIBUJAR LINEAS $$
1320 BNT = 1: COL = 218
1330 COLUNO = 168: FILAUNO = FILA(PNT)
1340 COLDOS = 218: FILADOS = FILA(PNT + 1): GOTO 1400
1350 FOR PNT = 3 TO (2F - Z0) / DZ
1360 FILA = FILA(PNT)
1370 COL = COL + 50: GOSUB 1430
1380 NEXT PNT
1385 GOTO 1450
1390 REM $$ SUBRUTINA: DIBUJAR UNA LINEA $3$
1400 LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
1410 GOTO 1350
1420 REM $$ SUBRUTINA: CONECTAR UNA LINEA $$
1430 LINE -(COL, FILA)
1440 RETURN
1450 REM $$ ESPERAR, ENTONCES TERMINAR $$
1455 TECLAS = INPUTS$(1)
1460 GOTO 1520
1470 REM $$ SUBRUTINA: LEER PUNTOS DE DATOS $$
1480 FOR NUM = 1 TO 10
1485 FILA(NUM) = 10 * XCP(NUM) + 50
1490 NEXT NUM
GOTO 1310
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1500 REM $$ GRAFICA DE SECCION TRANSVERSAL (D-16 cm2) VS. RADIO DE
CRUCE(a0)
1510 ’ POR EL METODO OLSON-SALOP $$
1520 SCREEN 2
1530 REM $$ ESTABLECIMIENTO $$
1540 CLS
1545 WINDOW (0, 199)=(639, 0)
1550 REM $$ RECUADRO 1 $$
MAX2 = 0
FOR K = 1 TO 10
IF MAX2 >= SEP(K) THEN 1555 ELSE MAX2 = SEP(K)
1555 NEXT K
SUP2 = (INT(MAX2 / 10) + 2) * 20
DW2 = SUP2 / 10
1558 REM $$ DIBUJAR ETIQUETAS Y TITULOS 1 $%
1560 LOCATE 8, 1: PRINT " SEC. "
1565 LOCATE 10, 1: PRINT " TRANSV. "
1570 LOCATE 12, 1: PRINT "(D-16)cm2"
LOCATE 2, 12: PRINT SUP2 / 2
LOCATE 19, 14: PRINT "Q"
1575 REM $$ RECUADRO 2 $$
1580 MAX3 = 0
FOR K = 0 TO 10
IF MAX3 >= XCP(K7) THEN 1590 ELSE MAX3 = XCP(K7)
1590 NEXT K
SUP3 = (INT(MAX3) + 2) * 30
DW3 = SUP3 / 10
1595 REM $$ DIBUJAR ETIQUETAS Y TITULOS 2 $$
1598 LOCATE 22, 30: PRINT "RADIO DE CRUCE (a0)"
1600 LOCATE 20, 59: PRINT SUP3 / 30
1605 LOCATE 20, 16: PRINT "Q"
1610 REM $$ DIBUJAR LIMITES DE GRAFICOS $$
1611 LINE (118, 50)-(118, 50 + SUP2)
1612 LINE (118, 50)-(118 + SUP3, 50)
1613 LINE (118, 50 + SUP2)=-(118 + SUP3, 50 + SUP2)
1614 LINE (118 + SUP3, 50)=(118 + SUP3, 50 + SUP2)
1615 REM $$-DIBUJAR ESCALAS HORIZONTALES $%
1620 FOR PASO = 0 TO SUP3 STEP DW3
1621 COLUNO = 118 + PASO: FILAUNO = 50
1622 COLDOS = 118 + PASO: FILADOS = 6
1623 LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
1624 LINE (118 + PASO, 50 + SUP2)-(118 + PASO, 40 + SUP2)
1625 NEXT PASO
1630 REM $$ DIBUJAR ESCALAS VERTICALES $$
1631 FOR NUM = 0 TO SUP2 STEP DW2
1632 COLUNO = 118: FILAUNO = 50 + NUM
1633 COLDOS = 118 + 10: FILADOS = 50 + NUM
1634 LINE (COLUNO, FILAUNO)-(COLDOS, FILADOS)
1635 LINE (118 + SUP3, 50 + NUM)-(108 + SUP3, 50 + NUM)
1636 NEXT NUM
1637 LOCATE 1, 1
1640 INPUT E$
1650 ' KEY ON
1660 REM $$ OBTENER DATOS PARA PUNTOS $3



1670 NUM = 10: GOTO 1860
1680 REM $$ DIBUJAR LINEAS $$
1690 PNT = 1
1700 COLUNO = COL(PNT): FILAUNO = FILA(PNT)
1710 COLDOS = COL(PNT + 1): FILADOS = FILA(PNT + 1)
1715 GOTO 1777
1720 FOR PNT = 3 TO 9
1730 COL = COL(PNT): FILA = FILA(PNT): GOSUB 1790
1760 NEXT PNT
1770 GOTO 1820
1775 REM $$ SUBRUTINA: DIBUJAR UNA LINEA $$
1777 LINE (COLUNO, FILAUNO)=-(COLDOS, FILADOS)
1778 GOTO 1720
1780 REM $$ SUBRUTINA: CONECTAR UNA LINEA $$
1790 LINE -(COL, FILA)
1800 RETURN
1820 REM $$ ESPERAR, ENTONCES TERMINAR $$
1830 TECLAS = INPUTS(1)
1840 END
1850 REM $$ SUBRUTINA: LEER PUNTOS DE DATOS $$
1860 FOR NUM = 1 TO 9
1870 COL(NUM) = 30 * XCP(NUM) + 118: FILA(NUM) = 2 * SEP(NUM) + 50
1880 NEXT NUM
GOTO 1680
1900 PRINT : PRINT
1920 PRINT " SI QUIERES PROBAR OTROS VALORES INICIALES, PON 10 "
1990 INPUT " DESEO PROBAR OTROS VALORES INICIALES "; T
1999 IF T <> 10 THEN 150



III.- CALCULO DE SECCICNES TRANSVERSALES. APLICACIONES

DEL MODELO DE ESFERA ABSORBENTE DE OLSON-SALOP.

IIT.1.- IONES MULTIPLEMENTE CARGADOS DE GASES RAROS

EN ESPECIES NEUTRAS DE GASES RAROS.

En afios recientes se ha incrementado el interés en estudiar
los procesos involucrados en las interacciones atdémicas y
moleculares a energias bajas de iones multiplemente cargados con
atomos y moléculas (hidrégeno atdémico, molecular y helio). Tales
interacciones juegan un papel importante en fisica de plasmas,
astrofisica vy su aplicacién en log Tokamaks, ademds de la necesidad
de disponer de datos atdmicos reales y exactos de tales
interacciones para modelar dichos sistemas y poder interpretar
cuantitativamente las medicicnes.

La captura electrénica utilizando como blanco a hidrégeno
atémico y molecular es de un especial interés por varias razones.
Puesto que los efectos isotoépicos son despreciables, es necesario,
para comprender la fusidn y los sistemas de inyeccidn de haces
neutros rdpidos que involucran hidrégeno o deuterio, realizar un
estudio sistemdtico de captura electrénica por iones altamente
cargados a energias de KeV, particularmente para &tomos de
hidrégeno. Ultimamente se ha incrementado en varios laboratorios la
investigacién experimental de captura electrénica de hidroégeno

atémico y molecular. Recientemente, los trabajos experimentales se
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habian limitado un poco debideo a la dificultad de producir haces de
iones altamente cargados a bajas energias (LEHQ). Se han reportado
mediciones de secciones transversales para proyectiles parcialmente
ionizados, en un amplioc intervalo de nimeros atémicos, incidentes
sobre hidrégeno atémico y molecular [37]. Progresos recientes en
técnicas experimentales han hecho posible estudiar colisiocnes de
captura electronica de proyectiles altamente cargados con dtomos de
hidrégeno a bajas velocidades de colisién [38]. Se han medido
secciones transversales absolutas de captura electrénica a bajas
velocidades( 10°-107 cm/s) de proyectiles de Ne?™ (2<£q<7) y Ar"™
(229<10) sobre hidrdgeno atdémico y molecular {39]. Por lo general
los resultados que se han obtenido han sido discutidos y comparados
con las predicciones de modelos teéricos. Otros experimentos
realizados son de Ne? + H,, y Ne? + H por Huber [40], y Seim et al.
[41]; Ar%+ H, y Ar?" + H por Huber [40], y Crandall et al. [42]; y
Ar“'; H,, Ar* + H [43].

Con lo que respecta al He, a pesar de la disponibilidad en
afios recientes de avanzadas fuentes de iones de resonancia
cyclotrénica de electrones (ECRYS) y haces electrdnicos (EBIS), las
cuales son capaces de producir iones altamente cargados a energifas
bajas, son muy raras las medicicnes directas de secciones
transversales absolutas para iones con estado de carga mds grandes
que 10. Se han reportado muy pocos experimentos de colisiones a
bajas velocidades (V << 1 u.a.) de iones altamente cargados y
atomos o moléculas simples. Algunos de ellos son Ne?(2<g<8),

AYI* (75059, Kr¥'(2<q<l3) y Xe¥(2<qg<l3) sobre He a energias entre
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0.25 y 1.00g KeV, Justiniano et al. [44]; Kr™ (7£g<25) sobre He a
1.0 ¢ Kev, Iwai et al. [45]; I9(10<q<41) sobre He a 1.25 g XeV,
Tawara et al. [46]; Ar®(42q<15) e TI%(52q<27) sobre He e H, a 0.198
g KeV, Mann [47]; Xe%(11<g<31l) sobre He a 4.0q KeV, Anderson et al.
[48]; Xe?'(11<g<35) sobre Xe a 4.0q KeV, Cederquist et al. [49]; ¥
Ar*(8<g<16) sobre He a 2.3q KeV, J. Vancura et al. [50].

Las fdérmulas presentadas en el capitulo II, Jjunto con su
automatizacidn respectiva, se pueden aplicar a una variedad de
sistemas en colisién. Desafortunadamente, sin embarge, como se ha
hecho notar, no muchos datos experimentales se encuentran
disponibles para aquéllos que prcbablemente también son sistemas
interesantes, aquéllos de iones multiplemente cargados de gases
raros colisionando con blancos de gases raros. Por tanto, se
aplicara el modelo de esfera absorbente de Olson y Salop y su
automatizacidn respectiva [24], a proyectiles de gases raros (He,
Ne, Ar, Kr y Xe) en blancos de gases raros.

Se han incluido en los cdlculos blancos de gases raros porque
hay algunos datos experimentales disponibles en la literatura. Por
ejemplo, Salzborn et al. [51-53], han hecho un estudic sistematico
de captura electrénica de proyectiles altamente cargados a bajas
energias en colisiones de gases raros en gases raros. Ellos han
encontrado valores grandes de las secciones transversales tanto
para captura simple como para miltiple y han notado que ellas
siguen ciertas reglas de escalamiento. Crandall et al. [42], ha
reportado secciones transversales para iones de Xe en blancos de He

y Ar. Mds reclentemente, Vane et al. [54], ha reportado secciocnes
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transversales totales de captura para iones de Ne en Ne. Beyer et
al. [55], y Mann et al. [56] han reportado informacién experimental
sobre los nimeros cuanticos principales de la captura electrénica
para colisiones a bajas energias de Ne? y N en He, Ne, Ar, H,, CH,
Yy NH,. Para blancos de gases raros existe, sin embargo, una mayor
complicacién. Esto es, que hay una alta probabilidad para que mas
de un electrén sea transferido o inyectado durante la colisién. De
hecho, para la colisién Ar* + Ar se han observado secciones
transversales de transferencia de 4 electrones con magnitudes de
Q2107' cm?. En nuestro modelo, no se puede diferenciar entre
procesos de transferencia de uno y muchos electrones a otros que
pueden dar detalles sobre la multitransferencia de electrones para
sistemas en donde hay una gran densidad de curvas de cruzamiento.
Esta suposicién estd basada en el hecho de que los elementos de
matriz de acoplamiento son mucho mds pequefios para procesos de
intercambio de muchos electrones que para el intercambio de un sélo
electrén [57]. Como se ha supuesto probabilidad unitaria para la
transferencia electrdnica dentro de alguna distancia critica R, la
conservacisén de la unitariedad de la matriz S requiere que las
secciones transversales calculadas con este modelo de Olson y Salop
puedan sélo ser comparadas con la suma de todos los procesos de
pérdida de electrones. Con la anterior aclaracién, se calculan
secciones transversales totales de transferencia electrénica para
iones altamente cargados de gases raros en gases raros. La
tendencia en el comportamiento de los gases raros a tener secciones

transversales mds grandes que para gases raros mds ligeros, estd
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justamente reflejado en la dependencia de los elementos de matriz
de acoplamiento sobre el potencial de ionizacidén del blance (ec.
74), en donde se nota que a una distancia internuclear dada, el
mids alto potencial de ionizacidén corresponde al méds pequeiio
elemento de matriz de aceoplamiento. De ahi que es mds dificil
remover al electrdén del blanco. La dependencia de la energia por
parte de las secciones transversales también es muy suave. Este
comportamiento ha sido observado previamente por Salzborn et al.
[51-53], similarmente para colisiones entre si de gases raros a
energias arriba de 100 KeV y en colisiones gque involucran blancos
de H, por Huber y Kahlert [58]. Los cdlculos con el modelc de Olson
y Salop confirman la persistencia de este comportamiento igualmente
a bajas energias.

El caso del blanco He nos lleva a la parte intermedia entre lo
simple y lo complejo. Son posibles tanto la captura electrénica
doble como la transferencia de icnizacidn, obteniendo la existencia
de un blanco de dos electrones y haciendo posible tratar al sistema
tedricamente usando la técnica de expansién de eigenfunciones.
Mientras pocos de tales tratamientos existan en la literatura, el
incremento en la disponibilidad de datos experimentales sobre este
blanco puede estimular el trabajo tedrico en esta direccién. Asi,
en un futuro cercano serd posible hacer una comparacidén critica

entre teoria y experimento.
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Los sistemas en colisidén que se han revisado y que involucran

los gases raros son los siguientes:

1) Ne®™ + He =—--—- > Nel™* 4 He'
2) Ne?* + Ng ==—=——- > Nets b+ + Net
3) Ar* + He ~--—- > Ariev+ 4+ Het
1) Ar? + Ar ————-— > ArfeL+ 4 Ayt
5) Kr® + He ——-=— > Kplev+ 4 Het
6) Xe® + He ~———- s> Xefrir 4 Het
7) et + X@ =weme= > Xeldbr 4 Xet

De acuerdo al modelo de esfera absorbente de Olson y Salop
[24], son necesarios datos atdémicos simples tanto del proyectil
como del &tomo blanco; estos son la masa tanto del proyectil y
blanco en unidades de masa atdmica, uma, y el potencial de

lonizacién del dtomc blanco en eV. Para los gases raros de interés
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se muestran en la tabla siguiente.

2 ELEMENTO SIMBOLO | POTENCIAL DE MASA ATOMICA
TONIZACION (eV) ( uma)

2 HELIO He 24.581 4.003

10 NEON Ne 21.559 20.179

18 ARGON Ar 15.755 39.948

36 KRIPTON Kr 13.996 83.800

54 XENON Xe l12.127 131.300

Se realizé una busqueda de informacidén, disponible en 1la
literatura, de los estudios tanto tedricos como experimentales de
tales sistemas de colisidn de interés. Se calcularon secciones
transversales de transferencia electrodnica simple con el modelo de
esfera absorbente automatizado de Olson y Salop [24], en los
intervalos de estado de carga del ion incidente y energias del
proyectil incidente reportadeos en la informacidén encontrada. Los
resultados se discuten y se comparan con los datos reportados en la
literatura, lo que permite confirmar que el modelo estd brindando
resultados confiables. Los resultados se muestran en las tablas

siguientes.
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ITI.2.-~ TABLAS.

electrénica simple o, ., para el sistema Ne?* + He

q | omod oAl oA2 | 0A3 | gA4 oAb oAG aA?7 oA8 | 0A9

2 0.27 0.3 4.3

3 8.62 |1.23 1.8 2.1%.3 4.8

4 10.7 {1 11.5 [ 14.0 11.0%1 19.0

5 | 12.6 | 18.5 | 27.0 15.0+3

6 |14.5110.1 }20.0 11.0%2

7 16.3 | 27.5 301 19.0%3

8 18.0 { 17.0 28 | 18.0%6 26

9 {19.7 19 | 10.043 | 1042.5 | 17

10 21.3 16.0%2 | 16%2.0 26
TABLA IA. Secclones transversales totales de captura

-=> Nef¥™!* +

He'. Se comparan las calculadas con el modelo de esfera absorbente

automatizado de Olson-Salop con los datos experimentales reportados

por otros autores en la literatura. Las secciones transversales

totales estdn en unidades de (10™*¢ cm?).

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop.

gAl:
gA2:
oA3:
oA4:
oAS:
oA6:

Eue=1.5 KeV.

E.
E.
T.
T.
C:
R.

Justiniano et al.,[44], E,;,=0.5q KeV.

Salzborn et al.,
Kusakabe et al.,

[51,59], E,.=30q KeV.
[60], En=1.5q KeV.

Iwai et al., {65], E,..=1.5q KeV.

Schmeissner et al.,
Mann et al.,

[66], E,.=0.22q KeV.
[74], Eue=0.47q KeV.



oA7: M. Kimura et al., [64], E,;~0.6 KeV/unma.
oA8: H. Winter et al., [75], E.=100 KeV.
cA9: S. Bliman et al., [76], E;=4.5 Kev/uma.
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E(KeV/q) gmod gAl gA?2 oA3 aAd gAS oAG
0.25 60.87 13.0 9.5 32.3
0.5 56.92 11.0 10.7 20.5
0.53 3046
0.6 2816
0.64 30+6
0.73 31%6
0.75 54.65 10.0 13.5 32.0
0.77 18+4
0.8 326
0.9 264
1.0 53.07
1.25 51.85
1.5 50.87
1.75 50.04
2.0 49.33
2.25 48.71
2.5 48.15
2.75 47.65
3.0 47.2
3.25 46.78
3.5 46.39
3.75 16.03
4.0 45.70

TABLA IB. Secciones transversales totales de captura
electrénica simple o0,,,, para el sistema Ne™ + He ----- > Nel™™* 4+

He'. Se comparan las calculadas con el modelo de esfera absorbente
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automatizado de Olson-Salop con los datos experimentales reportades
por otros autores en la literatura. Las secciocnes transversales

totales estdn en unidades de (107 cm?).

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
g=8.

oAl: E. Justiniano et al., [44], g=4.

oA2: ibid, g=6.

oaA3: ibid, g=8.

cAd4: T. Iwal et al., [65,67], g=7.

cA5: ibid, g=8.

oA6: ibid, g=9.

65



omod oAl
13.34
15.84
18.24
20.56
22.81

w lo (i U (& LO

25.0 2512

10 27.14 1142
TABLA ITA. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IA para el

sistema Ne® + Ng —~=-=- > Ne‘s™»* 4+ Ne*,
amod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olscon-Salop,

E,,.=0.47 KeV.
gAl: R. Mann et al., [74], E;.~0.47 KeV.
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E(XeV) omod oAl ogA2
0.44 : 25.012
0.49 11.0%2
1.0 68.04
2.0 63.24
3.0 60.50
4.0 58.59
5.0 57.12
6.0 55.93
7.0 54.93
8.0 54,07
9.0 53.32

10.0 52.65

TABLA IIB. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IB para
el sistema Ne®™ + Ne ——--- > Ne!"»* 4+ Ne*.
omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
g=9.

oAl: R. Mann et al., [74], g=10.
oA2: ibid, g=9.
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q omod oAl oA2 oA3 gAd gAb5 OA6 | OA7
2 3.35 7.0 4.75

3 l.4 8.3 4.75 5.4

4 9.35 10.5 | 10.0 8.3 | 7.48
5 19.7 | 19.7%1.5 15.5 21.0 | 17.5 | 11.3 9.7
6 22.6 | 21.0%1.5 21.5 30.0 | 22.0 | 14.7 | 12.5
7 25.5 | 18.3%1.0 19.3 30.5 | 21.5 | 17.5 | 15.0
8128.23 | 14.4+2.0 17.3 1 22.143.2 30.0 18.9 | 16.3
9 30.9 | 34.6%3.0 22.0 | 30.4%4.2
10 33.5 | 32.0+2.0 33.1+4.5

11§ 36.05 | 27.0%2.0 37.2%4.8

12| 38.53 | 40.5+2.0 45.1%6.1

13 {40.97 | 32.8+2.5 46.2+6.1

14 | 43.36 | 34.0%3.0 46.7+6.2

15| 45.70 | 27.3%*3.0 48.616.6

16 50.4%7.3

TABLA IITIA. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IA para
el sistema Ar* + He ----- > Ar'b* + He'.

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olscn-~Salop,
Fin=1.5 KeV,

gAl: R. Mann, [47], E,.=0.198Q KeV.

oA2: E. Justiniano et al., [61], E;.=0.5¢q KeV.

oA3: J. Vancura et al., {50}, E,..=2.3g KeV.

ocA4: E, Salzborn et al., [51,52,59]: E;,.=3.75d KeV y 30 KeV.

oAS: T. Kusakabe et al., [60], E,.=0.286q KeV.

oAG6: M. N. Panov et al., {77], E;.~3.5 Kev/uma.
oA7: ibid, E,,.= 4.7 KeV/uma.
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E(KeV) omod oAl oA2 OA3 oA4 oA56 oA6
0.1 70.40 | 17.5 24.0 | 10.02 | 20.5
0.2 66.20 | 20.5 23.0 {10.07 | 19.0
0.3 63.79 9.5 18.5
0.4 62.10
0.5 60.81 20.5 22.0 8.0 19.0
0.6 59.76
0.7 58.88
0.8 58.12 30.0 21.5
0.8 57.45
1.0 56.86 22.0
2.0 53.01 23.5
3.0 50.81
4.0 49.28 24.0
5.0 |48.10
6.0 47.14 25.5
7.0 46.34
8.0 45.65 27.0
9.0 45.04

10.0 44.50 27.5

TABLA IIIB. Mismos datos y comparaciones de la tabla IB para
el sistema Ar" + He --——- > Ar‘eb* 4 He'.

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
q=8.

oAl: E. Justiniano et al., [44], g=8.

oA2: E. Salzborn, [51], g=8.

gA3: J. Vancura et al., [50], g=8.

oA4: M. Kimura et al., [62], g=8.

oA5: E. Justiniano et al., [44], g=4.

oA6: ibid, g=6.
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g onod oAl
2 10.03
3 33.0
4 35.51 56.0
5 41.51 48,0
6 47.2 69.5
7 52.62 88.5
8 57.81
9 62.80
10 67.61
TLRTA TVAL ¥immeen dailos vy ccomparaciones de la TABLA IA para el
sistema Ar+ + Ar ~--—- > Ari+ o4+ Arc.

cmod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Qlson-Salop,
E..=50 KeV.
gAl: H. Klinger et al., [53], E,,~=50 KeV.
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E{KeV) omod oAl oA2
3.0 50.81
3.5 63.64
4.0 49.28
4.5 68.18
5.0 48.10 75.0
6.0 47.14 79.545 40.0
7.0 46.34 84.091
7.5 89.542
8.0 15.65
8.5 87.727
9.0 45,04 90.0
10.0 44.50 94.545
11.0 44.02 94,091
11.5 97.727
12.0 43.57 102.273
13.0 43.17 102.273
13.5 35.0
14.0 42.80
14.5 79.545
15.0 42.45
16.0 42.13 55.0
17.0 41.82
17.5 61.364
18.0 41.54
19.0 41.27 68.182
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19.5 33.5
20.0 41.02

21.0 40.78

21.5 73.636

22.0 40.55

TABLA IVB. Mismos datos y comparéciones de la TABLA IB para el

sistema Ar™ + Ar ---~-> Ar‘e¥* + Art,

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
q=8.

gAl: J. Vancura et al., [68], g=8.

gA2: J. Aubert et al., [71], dg=6.
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q omod oAl gA2 oA3 oAd oAS CA6 oA7 cAB
2 0.44 0.75 { 0.3 0.7

3 7.75 11.5 | 5.7 7.0

4 4.0 5.0 { 2.1 1.3

5 10.2 13.3 14 ] 12.0

6 22.0 13.6 19.0

7 132.41 27.5 23.0 20.2 26.4

8 } 35.80 | 18.0 16.0 16.5 | 24.7

9} 39.08 | 30.5 28.4 19.5 | 31.9

10 } 42.26 | 40.0 21.0 | 37.4 40.5

11 | 45.35 | 39.5 40.2

12 | 48.37 | 39.0 12.4

13 | 51.31 | 39.0 48.4

14 | 54.19 | 39.0 49.4

15 | 57.01 57.0 | 65.0

16 | 59.77 61.6

17 | 62.48 61.2

18 | 65.14 57.4

19 | 67.76 63.9 7.53 | 6.54
20 | 70.33 69.2 | 99.5 6.30
21 | 72.87

22 | 75.36 73.3

23 | 77.82 85.7

25 | 82.63 88.6 135

TABLA VA. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IA para el

73



sistema Kr?* + He ==——- > Krfs» 4+ He*,

onod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
E,..=15 KeV.

oaAl: E. Justiniano et al., [44], E,.~lg KeV.

ocA2: T. Kusakabe et al., [60], E,,.=0.2864 KeV.

oA3: B. A. Huber et al., [581, E,,.~19 Kev.

cAd: C. L. Cocke et al., (63], E, .=0.78g KeV.

ob5: T. Iwai et al., [45], E,..=1q KeV.

oA6: M. Kimura et al., {64}, E;.=1 KeV/uma.

gA7: H., Tawara et al., [46], E;.~0.75 KeV.

oAB: ibid., E,.=1.25 KeV.
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E(KeV) omod
1.0 61.09
2.0 57.13
3.0 54.86
4.0 53.27
5.0 52.06
6.0 51.07
7.0 50.24
8.0 49.53
9.0 48,90

10.0 48.35

TABLA VB. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IA para el
sistema Kr™ + He ——-~= > Kr¢»* + He'.
omed: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,

q=8.
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q omod oAl oA2 gA3 oAd4 oAS5
2 0.3 0.19

3 5.9 4.03 4.2

4 10.5 16.0 15.35

5 18.8¢0 7.0 9.35 8.2

6 2l.61 30.0 21.5 23.0 16.1

7 24.32 20.5 26.5 28.4 24.6

8 26.95 13.5 23.5 23.0 34,3

9 29.50 20.2 38.0

10 31.98 32.0 46.0 40.5 34.3

11 34.41 33.0 50.5 58
12 36.78 37.0

13 39.10 31.0 66
14 41.38 40.0 67
15 66
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16 66
17 71
18 83
19 80
20 101
21 97
23 125
25 125
27 148
29 164
31 157

TABLA VIA. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IA para el
sistema Xe™ + He -w-—- > Xe!9™* 4 He'.

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
E,.=5 KeV.

gAl: E. Justiniano et al., [44], E, ~0.5q KeV.

gA2: E. Salzborn et al., [51,59], E,,=30 KeV.

oa3: T. Kusakabe et al., [60], E,,.=0.286Q KeV.

gA4: D. H. Crandall et al., [42], E,,.=10g KeV.

oA5: H. Andersson et al., [48], E,.=4.00 KeV.
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E(KeV) omod

63.71
59.68
57.37
55.76
54.52
53.51
52.67
51.94
51.31
50.74

Wl N ool | jwin |-

o=y
o

TABLA VIB. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IB para el

sistema Xe% + He -—---- > Xefs™* 4+ He'.

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,

g=8.
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: omod oAl s

i 3.0

i 56.0

4 74.43 930

5 88.53 o

6 102.12 145.0

7 115.27 150.0

8 128.05 I

9 140.45

10 152.66 120.0

1t 164.56 135.0

12 176.22 170.0

13 187.67 205.0

14 198.92 A

15 209.99 210.0

16 220.88 200.0

17 331.62 -
N BTy T M ???;ﬂ

SALR OF LA widuiilR




18 242.21 165.0

19 252.66 135.5

20 262.9 160.0

TABLA VIIA. Mismos datos y comparaciones de la tabla IA para
el sistema Xe¥ + Xe —-—~-- > Xef ™ 4 Xe'.

omod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,
B...~4.5 KeV.

cAl: D. H. Crandall et al., [42], E,~0.3 KeV/uma.
oA2: P. Hvelplund et al., {73], E,.=1.0 KeV.
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E(KeV) omod
3.0 218.62
3.2 217.24
3.4 215.94
3.6 214.72
3.8 213.57
4.0 212.48
4.2 211.45
4.4 210.46
4.6 209.52
4.8 208.62
5.0 207.76
5.2 206.93
5.4 206,14
5.6 205.38
5.8 204.65
6.0 203.94

TABLA VIIB. Mismos datos y comparaciones de la TABLA IB para
el sistema Xe* + Xe =——-- > Xelr* 4+ Xe*.
ocmod: Modelo de esfera absorbente automatizado de Olson-Salop,

g=15.
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SISTEMA Neq+ - He -—-> Ne(g-1)+ - He+.

&

o
o

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
3
T T T T l T T T T | T T T T I T Ll T

10
® ®
olllllllJ_L'.-LllJ#lh1I||nlAlllll|lll~]llL|‘AI 1o 0ol asyy
0 1 2 3 4 5§ 6 7 8 9 10 11

ESTADO DE CARGA q
GRAFICA IA1; Datos comrespondientss a la TABLA IA.

P

4 @
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SISTEMA Neq+ - He ----- > Ne(q-1)+ - He+

b n
th (=]
L e

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
s
2

PSS DR T

PP BN

(]

4 5 6 7 8 8 10 11
RAD. DE CRUCE (a0)
GRAFICA IA3; Datos cormespondientes a la TABLA |A.

12

e
IS

— Rmod(a0)
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SISTEMA Neg+ - He -----> Ne(q-1)+ - He+

=y
Q

RAD. DE CRUCE (a0)
@
T

i —~ Rmod(a0)
ar
2
o- 1 1 1 1 1 1 1 1

2 3 4 5 6 7 8 9 10 M

ESTADO DE CARGA q
GRAFICA IA2; Datos correspondientes a ia TABLA IA.
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SISTEMA Neq+ - He --——--> Ne(g-1)+ - He+

-~
Q
T T

3828 R 2

»

8 88 8 8

4

* -+
*
+% »

SECGION TOTAL (10-16 cm2)
3
T

T T T

] 1 PUCE BAPISE S WU S [ T U 0 T D T A U L B N )

05 1 15 2 25 8 85 4 45
ENERGIA INC. E (KeV/q)

GRAFICA 1B1; Datos correspondientes a la TABLA 1B.

O°
b
L
-

-~  Amod
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SISTEMA Neq+ - He -—- > Ne(g-1)}+ - He+

70
& _r
60
3%
vw;
N,
|-305
3 20f
F
§105‘
(7] C
olA(’LALlJL'LIJIJl ol s ) L | P

8.5 8.7 89 91 93 9.5 9.7 9.9 10.110.310.5
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA 1B2; Datos correspondientes a la TABLA 1B.

- Amod
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SISTEMA Neg+ - Ne -—--- > Ne(q-1)+ - Ne+

40.

&g’“ 5

© 301

2%

o |

z |

%10- +

m o

w 3
0.-..I.,..l|-.|l-4_.;l|.-|I..-.I-...l||||l...q
3 4 5 8 7 8 9 10 11

ESTADO DE CARGA q

GRAFICA lIA1; Datos correspondientes a la TABLA lIA.

12

-  Amod
+ At
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SISTEMA Neq+ - Ne ----- > Ne(q-1)+ - Ne+

s
N
L

RAD. DE CRUCE {a0)
LS
T

n
T

1 1 1 [ 1 i |

w2

4 5 8 7 8 s 10
ESTADO DE CARGA g

GRAFICA 11A2; Datos comespondientes a la TABLA 1IA

11

~ Rmod(a0)
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SISTEMA Neq+ - Ne -—--- > Ne(g-1)+ - Ne+

30,

RAD. DE CRUCE (a0)
a8 W
T (L B

-
[=d
T T

57 75 8 85 9 95 10 105 11
ESTADO DE CARGA q

115 12

GRAFICA 11A3; Datos correspondientes a la TABLA llA.

-~ Rmod(a0)

89



SISTEMA Neq+ - Ne -----> Ne(q-1)+ - Ne+

80
70

LARRN RERY LERE

\\‘_

I IPIPAF N P IPPEP I SPREE e L] | i 1 PRI Y

0 1 2 8 4 5 6 7 8 9 10 11
ENERGIA INC. E (KeV)

GRAFICA 1iB1; Datos correspondientas a la TABLA (IB.

—

Amod
Al
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SISTEMA Neq+ - Ne —-> Ne(q-1)+ - Ne+

80
%770:
060.

= 50F
2 40}

10-1

7T

L RERES! T T

Lo RRRY

o

PR |

922 9

t 9.6 9.8 10 10.210.4 10.6
RAD. DE CRUCE (a0)

10.6 11

GRAFICA 1iB2; Datos corraspondientes a la TABLA {IB.

————

Amod
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SISTEMA Arq+ - He -—--- > Ar(g-1)+ - He+

S 8 §...3.,.3

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
o
T

] i i 1 i [2 ! 1 1 i A

45678 91011121314151617
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA lIIA1; Datos comrespondienies a la TABLA HA.

=}

-
N X
Wk eX

- Amod

23528
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SISTEMA Arq+ - He ----- > Ar(q-1)+ - He+

12
r

RAD. DE CRUCE (a0)
S

L

L )

1 1 ] 1 . i, } I | —1.

29

5 6

7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA IIIA2; Datos comrespondientes a la TABLA llIA.

~ Rmod(a0)
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SISTEMA Arq+ - He -—-- > Ar(g-1)+ - He+

& & 8

n
o
Ty

— Rmod(a0)

94

SECCION TOTAL (10-18 cm2)
o
e

0- N e | Y 1 POl VT Y alsoaal aloeeataas o laasy ' ;
7 75 8 85 9 95101051111.51212513

RAD. DE CRUCE (a0)
GRAFICA II1A3; Datos comespondientes a la TABLA IlIIA.




SISTEMA Arq+ - He -—-> Ar(q-1)+ - He+

ao,

]

© 60 - Amod
) + At

g4 - A

et

z X Ad

i- ¥

5 Y

c 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10N
ENERGIA INC. E (KeV)

GRAFICA ilIB1; Datos correspondientes a ia TABLA H!B.
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SISTEMA Arq+ - He - > Ar(g-1)+ - He+

8

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
&
i

P PO S N 1] 1 1a ! | NP I P e Y

08 8.28.48.68.5 9 9.29.49.69.8 1010.20.40.80.811
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA 11IB2; Datos correspondientes a la TABLA 1lIB.

-~ Amod
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COLISION Arq+ - Ar -—--- > Ar(g-1)+ - Ar+

97

100
8 +
§ sol
2 K
- [
T eof
g 1 - Amod
2 4o} + A1
2 [ +
o |
8 201
® ot
o { I RN RSN (NN NN R SN R
1 2 3 4 5 6 7 8 8 10 M

ESTADO DE CARGA q
GRAFICA IVA1; Datos correspondientes a la TABLA IVA.



SISTEMA Arq+ - Ar —--> Ar(q-1)+ - Ar+

10,
~ 8
g
(u; L
S 3[
[« X
o [
B 4r
22:_
0* 1 PR | | PRI BRI S W Y 1 1

3 4 5 6 7 8 9 10
ESTADO DE CARGA q
GRAFICA IVA3; Datos correspondientes a la TABLA IVA.

11

Rmod

28



SISTEMA Arq+ - Ar > Ar(q-1)+ - Ar+

~
Q

83 88 8 8

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
=)

TS

I S | 1 L

o

55 6 65 7 75 8 85
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA IVA3; Datos correspondientes a la TABLA IVA.

9

— Amod
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SISTEMA Arq+ - Ar -——--> Ar(q-1)+ - Ar+

SECCION TOTAL (10-16 cm2)

8

-b

-

8 &§ 8 &

R
+ F
++++
Lt + N
+ +
+ +
.\M‘__k +
* ———a
* *

| EFETES DRI S T B RSN SR B ST EE NS NS Y SN R |

- Amod
+ Al
* A2

oy-

"4 6 B 10 12 14 18 18 20 22
ENERGIA INC. E (KaV)

GRAFICA IVB1; Datos correspondientes a la TABLA IVB.
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SISTEMA Arq+ - Ar —- > Ar(q-1)+ - Ar+

5 8 5 8 8

T Ty

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
o

PRI DEEEPE EPUIYR I N ST BT SN R TEPI A R SEPE SR T R S |

8.2 84 868 88 9 92 94 96 58 ‘10
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA IVB2; Datos comrespondientes a la TABLA IVB.

o

—  Amod
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SISTEMA Krgq+ - He - > Kr(g-1)+ - He+

140
— r A
¢§12°-_ - Amod
3 + A1
© A
§1W:— a % A2
2 %o * A3
5 60" x A4
= [ . AS
g 4of
3 . v
® 205 5 ®* A7
oL_*_)_ix C SR S WK SR W T YU TS TG M TN ‘?).1 oy ) ® AB
2345678 95101 1231415161 71 8 PR 22D L5
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA VA1; Datos correspondientes a ia TABLA VA.
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SISTEMA Krq+ - He --—--> Kr(gq-1)+ - He+

- wh wd
o N &
T

RAD. DE CRUCE (a0)

b I S [ SN N T SN N | Lt .t 1 & i 1

8 7 8 91011121314151617181820212223242526
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA VA2; Datos correspondientes a la TABLA VA.

o N & O O
v T

— Rmod{(a0)
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SISTEMA Krq+ - He -——- > Kr(g-1)+ - He+

8

a
[

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
8 3 8 &

sl ITETE IWE T BV TRE NN PR TE NERT I FRUTE FUR N INU TR RN TN FRE Y 1

07 75 8 8.5 S 9.5 1010.51111 51212.51313.514
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA VAS; Datos correspondientes a la TABLA VA

— Amod
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SISTEMA Krq+ - He ~--> Kr(g-1)+ - He+

70¢
Sul
3405_
g E Amod
C - [
g a0
g 20f
& 10
m F
o‘._. P ] | Il IV PPN Ry RSN

o 1 2 3 4 5 6 7 8 8 10 11
ENERGIA INC. E (KeV)

GRAFICA VB1; Datos correspondientes a la TABLA VB.
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SISTEMA Krq+ - He ----- > Kr(q-1)+ - He+

A70[
[} L
%
Sl
=
520}
3 1ok
w
o" PR PR B BTN PR S NP A
85 8.7 89 9.1 93 95 9.7 99 10.1 10.3105

RAD. DE CRUCE {a0)
GRAFICA VB2; Datos correspondientes a la TABLA VB.

— Amod
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SISTEMA Xeq+ - He ——--> Xe(g-1)+ - He+

120L

a I

E"n_’ M

© L

i w: ., Amod

by [ . + A1
[ et oo

g 60; * * A2

E r wx = A3

2 40+ s "

9 I X + X A4
r * .

§ 20‘ +++ AS

[}
o **( J 1 L L 1 1 L ] L ] 1 L L 1 1 L 1

12345678 9101112131415161 7181302122

ESTADO DE CARGA q
GRAFICA ViA1; Datos correspondientes a la TABLA VIA.
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SISTEMA Xeq+ - He -----> Xe(q-1)+ - He+

-
N

-h
o
T T

T

RAD. DE CRUCE (a0)

o N & O o

| - L 1 ] H A L L

4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA VIA2; Datos correspondientes a 1a TABLA VIA.

~— Rmod(a0)
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SISTEMA Xeq+ - He -—- > Xe(q-1)+ - He+

s 8

8.2

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
=
T T ' LU 2 § L

0 L | NPT WP AT I UV AP OS A L] PO NPT | ) I

7 75 8 85 9 85 10 105 11 115 12
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA VIA3; Datos correspondientes a la TABLA VIA.

— Amod
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SISTEMA Xeq+ - He ----- > Xe(q-1)+ - He+

70

Bk

© r

s

g ;

230

5 20}

§1of—

(7 F
o;...l....l,_L..l....144_._.|....l,u_._L..‘.1..-.l.,..I.L
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9% 10 1

ENERGIA INC. E (KeV)
GRAFICA VIB1; Datos comespondientes a la TABLA VIB.

— Amod
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SISTEMA Xeq+ - He ----- > Xe(g-1)+ - He+

70¢

©O [

3 %%

vw_

2

O 30

=t

g 20f

3 10f

w |
o“ NP PRI BT VRPN SN P RN ST SR B
85 8.7 89 91 93 95 9.7 99 10.1 10.310.5

RAD. DE CRUCE (a0)
GRAFICA VIB2; Datos correspondientes a la TABLA VIB.

— Amod
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SISTEMA Xeq+ - Xe --—- > Xe(q-1)+ - Xe+

112

gTvv

..T,‘,,[

300

) N

§ 250}

© |

& 200

3 F ~—  Amod
3150_—

2 i coM
2 100+ * A2
Q

S

[/}

1 1 1 | I | S| | -] 1 | ] i i 1

2345878 9101112131415161718192021
ESTADO DE CARGA q

GRAFICA VIIA1; Datos corraspondientes a la TABLA VIHA:




SISTEMA Xeq+ - Xe ----- > Xe(g-1)+ - Xe+

113

20
=~ I
8 I
w 151
O I
2 |
5
Il‘1()_— ~ Rmod (a0)
o [
2 5
!
or‘I PR ST RNG UAN AT I RN IR Y PR Y al A | Y i
8 5 7 9 11 13 15 17 19 21
ESTADO DE CARGA q '

GRAFICA VIIA2; Datos correspondientes a la TABLA VIIA:



SISTEMA Xeq+ - Xe -—> Xe(g-1)+ - Xe+

8

SECCION TOTAL (10-18 cm2)
8 3
T T l_l LI l T T ]—r T | L l‘l LR IR

0 [IEUTIE SN UPETS S SIS AEN AU N AN SUIS AN SUSE SN SNUE SrUr N AT S SEATSS AU AT U AN O ST S AU A
11 12 13 14 15 16 17 18 19
RAD. DE CRUCE (a0)
GRAFICA VIIA3; Datos correspondientes a ia TABLA VIIA:

vk
QF

20 21

— Amod
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SISTEMA Xeq+ - X6 --—> Xe(q-1)+ - Xe+

8

SECCION TOTAL (10-16 om?2)
3
S

' S

1

98 83 38 43 48 53
ENERGIA INC. E (KeV)

GRAFICA ViiB1; Datos correspondientes a la TABLA VIIB.

- Amod
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SISTEMA Xeq+ - Xe -—-> Xe(g-1)+ - Xe+

8

e

2 B 5

SECCION TOTAL (10-16 cm2)
8

2 a0l v a g Leg e taae 1y il 2l Faran PR GRS A

0 " 1 L1 L 1 it .
18 18.118.2 18.318.418.5 18.6 18.7 18.818.9 19
RAD. DE CRUCE (a0)

GRAFICA V1IB2; Datos correspondientes a ia TABLA VIIB.

—~— Amod
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SISTEMA Xeq+ - Xe ----- > Xe(g-1)+ - Xe+

¥

§
i I B B B O T
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IV.- RESULTADOS Y DISCUSION.

IV.1.- DISCUSION DE SISTEMAS EN COLISION INDIVIDUALES.
COMPARACION ENTRE MODELO DE ESFERA ABSORBENTE DE OLSON-SALOP Y
DATOS EXPERIMENTALES.

1) Ne™ + He -———-— > Nels™* 4 He'

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado previamente de una manera
amplia por E. Justinianc et al. [44]; E. Salzborn et al. [51,59];
T. Kusakabe et al. [60]; T. Iwal et al. {65]; C. Schmeissner et al.
[66]; ¥ por R. Mann et al. [74]. Los valores de las secciones
transversales encontradas por dichos autores cuando se varia el
estado de carga se encuentran listadas en la TABLA IA, junto con
las calculadas por el modelo de esfera absorbente. Para las
secciones transversales calculadas con el modelo de esfera
absorbente se tomé como energia incidente a 1.5 KeV correspondiendo
a la energia promedio de los datos para g=8 de C. Schmeissner et
al. [66]. Las secciones transversales calculadas se multiplicaron
por 0.246 para normalizarlas todas ellas respecto al dato
experimental mencionado. Una grafica de dicha dependencia se
muestra en la GRAFICA TAl, En todos estos resultades para
diferentes iones se observa que estdn dispersos alrededor de una
curva universal. Abajo de g=10, que es lo que realmente se muestra
en la grdfica, la oscilacidén de las secclones transversales se noﬁa
claramente como ha sido observado asi mismo por dichos autores. En

particular, los saltos en g=5, g=7 y g=9 son muy significativos
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porque han sido observados por algunos de los autores mencionados.
Las secclones transversales son caracterizadas por grandes valores
de éstas, creciendo suavemente y poco pronunciade come Salzborn et
al. [51-53] han hecho notar en su estudio sistemdtico de captura
electrdnica de proyectiles altamente cargados a bajas energias en
colisiones de gases raros en gases raros. Los cdlculos con el
modelo de Olson y Salop [24]}, confirman la persistencia de este
comportamiento igualmente a bajas energias. Por otro lado, los
datos calculados con el modelo de esfera absorbente se incrementan
de una manera relativamente suave, aunque el modelo se aplique para
g>4 y funcione mejor en la regidn de iones altamente cargados. Una
grafica del radio de cruce (en a,) respecto al estado de carga q se
muestra en la GRAFICA IA2, en donde se observa un comportamiento
andlogo al de las secciones transversales con respecto al estado de
carga . Graficando las secciones transversales respecto al radio
de cruce (en a,) se manifiesta el comportamiento de dependencia
cuadrdatica esperada y predicha por el modelo de Olson y Salop
(GRAFICA IA3).

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado previamente por E. Justiniano
et al. para g=4, 6 y 8 [44], y por T. Iwai et al. para g= 7, 8y 9
[65,67]1. En la TABLA IB se encuentran listados los valores de las
secciones transversales encontrados por dichos autores cuando se
varia la energia del proyectil incidente, junto con los calculados
por el modelo de esfera absorbente de Olson y Salop [24], para los

intervalos de energia reportados en la literatura. Para los
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cdlculos con el modelo de esfera absorbente se escogieron energias
de 0.25 KeV a 4.0 KeV a intervalos de 0.25 KeV para comparar con
los de Justiniano et al. [44], y g=8. La grafica de esta
dependencia se muestra en la GRAFICA IBl. Hay relativamente pocos
resultados experimentales y todos ellos se encuentran dispersos,
por lo que no se puede decir nada acerca del comportamiento de
ellos. La dependencia de las secciones transversales con la energia
es suave. Este comportamiento ha sido observado por Salzborn et al.
[51-53], similarmente para colisiones entre si de gases raros a
energias arriba de 100 KeV y en colisiones que involucran blancos
de H, por Huber y Kahlert {58]. Los cédlculos con el modelo de Olson
Yy Salop confirman la persistencia de este comportamiento. La
GRAFICA 1IB2 vrepresenta la dependencia de las secciones
transversales con el radio de cruce (en a,), la cual se espera que
sea cuadrdtica como lo predice el modelo de Olson y Salop, pero
debido al intervalo cubierto ésta dependencia parece lineal como se
esperaria en un intervalo pegquefio del radio de cruce.

2) Ne™ + Ne —~=—-— > Ne'T™ 4+ Ne*

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema s6loc ha sido estudiado por R. Mann et al. [74].
En la TABLA IIA se muestran los datos experimentales de R. Mann et
al. [74], asi como los calculados por el modelo de esfera
absorbente de Olson y Salop. Para los cdlculos con esfera
absorbente se utilizé 470 eV como energia incidente,
correspondiente a los datos de R, Mann et al.{74], y se

multiplicaron todas ellas por 0.237 para normalizarlas a dichos

120



resultados experimentales. Una comparacién de datos se muestra en
la GRAFICA IIAl. Debido a los pocos datos experimentales no se
puede decir nada con respecto al comportamiento de dicho sistema,
aungue se siguen manifestando valores grandes de las secciones
transversales y un crecimiento suave poce pronunciado como lo ha
notado Salzborn et al. [51-53]. Los cdlculos con el modelo de
esfera absorbente [24], confirman el comportamiento de diche
sistema. En la GRAFICA IIA2 se muestra la dependencia del radio de
cruce (en a,) con el estado de carga manifestdndcse una
dependencia suave y monétona creciente. En la GRAFICA IIA3 se
muestra la dependencia cuadrdtica de las secciones transversales
con el radio de cruce (en a,) como lo predice el modelo de esfera
absorbente de Olson y Salop.

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

Al igual que en la dependencia con el estado de carga, este
sistema ha sido estudiado iunicamente por R. Mann et al. [74],
presentando una lunica medicidén para g=9 y 10. Los datos
experimentales de R. Mann et al. [74], junto con los calculados por
el modelo de esfera absorbente se presentan en la TABLA IIB. Los
datos calculados con esfera absorbente se realizaron para g=9 y
energias de 1 a 10 KeV debido a la escasez de reportes en la
literatura, excepto lo reportado por R. Mann et al. [74], con lo
cual se comparé Unicamente. Los datos se muestran en la GRAFICA
IIBl. Para energias mayores que 5 KeV la dependencia de las
seccliones transversales con la energia es muy suave. En la GRAFICA

IIB2 se muestra la dependencia de las secciones transversales con
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el radio de cruce (en a,). Debido al tamafio del intervalo
considérado, la dependencia no se muestra con su forma cuadrdtica
como lo predice el modelo de esfera absorbente de Olson y Salop
[24].

3) Ar* + He ———-- > Ar{Ti* + He'

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado previamente de una manera
amplia por R. Mann [47]; E. Justiniano et al. [61]; J. Vancura et
al. [50]; E. Salzbern et al. [51,52,59]; T. Kusakabe et al. [60];
y por M. N. Panov et al. [77]. En la TABILA IITA se encuentran los
datos experimentales reportados cuando se varia el estado de carga
q, asi como los calculados con el modelo de esfera absorbente de
Olson y Salop [24]. Para las secclones transversales calculadas con
el modeloc de esfera absorbente se tomé 1.5 KeV como energia
incidente correspondiendo al promedio de los datos para g=5 de R.
Mann [47]. Todas ellas se multiplicaron por 0.360 para
normalizarlas a dicho resultado experimental. Los datos se muestran
en la GRAFICA IIIAl. Todos los resultados para diferentes energias
de incidencia se observa que siguen una curva universal, aunque
todas ellas se encuentren dispersas se nota que se pueden
coincidir, excepto por un factor numérico. En esta grédfica, ademds
se comparan resultados experimentales con las estimaciones del
medelo de esfera absorbente de Olson y Salop [24]. Como en los
casos anteriores, se observan grandes valores de las secciones
transversales con un crecimiento monétono y suave como lo han hecho

notar Salzborn et al [51-53]. La persistencia de este
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comportamiento es avalada por los cdlculos del modelo de Olson y
Salop, igualmente a bajas energias. En la GRAFICA IIIA2 se muestra
la dependencia del radio de cruce (en a,) con el estado de carga,
predicho por el modelo de esfera absorbente; asimismo en la GRAFICA
IITA3 se muestra para las secciones transversales respecto al radio
de cruce (en a,).

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

Igualmente a la dependencia con el estado de carga g, este
sistema ha sido estudiado por E. Justiniano et al. [44]; E.
Salzborn [51]; J. Vancura et al. [50], y M. Kimura et al. [62],
todos ellos para g=8 y E. Justiniano et al. [44], para g=4 y 6. La
TABLA IIIB nmuestra dichos datos experimentales junto con los
cdlculos predichos por el modelo de esfera absorbente. Para los
cdlculos con el modelo de esfera absorbente se escogiercon energias
entre 0.1 KeV a 10 KeV para comparar con los datos para g=8 de M,
Kimura et al. [62]. En la GRAFICA IIIB1 se muestran graficados
dichos resultados experimentales y se comparan con las estimaciones
del modelo de esfera absorbente. Los datos de M. Kimura et al.
[62], son compatibles con las predicciones del modelo de esfera:
absorbente, excepto por un factor, mostrando una débil dependencia
de la energia por parte de las secciones transversales para
intervalos grandes de ésta, como ya lo hizo notar Salzborn et al.
[51-53]. Respecto a los datos experimentales reportados en la
literatura no se puede decir nada al respecto debido a los cortos
intervalos de energia involucrados. En la GRAFICA IIIB2 se muestra

la dependencia de las secclones transversales con el radio de cruce
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(en a,), mostrando la dependencia esperada y predicha por el modelo
de esfera absorbente (dicha dependencia se presenta para un
intervalo pequefio del radio de cruce por ello a primera vista dicha
dependencia parece ser lineal).

4) Ar" + Ar —--—- > Artib* 4+ Ar'

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado exclusivamente por H. Klinger
et al. [53]. Sus resultados experimentales se muestran en la TABLA
IVA junto con los predichos por el modelo de esfera absorbente de
Olson y Salop para el intervalo reportado por el mismo. Para las
secciones transversales calculadas con el modelo de esfera
absorbente se utilizé 50 KeV como energia incidente correspondiendo
a la energfa utilizada por H. Klinger et al. [53]. Todas ellas
fueron multiplicadas por 1.1 para normalizarlas a los resultados
experimentales. Dicho valor del factor de normalizacidén puede
deberse a la alta energia de incidencia del proyectil, regién en
donde el modelo de esfera absorbente deja de ser aplicable.
Grdficamente se muestran en la GRAFICA IVAl. Se nota que los
valores experimentales de H. Klinger et al [53], sigquen una curva
universal, aungue se observa una clara dispersidn en g=5, en
particular dicho salto es muy significativo. Los valores estimados
por Olson y Salop estdn por abajo de los experimentales, aunque
debe recordarse que el modelo es mas adecuado para iones
multiplemente cargados, que es su regidn de validez. Se vuelven a
notar grandes valores de las secciones transversales y un

crecimiento suave y poco pronunciado come se ha observado
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previamente en colisiones de gases raros en gases raros [51-53].
Los cdlculos con el modelo de esfera absorbente [24], confirman la
persistencia de este comportamiento. En la GRAFICA IVAZ2 se muestra
la dependencia del radio de cruce (en a,) respecto al estade de
carga ¢, predicha por el modelo de esfera absorbente. IlLa
dependencia de las secciones transversales respecto al radio de
cruce (en a,), predicha también por dicho modelo de esfera
absorbente de Olson-Salop se presenta en la GRAFICA IVA3.

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

Este caso ha sido estudiado previamente por J. Vancura et al.
[68], para g=8; y por J. Aubert et al. ([71], para g=6. Los
resultados se muestran en la TABLA IVB, junto con los predichos por
el modelo de esfera absorbente. Para las secciones transversales
calculadas con el modelo de esfera absorbente se tomaron energias
de 3 a 22 KeV a intervalos de 1 KeV y g=8 para comparar con los
datos de J. Vancura et al. [68]. Graficamente se muestran en la
GRAFICA IVB1l. Los datos de J. Vancura et al. [68], muy por encima
de los estimados por el modelo de esfera absorbente, ademds de
ocbservarse una clara oscilacién de dichas secciones transversales.
Sin embargo, los datos de J. Aubert et al. [71], para g=6 son mas
compatibles con los calculados con el modelo de esfera absorbente.
La dependencia de las secciones transversales con la energia es
suave como se ha hecho notar anteriormente igualmente para
colisiones entre si de gases raros a energias arriba de 100 KeV.
Los cdlculos con el modelo de esfera absorbente confirman este

comportamiento igualmente a bajas energias. La GRAFICA 1IVB2
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representa la dependencia de las secciones transversales con el
radio de cruce (en a,) predicha por el modelo de esfera absorbente.

5) Kr™ + He -——=—- > Kr¢rb* 4+ He*

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado previamente por E. Justiniano
et al. [44]; T. Kusakabe et al. [60]; B. A. Huber et al. [58]; C.
L. Cocke et al. [63]; T. Iwal et al. [45]; M. Kimura et al. [64],
y por H. Tawara et al. [46]. En la TABLA VA se muestran los
valores experimentales por ellos reportados junto con los estimados
por el modelo de esfera absorbente. Graficamente se muestran en la
GRAFICA VAl. Los resultados para diferentes energias incidentes se
observa que siguen una curva universal aunque se encuentran
dispersos alrededor de ella. Se comparan con los valores estimados
por el modelo de Olson y Salop de esfera absorbente. Para las
secciones transversales calculadas con el modelo de esfera
absorbente se tomd como energia incidente a la energia promedio de
los datos experimentales de Iwai et al. [45], correspondiendo a 15
KeV para el dato g=15 y se multiplicaron por 0.539 para
normalizarlos todos ellos a este dato experimental. Se observa
asimismo, cémo en los casos anteriores, valores grandes de las
secciones transversales, creciendo suave y mondtonamente,
confirmando asimismo también el modelo de esfera absorbente y la
persistencia de este comportamiento igualmente a bajas energias.
Por otfo lado, los datos calculados con esfera absorbente van de
g=8 a 25 ya que el modelo se aplica a lones multiplemente cargados

y también para poder comparar con los de Iwai et al. [45]. Una

126



grdfica del radio de cruce (en a,) respecto al estado de carga
predicha por el modelo de esfera absorbente se muestra en la
GRAFICA VA2. Andlogamente para las seccilones transversales respecto
al radio de cruce (en a,) se muestra en la GRAFICA VA3.

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

En este casec no se presentan estudios previos de 1la
dependencia de las secciones transversales con la energia del
proyectil incidente. En la TABLA VB se presentan los célculos
predichos por el modelo de esfera absorbente. Estos cdlculos se
realizaron para g=8 y energias incidentes de 1 a 10 KeV.
Graficamente se muestran en la GRAFICA VBl, notando una débil
dependencia de las secciones transversales con la energia incidente
a intervalos grandes de ésta, confirmando lo observado por Salzborn
et al. [51-53], y por Huber y Kahlert (58]. La GRAFICA VB2
representa la dependencia de las secciones transversales con el
radio de cruce (en a,), la cual se espera cuadratica como lo
predice el modelo de esfera absorbente (debido al pequefio intervalo
en energia considerado en la grdfica, la dependencia parece ser
lineal a primera vista).

6) Xe% + He ————— > Xe@™1* 4+ He*

A) Dependencia del Estado de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado por E. Justiniano et al. [44];
E, Salzborn et al. [51,54]; T. Kusakabe et al. [60]; D. H. Crandall
et al. [42], vy H. Andersson et al. [48]. En la TABLA VIA se
muestrén los valores experimentales por ellos reportados, junto con-

los predichos por el modelo de esfera absorbente de Olson y Salop.
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Graficamente se muestran en la GRAFICA VIAl. De la misma manera a
los casos anteriores, todos los resultados para diferentes energias
incidentes siguen una curva universal, aungque todos ellos Se
encuentran dispersos alrededor de ella. Se observa claramente una
oscilacién para las secciones transversales abajo de g=10. Las
secclones transversales son caracterizadas por grandes valores de
éstas, creciendo suave y mondtonamente comc lo ha observado
Salzborn et al. [51-53], en colisiones entre si de gases raros. Se
comparan con las estimaciones del modelo de esfera absorbente ,
donde para las secciones transversales calculadas por dicho modelo
se tomé como energia incidente a la correspondiente al promedio de
todos los datos reportados por E. Justiniano et al. {44], siendo 5
KeV v g=10. Los datos obtenidos por esfera absorbente se
multiplicaron por 0.344 para normalizarlos todos ellos a dicho dato
experimental. Se confirma la persistencia del comportamiento
observado por E. Salzborn et al. [51-53], para bajas energias. Una
grédfica del radio de cruce (en a,) respecto al estado de carga
predicho por el meodelo de esfera absorbente se muestra en la
GRAFICA VIA2. Asimismo, para las secciones transversales respecto
al radio de cruce (en a,) se muestra en la GRAFICA VIA3.

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

Al igual que en el caso 5B), no_hay estudios previos. En la
TABLA VIB se muestran los cdlculos estimados por el modelo de Olson
y Salop de esfera absorbente. Los cdlculos se hicieron para g=8 y
energias de 1 a 10 KeV a intervalos de 1 KeV por tratarse de un

estado de carga considerable y una energia de incidencia baija,

128



regién en donde el modelo es vdlido. Los cdlculos se muestran en la
GRAFICA VIB1, notando una débil dependencia para energias arriba de
4 KeV, confirmdandose la observacidén mencionada para el caso de
colisiones entre si de gases raros. La GRAFICA VIB2 representa la
dependencia de las secciones transversales con el radio de cruce
(en a,), la cual se espera cuadratica como lo predice el modelo de
esfera absorbente, aunque debido al pequefio intervalo considerado
la dependencia parece ser lineal.

7) Xe” + Xe ———-~ > Xelt™* + Xe*

A) Dependencia del Estade de Carga del Proyectil Incidente.

Este sistema ha sido estudiado previamente por D. H. Crandall
et al. [42], vy por P. Hvelplund [73]. En la TABLA VIIA se muestran
los datos experimentales por ellos reportados, Junto con los
estimados por el modelo de esfera absorbente. Los datos de la TABLA
VIIA se muestran en la GRAFICA VIIAl. Se observan fuertes
oscilaciones en las secciones transversales para los datos de
Crandall et al. (42], y Hvelplund [73], con lo cual algunos estdn
por encima y otros por abajo respecto a la curva tedrica predicha
por el modelo de esfera absorbente de Olson y Salop. Para las
secclones transversales calculadas con el modelo de esfera
absorbente se tomé como energia incidente a 4.5 KeV correspondiendo
a la energia promedio de los datos de Crandall et al. [42], para el
dato g=15. Las secciones transversales calculadas se multiplicaron
poer 0.696 para normalizarlas todas ellas respecto al dato
experimental mencionado. Asimismo, como en los casos anteriores, se

observan grandes valores de las secciones transversales y un
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crecimiento suave y monétono, confirmdndose lo observado
anteriormente por Salzborn et al. [51-53], para bajas energias. Una
grdfica del radio de cruce (en a,) respecto al estado de carga
predicha por el modelo de esfera absorbente se muestra en la
GRAFICA VIIA2 , observdndose un débil crecimiento y un
comportamiento andlogo al de las secciones transversales respecto
al estado de carga. Andlogamente para las secciones transversales
respecto al radio de cruce (en a,) se muestra en la GRAFICA VIIA3,
observdndose el comportamiento esperado y predicho por el modelo de
esfera absorbente de Olson y Salop.

B) Dependencia de la Energia del Proyectil Incidente.

No hay reportes en la literatura de estudios previos de dicho
sistema. En la TABLA VIIB se muestran los cdlculos estimados por el
modelo de esfera absorbente. Dichos cdlculos se realizaron para
g=15 en relacién a la coincidencia con el dato correspondiente al
de Crandall et al. [42], con energias de 3 a 6 KeV a intervalos de
0.3 KeV comparables a los datos de Crandall et al. [42]. Esta
informacidén se muestra en la GRAFICA VIIB1l, observandose una débil
dependencia de las secciones transversales con la energia incidente
del proyectil y confirmdndose lo observado por Salzborn et al. [51-
53] vy por Huber y Kahlert [58], para colisiones entre si de gases
raros. La GRAFICA VIIB2 representa la dependencia de las secciones
transversales con el radio de cruce (en a,), la cual se espera
cuadratica como lo predice el modelo de esfera absorbente, aunque
a primera vista parece ser lineal debido al corto intervalo

considerado en el radio de cruce (en a,).
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V.~ CONCLUSIONES.

En el caso de colisiones de proyectiles altamente cargados de
gases raros Yy especies neutras de gases raros, todas las
dependencias de las secciones transversales totales de captura
electrdénica simple con el estado de carga son caracterizadas por
grandes valores de éstas para todos los valores del estado de
carga. Ademds, hay una dependencia suave, monotona creciente y poco
pronunciada (Ver GRAFICAS IAl, IIAl,..., VIIAl) como lo han hecho
notar Salzborn et al. [51-53}, tanto para captura simple como para
captura miltiple, de un estudio sistemdtico de captura electrdnica
de proyectiles altamente cargados a hajas energias en colisiones de
gases raros en gases raros. Ellos han observado asimismo gque estas
secciones transversales siguen ciertas reglas de escalamiento. Esta
tendencia en el cowportamiento de los gases raros es justamente
reflejada en la dependencia del elemento de matriz de acoplamiento
sobre el potencial de ilonizacidn del blanco (ec. 74), en donde se
puede observar que a una distancia internuclear dada, el mas alto
potenclal de ionizacidn corresponde al mas pequefic elemento de
matriz de acoplamiento y viceversa, de ahi que es ﬁas dificil
remover al electrdn del blanco. Las secciones transversales
calculadas con el modelo de esfera absorbente para diferentes
energias de incidencia de proyectiles altamente cargados de gases
raros sobre gases raros, fueron multiplicadas por un factor que se
encuentra entre 0.2 y 0.7, para normalizarlas todas ellas a las

secciones transversales experimentales a las cuales fueron
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comparadas. Ellas se muestran en las GRAFICAS IAl, TIAl,...,VIIAL,
junto con los datos experimentales. La forma general de las
secciones transversales calculadas concuerda muy bien con los datos
experimentales, aunque en magnitud no, La unica cantidad ajustable
en los cdlculos de secciones transversales con el modelo de esfera
absorbente es el elemento de matriz de acoplamiento H,.=9.13EXP(-
1.324aR./2"?), el cual fue obtenido a conveniencia de un estudio de
un gran nimero de sistemas iones multiplemente cargados-~hidrdgeno
atémico [24]. Si los valores de 9.13 y 1.324 se incrementan en un
18% en promedio, las magnitudes de las secciones transversales
calculadas se aproximan a los valores experimentales, pero el
acuerdo en general con los datos no es tan bueno como con los datos
originales.

Cuando se comparan los datos calculados con esfera absorbente
con aguellos de eotros autores, debe tomarse en cuenta que todos
ellos fueron medidos a diferentes energfias de colisidn. De acuerdo
al modelo de esfera absorbente, 1las secciones transversales
ascenderian conforme decrece la velocidad de colisién [23]. Sin
embargo, las secciones transversales medidas por E. Justiniano et
al. [61], y R. Mann ([47], a bajas energlias de colisidén son
claramente mas pequefias que las estimadas por el modelo.

Si se observa la dependencia de la energia de los datos
medidos para el sistema Ar®* + He, mostrados en la GRAFICA IIIB1,
los cuales fueron medidos por diferentes grupos, hay una curva
universal y todos los datos parecen consistentes con esta. Es muy

posible que la diferencla entre las secciones transversales
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calculadas con esfera absorbente y las de R. Mann [47], sea debido
a la variacién de la energia de las secciones transversales, al
menos el sistema Ar®™ + He indica lo mencionado. En el caso de no
tratarse de gases raros, por ejemplo el sistema Ar? sobre H,
(8<g<10), los datos obtenidos por C. Can et al. (771, a 2.0 KeV
son mucho mds cercanos en energia gque los datos calculados con el
modelo de esfera absorbente y sus secciones transversales medidas
parecen ser también bajas. La dependencia de la energia por parte
de las secciones transversales también es muy suave, Este
comportamiento ha sido observado previamente por E. Salzborn et al.
[51-53], igualmente para colisiones entre si de gases raros a
energias arriba de 100 KeV y en blancos que involucran H, por Huber
y Kahlert [58]. Los cdlculos con el modelo de esfera absorbente de
Olson y Salop confirman la persistencia de este comportamiento
igualmente a bajas energias.

Como se observa de todas las grdficas presentadas para los
diferentes sistemas en colisidn, los datos obtenidos con el modelo
de esfera absorbente: secciones transversales totales de captura
electrénica simple y radio de cruce (en a,) respecto al estado de
carga, GRAFICAS 1JIal, 1IIAl,...,VIIAl y 1IA2, 1IIA2,...,VIIAZ,
respectivamente; secciones transversales respecto al radio de cruce
(en a,), GRAFICAS 1IA3, IIA3,:.., VIIA3; dependencia de las
secciones transversales respecto a la energia incidente del
proyectil, GRAFICAS IB1, IIBl,..., VIIBl; y secciones transversales
respecto al radio de cruce (en a,) cuando se varia la energia,

GRAFICAS IB2, IIB2,..., VIIB2, a pesar de la aproximacién a primer
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orden Yy el conocimiento limitado que incluye un comportamiento
incorrecto a altas energias y estados simples de carga, prueba ser
extremadamente itil para hacer estimaciones de las secciones
transversales totales de captura electrénica simple; son
frecuentemente confiables dentro de un factor de 2 o 3. Mientras
pocos de tales tratamientos existan en la literatura, el incremento
en la disponibilidad de datos experimentales estimularédn el trabajo
en esta direccisén. Asi en un futuro cercanc serd posible hacer una
comparacion critica entre teoria y el experimento.

Otra conclusién es hacer notar el alcance del modelo
desarrollado en los capitulos anteriores, aplicdndose a resultados
experimentales'conectados con el problema de colisiones de iones
multiplemente cargados. La ventaja de disponer de un modelo
sencillo ofrece posibilidades de un puente entre la teoria vy
experimento. Este modelo para un sistema de ion multiplemente
cargado de gas raro en un gas raro como los estudiados requiere de
15 minutos para su evaluacidn. Este trabajo recomienda el uso de su
programa en colisiones de iones multiplemente cargados con blancos
atomicos ya que involucra correctamente la interpretacion fisica
del proceso y se espera un buen acuerdo con los resultados
experimentales. Esto es muy valioso ya que permite estimar
diferentes reacciones, las cuales no pueden ser experimentalmente
accesibles por las limitaciones experimentales de los laboratorios
de investigacién, pero que son de importancia en fisica bdsica,
fisica de la atmdsfera, fisica de plasmas y astrofisica.

Por otra parte, la interpretacién de las curvas universales se
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puede explicar en base a las consideraciones que se llevaron a cabo
en el modelo para explicar el proceso de captura, esto es:

1) La transicién electrénica toma lugar en un espectro de
energia ionica donde la densidad de estados es suficientemente
alta. Generalmente esta suposicién es Jjustificada para iones
multiplemente cargados con valores grandes de carga ionica (z210).
Para valores menores de z, donde esta condicién no es completamente
satisfecha, el modelo sobre-estima el valor de la probabilidad de
transicidn.

2) Otra caracteristica del ©proceso de transferencia
electrdénica incluida en el tratamiento, es su cardcter resonante.
Esto implica que los procesos de perdida electrdnica el cual
involucra transferencia de energia no son incluidos en la

probabilidad de transicién.
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