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Uvod

Sam pojam sudara podrazumeva interakciju izmedju najmanje dva podsistema (elementarnih
Cestica, atoma i molekula ili njihovih jona), koji nisu u medjusobno vezanom stanju ali su
sastavni delovi ukupnog sistema, od kojih jedan predstavlja projektil a drugi metu. Nekada se
pravila terminoloska razlika izmedju pojmova rasejanja (pod kojim se podrazumevaju iskljucivo
jednokanalni problemi) i sudara (koji se odnosio na visekanalne izlaze). Ta samo formalna
razlika danas se potpuno izgubila, tako da se ovi pojmovi upotrebljavaju kao sinonimi.

Problematika sudarnih procesa okupira veliki deo istrazivacke tematike i aktivnosti u oblasti
teorijske atomske i molekularne fizike. Ovi procesi su od sustinske vaznosti kako u fizici (nuk-
learna fizika, fizika plazme, fizika ¢vrstog stanja, fizika elementarnih ¢etica, ...) tako i u drugim
granama kao §to su medicina, biofizika, astrofizika, kvantna hemija, mikrobiologija itd.

U ovoj doktorskoj disertaciji razmotreni su preraspodelni procesi u brzim jon-atomskim
sudarima. Akcenat disertacije se odnosi na ¢etvorocesticnu prvu Born-ovu aproksimaciju sa
korektnim granicnim uslovima za jednostruki elektronski zahvat. Ovde se pojam brz odnosi
na inicijalnu brzinu (relativna brzina projektila u odnosu na metu) datog projektila i znaci
da ta brzina premasuje Bohr-ovu brzinu elektrona mete na datoj orbiti sa koje se vrsi prelaz
iz pocetnog u finalno stanje. Tipicna energija je 25 keV/amu, $to odgovara brzini od v =1
a.u. za elektron u osnovnom stanju atoma vodonika. U odnosu na tu referentnu energiju
obicno se interval od 25-400 keV/amu smatra intervalom srednjih energija, dok se energije
iznad 400 keV /amu tretiraju kao visoke. U disertaciji su dakle razmatrane srednje i visoke ali
nerelativisticke energije.

U prvoj glavi data su opsta razmatranja. Izlistani su svi moguéi jednoelektronski i dvoelek-
tronski procesi u Zp — (Z;e1,e3) sudarima. Takodje su definisani osnovni principi teorije
rasejanja koji podrazumevaju korektno grani¢no ponasanje, kratkodometne perturbacije i ko-
rektnu usaglasenost izmedju ovih perturbacija i asimptotskih formi talasanih funkcija sistema
u ulaznom i izlaznom kanalu. Analizarani su ulazni i izlazni kanali u slucaju jednostrukog
elektronskog zahvata u sistemu centra mase mete, gde su uvedeni kratkodometni potencijali
i njima odgovarajuce granicno korektne talasne funkcije. Takodje je razmotrena vremenski
zavisna teorija rasejanja, sa vremenskim zavisnim Green-ovim operatorima pomoc¢u kojih su
dobijene vremenski zavisne integralne jednacine za talasne funkcije W (t) i W75 (). Vremenski
nezavisna teorija rasejanja je dobijena primenom Fourier-ovih transforma iz vremenski zavisne
teorije. Lippman-Schwinger-ove integralne jednacine za U i U7 su takodje dobijene pomocu
Fourier-ovih transforma iz odgovaraju¢ih vremeski zavisnih integralnih jednacina. Zamenom
formalnih resenja Lippman-Schwinger-ovih jednacina u odgovarajucu prior i post formu am-
plitude prelaza, T;; i T;} respektivno, dobijen je Born-ov perturbacioni razvoj sa korektnim
grani¢nim uslovima takodje u prior i post formi. Prvi ¢lan u ovom razvoju predstavlja am-
plitudu prelaza u prvoj Born-ovoj aproksimaciji sa korektnim grani¢nim uslovima (CB1-4B
aproksimacija) i to u prior i post formi respektivno.

U drugoj glavi predstavljena su nasa teorijska istrazivanja procesa jednostrukog elektron-
skog zahvata u proizvoljna nfi/m/ stanja novonastalog vodoniku slitnog (Zp;e;) sistema u
tipicnom Zp — (Z7; €1, e2) sudaru koja su uradjena pomocu Cetvorocesti¢ne granicno korektne
prve Born-ove (CB1-4B) aproksimacije u prior i post formi. CB1-4B metod je potpun kvantno-
mehanicki ¢etvorocesticni formalizam, jer eksplicitno razmatra svaku pojedina¢nu cesticu i sve



interakcije medju njima u sudaru koji je istrazivan. Ova aproksimacija strogo ¢uva korektne
granicne uslove u oba sudarna kanala. Dobro je poznato da su grani¢ni uslovi ili ekvivalentno
asimptotski konvergencioni problem [1]-[4], od sustinskog znacaja za atomske sudare kad god
su konstituenti sudara u asimptotskim kanalima. Ovaj zakljuc¢ak je postignut u strogo formal-
noj teoriji rasejanja (videti [4] i reference u njoj). Generalno, korektni Coulomb-ovi graniéni
uslovi se sastoje od istovremenog zahteva za korektnim asimptotskim ponasanjem svih talas-
nih funkcija rasejanja i njihove povezanosti sa odgovaraju¢im perturbacionim interakcijama
koje moraju biti kratkog dometa [1]. Relevantnost pomenutih Coulomb-ovih uslova je potvr-
djena u poredjenju sa eksperimentalnim podacima za mnoge jon-atomske sudare. Analitickim
sredjivanjem je amplituda prelaza u prior formi svedena na dvostruki integral. Skaliranjem
totalnog preseka eliminacijom prividnih singulariteta, totalni presek je sveden na integral koji
je izracunat numericki pomoéu Gauss-Legendre-ovih kvadratura. Na ovaj nacin dobijeni su
teorijski rezultati za jednostruki elektronski zahvat u sudarima HT, He?, Li**, Be*t, B>, C%* sa
He(1s?), kao i za obostranu neutralizaciju u H™ — H™(1s?) interakciji. Pored sustinske vaznosti
grani¢nih uslova, proucavanje medjuelektronske staticke i dinamicke korelacije je takodje imalo
dugo vremena centralnu ulogu u atomskoj fizici sudara (videti na primer [5]). Staticke ko-
relacije su ukljucene u talasnim funkcijama vezanih stanja viseelektronskih meta. Dinamicke
korelacije su preko medjuelektronske Coulomb-ove interakcije ukljucéene u perturbacioni poten-
cijal u amplitudi prelaza. Drugim recima, staticke korelacije elektrona su spektroskopskog tipa
i kao takve znacajne su za izolavane atome bez obzira na sudar. Nasuprot tome, dinamicke
korelacije su medjuelektronske interakcije koje predstavljaju deo ukupnog perturbacionog po-
tencijala koji je odgovoran za prelaze izmedju pocetnog i finalnog stanja sudarnih atomskih
sistema. Na primer koris¢enjem Getvorocesticne modifikovane Coulomb-Born-ove (MCB-4B) ili
ekvivalentno cetvorocesticne CDW-EIS-4B (Continuum Distorted Wave Eikonal Initial State)
aproksimacije, pokazno je da su staticke korelacije od velikog znacaja za jednostruko elektron-
sko odlepljivanje (detachment) u H* — H™ sudaru od praga do visoko energijskog Bethe-ovog
regiona i Sire [6, 7]. Isto tako, dinamicke korelacije izmedju elektrona su bile analizirane CDW-
EIS-4B modelom i pokazano je da su veoma znacajne za jednostruku jonizaciju u H" — He
sudaru [8]. Dalje, za transfer jonizaciju u o — He sudarima, Belki¢ et al. [9, 10] su koristili
post verziju ¢etvorocesticnog CDW-4B (Continuum Distorted Wave) metoda, u kojem se me-
djuelektronska interakcija Vio = 1/rq2 eksplicitno pojavljuje u perturbacionom potencijalu V7.
Njihovi rezultati [9, 10] su pokazali da postoji znac¢ajno poboljsanje CDW-4B metoda u odnosu
na modele nezavisnih elektrona, Sto znaci da se ovaj uspeh moze pripisati iskljucivo efektu
dinamickih elektronskih korelacija. Osim toga, znacaj korelacionih efekata je nedavno bila
ispitana u kontekstu TDDFT (Time-Dependent Density-Functional-Theory) izracunavanja za
sudar antiprotona sa helijumom [11]. U referenci [11] su predstavljeni rezultati za jednostruku
1 dvostruku jonizaciju u energijskom opsegu 5 — 2000 keV. Zakljucak da elektronski korelacioni
efektiigraju znacajnu ulogu u jonizaciji helijuma od strane antiprotona potrvrdio je Pindzola et
al. [12] korigéenjem vremenski zavisnog metoda zatvorenog sprezanja. Elektronske korelacije
u jednostrukom elektronskom zahvatu su analizirane CDW-4B teorijom [13, 14] u H" — He,
a — He i HY — Lit sudarima gde su izracunavanja uradjena samo za zahvat elektrona iz os-
novnog stanja helijuma u osnovno stanje vodonika. Pored toga, dobijeni rezultati su pomnozeni
faktorom 1.202 da bi se dobio zahvat sumiran po svim ekscitovanim stanjima H atoma. Mi
smo se u ovom radu fokusirali na ulogu medjuelektronskog (e; — e5) potencijala Vis = 1/ro
sa dinamicke tacke gledista, u cilju utvrdjivanja da li elektronske korelacije ostaju vazne za
elektronski zahvat kako u osnovno tako i za zahvat u pobudjenim stanjima. Da bi ostvarili
ovaj cilj u CB1-4B metodi, iskoristili smo post formalizam sa eksplicitnim uracunavanjem Vi
u kompletnoj finalnoj perturbaciji V§, koja se pojavljulje u amplitudi prelaza T;]C U post formi
je amplituda prelaza analitickim sredjivanjem prevedena od devetostrukog integrala na izraz
u kojem je potrebno uraditi numericku integraciju po realnim promenljivima kojih ima pet.
U tu svrhu koriséene su Gauss-Legendre-ove i Gauss-Mehler-ove kvadrature. Izracunavanja su



uradjena za jednostruki elektronski zahvat u sudaru H* sa He. Takodje je za ovaj sudar ispi-
tan u post i prior formi CB1-4B metoda uticaj priblizne talasne funkcije (staticke korelacije)
osnovnog stanja helijuma na jednostruki elektronski zahvat (u ovom radu je to pokazano za
zahvat u ls stanje H atoma). Za ovu svrhu kori¢ene su talasne funkcije Lowdin-a [15] i
Silverman-a et al. [16]. Ovde je prouceno i post-prior neslaganje u CB1-4B aproksimaciji.

U trecoj glavi su predstavljeni diferencijalni efikasni preseci za jednostruki elektronski za-
hvat u procesu H* — He sudara u post i prior formi CB1-4B metoda. Analizirani su diferenci-
jalni preseci u energijskom intervalu 100-1300 keV. Ispitana je post-prior razlika kao i znacaj
dinamicke elektronske korelacije Vis = 1/rjs u zavisnosti od ugla rasejanja, za jednostruki
elektronski zahvat u osnovno stanje H atoma.

U delu Zakljuc¢ak sazeto su predstavljeni rezultati i zakljucci koji su detaljno prouceni u
ovoj disertaciji.



Glava 1

Opsta razmatranja

1.1 Osnovni pojmovi

Prilikom sudara ogoljenog projektila P koji ima naelektrisanje Zp, sa dvoelektronskom metom
¢ije jezgro T ima naelektrisanja Zr mogu se dogoditi mnogobrojni preraspodelni procesi, koji
se uopsteno mogu svrstati u jednoelektronske i dvoelektronske, kao sto su:

Jednoelektronski procesi

jednostruki elektronski zahvat

Zp+ (Zrier,ea)i = (Zpier) s, + (Zr;ea) g, (1.1)

jednostruka jonizacija
Zp+ (Zryer,es)i = Zp + (Zriea) s + e, (1.2)

jednostruka ekscitacija
Zp+ (Zrier,ex)i = Zp + (Zr;eq, €2)}. (1.3)

Dvoelektronski procesi

jednostruki elektronski zahvat i ekscitacija
Zp+ (Zrier,ea)i = (Zpser)p + (Zr; )}, (1.4)
jednostruki elektronski zahvat i jonizacija
Zp+ (Zrier, ex)i — (Zpser) s + Zr + ez, (1.5)
jednostruka jonizacija i ekscitacija
Zp+ (Zrier,ex)i = Zp + (Zr;ea)} + e, (1.6)
dvostruki elektronski zahvat

Zp+ (Zr;er,e2); — (Zpyer,ex) s + Zr, (1.7)
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dvostruka jonizacija

Zp+ (Zriei,e2); = Zp + Zr + e1 + ey, (1.8)
dvostruka ekscitacija

Zp+ (Zr;er,en); = Zp + (Zr;eq, 62)}*. (1.9)

U gornjim relacijama zagrade oznacavaju vezana stanja, a indeksi i, f, fi, fo predstav-
ljalju skup kvantnih brojeva koji opisuju inicijalno i finalno vezano stanje, dok jednostruka
i dvostruka zvezdica oznacavaju jednostruko i dvostruko ekscitovano stanje.

Kao sto znamo sistem projektil-meta opisan je vremenski zavisnom Schrodinger-ovom
jednacinom (uobicajno je da se u teoriji sudara koristi atomski sistem jedinica u kojem je
h=m, = e = 4mey = 1, §to je i ovde uéinjeno):

0
Zawé@%:HWEGL (1.10)

gde je \I'ff(t) ukupna (totalna) talasna funkcija sistema. Od krucijalne vaznosti za teoriju
jon-atomskih sudarnih procesa su korektna asimptotska ponasanja (korektni graniéni uslovi)

[1]-[4]:

i W () = B (1) (1.11)
Jim W7 () = @7 (1) (1.12)

Naime u ”davnoj proslosti” kada ¢t — —oo (ulazni kanal) ukupna talasna funkcija ¥} (#) mora
da tezi stanju ®; () u kome projektil i meta ne interaguju. Takodje u ”dalekoj buduénosti”
kada t — +oo (izlazni kanal) ukupna talasna funkcija W (¢) mora da teZ sumi svih moguéih
stanja u kojima projektil i meta ne interaguju, kao Sto i talasna funkcija \I!J?(t) mora da
tezi konkretnom stanju @;(t) koje odgovara ispitivanom procesu u izlaznom kanalu u ko-
jem takodje projektil i meta nisu u interakciji. Naravno projektil i meta u ulaznom i izlaznom
kanalu nisu vise isti u smilsu gore navedenih preraspodelnih procesa. Stanje sistema u ulaznom
kanalu odredjeno je stanjem mete kao i pocetnom brzinom i pravcem kretanja projektila.
Svaki izlazni kanal odgovara konkretnom procesu koji se razmatra. Granicéni vremenski prelazi
t — +o00 imaju i prostorne implikacije koje ukazuju na to da su se ¢estice nasle medjusobno na
beskonacnoj udaljenosti pre i posle sudara. Medjutim to nikako ne znaci da su se u eksperi-
mentu Cestice stvarno nalazile na beskonacnosti, zato beskonacnosti treba shvatiti kao teorijsku
potrebu za opisivanje sudara, jer u teorijskom pristupu samo uslovom da t — 400 moze se
garantovati da se stanje sistema reduciralo na neko od asimptotskih stanja. Za atomske sudare
znamo da se odvijaju u oblasti reda veli¢ine prvog Bohr-ovog radijusa ag = 0.529 x 10~%m.
Tako na primer u eksperimentu Rutherford-ovog rasejanja alfa Cestica na folijama zlata, izvor
alfa Cestica, meta i scintilacioni detektor bili su smesteni u jednoj kutiji dimenzija 16 x 9 cm
dok je rastojanje od mete do detektora bilo 8 cm.

Oznacimo sa 77, 75, T3 1 74 vektore polozaja projektila mase Mp, jezgra mete mase Mrp,
jednog i drugog elektrona jedini¢nih masa respektivno u odnosu na proizvoljni zajednicki ko-

ordinatni pocetak (laboratorijski sistem).

Ukupni Hamiltonijan sistema H u laboratorijskom sistemu reference je:

H=Hy+V, (1.13)



GLAVA 1. OPSTA RAZMATRANJA 7

gde je:

1
2Mp

1

1 1
Hy = v - 2MTV72”2 — §Vf3 - §V2 (1.14)

T4

operator kineticke energije, a

________ + =, (1.15)

operator ukupne potencijalne energije sistema. Vektori relativnog polozaja elektrona e; o u
odnosu na projektil oznaceni su sa 5§32 a u odnosu na jezgro mete sa 7y, i odredjeni su
relacijama:

1="T3—7"n, 2=T4—T1, X1=T3—T9, 2 =T4 —T2. (1-16)

Takodje smo vektor relativnog polozaja projektila P u odnosu na 7T oznacili sa R =7 — 75 =
T1 — §1 = Ty — So a vektor medjuelektronskog rastojanja sa 79 = 73 — Ty = 1 — To = §1 — Sa.

Vidimo da potencijalna energija nije vremenski zavisna, tako da se jednacina (1.10) svodi
na vremenski nezavisnu Schrodinger-ovu jednacinu:

HY, = BV}, (1.17)

gde je :
Ui (t) = e U, (1.18)
Uy (t) =e Py (1.19)

Koriséenjem granicnih uslova (1.11) i (1.12) kao i relacija (1.18) i (1.19), mozemo napisati:

Ur — o, (1.20)

U — 37, (1.21)

kada rastojanje izmedju projektila i mete u ulaznom i izlaznom kanalu tezi beskonacnosti.
Da bi smo dobili korektne asimptotske forme u ulaznom i izlaznom kanalu ceo problem ¢emo
resavati u sistemu centra masa (zbog jednostavnijeg izracunavanja).

1.1.1 Ulazni kanal

Za razmatranje problema u sistemu centra masa uveséemo nezavisne Jacobi-jeve (relativne)

koordinate ¢iji izbor nije jednoznacan. Najpogodnije je u ulaznom kanalu uzeti skup relativnih
koordinata &y, Zy, 7; (slika 1.1) i 7., gde je:

Fo= — T (1.22)
vektor relativnog polozaja projektila u odnosu na centar mase mete (Zr;e;, e2), dok je:

L T34 T4+ Mpry
c = , 1.23
" My + 2 (1.23)
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Slika 1.1: Jacobi-jeve koordinate u sistemu centra mase mete (Z7;eq, e2) u ulaznom kanalu.

vektor polozaja centra mase mete u odnosu na laboratorijski sistem reference.

Sada Hamiltonijan Hy mozemo zapisati na slede¢i nac¢in:

1, 1
2u; " 2b

1
2

1

Hy=—
0 Mo

Vi, - Va,, (1.24)

2 2
Vi, — Ve, —

gde su:

_ Mp(Mr+2) My

= 2y , 1.25
M N+ My + 2 My +1 (1.25)

Pored Hamiltonijana Hy pojavljuje se i Hamiltonijan koji opisuje kretanje centra mase
mete, medjutim posto talasna funkcija stanja koja opisuje centar mase ne uti¢e na totalne
preseke, ovaj Hamiltonijan neéemo razmatrati ni u ulaznom ni u izlaznom kanalu. Cetvrti
sabirak u jednacini (1.24) je takozvani sabirak masene polarizacije, koji ¢emo zanemariti u
daljem razmatranju s obzirom da je My > 1, gde jedinica predstavlja masu elektrona. Ukupan
Hamiltonijan sistema projektil-meta u sistemu centra mase je:

H=Hy+V, (1.26)

gde je V' data izrazom (1.15).
Da bi smo u preraspodelnim sudarima odredili korektne granié¢ne uslove pogodno je H
napisati u separabilnom obliku:

H=H+V, (1.27)

gde su H; i V; kanalni Hamiltonijan i odgovarajuca perturbacija u ulaznom kanalu respektivno:

Hi=Hy—- =L -2L4 — (1.28)

_4p _4p (1.29)

Resavanjem svojstvenog problema (metodom razdvajanja promenljivih) neperturbovanog Ha-
miltonijana H;:

dobijamo neperturbovanu talasnu funkciju ®@;:

O; = i(T, Zp)e™ T, (1.31)
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gde je eiki T resenje jednacine:

1 — k2 =
Lo ir _ K i, (182

Svojstvena vrednost k?/2u; je kineticka energija virtuelne cestice mase y; sa inicijalnim ta-
lasnim vektorom k;. Talasna funkcija ¢;(Z1, #3) opisuje vezano stanje mete, pa samim tim
predstavlja resenje svojstvenog problema:

hi%(flafz) = Ez'SOi(fl,fz), (1-33)

hi=—-—=V2 — —V2 —— - — 4+ — (1.34)

Vezivna elektronska energija mete je ¢;, tako da je ukupna energija cetvorocesti¢nog sistema u
ulaznom kanalu:

12
E=—" 4, 1.35
o € (1.35)

koja se odrzava sve vreme tokom sudara. Talasne funkcije dvoelektronskih sistema bile su
predmet intenzivnog proucavanja dugi niz godina [15]-[39]. Tako je na primer Drake [3§]
koriS¢enjem varijacionog metoda pomocu potpuno korelisane Hylleraas-ove talasne funkcije, sa
eksplicitnim urac¢unavanjem medjuelektronske koordinate r15 i to sa priblizno 600 sabiraka do-
bio energiju osnovnog stanja (1s?) helijuma ¢;= —2.903724377034105, koja se prakticno moze
smatrati egzaktnom vrednoscu.

Nadjimo sada asimtostku formu perturbacije V;:

ZpZr Zp Zp  Zp(Zr—2)
— _ — A A ; : 1.36
R s s R i (ri = o) (1.36)

Vidimo da je asimtotska forma V>, koja predstavlja interakciju izmedju projektila i ekranira-
nog jezgra mete, Coulomb-ovog tipa (dugodometni odbojni Coulomb-ov potencijal). 1z tog ra-
zloga je inicijalno stanje ®; izoblic¢eno ¢ak i na beskonaénost jer se razlikuje od forme (1.31) ko-
joj tezi ali je ne dostize zbog pomenutog potencijala. Imajuéi u vidu to, dodajmo Zp(Z7—2)/r;
i —Zp(Zr — 2)/r; operatorima H; i V; respektivno. Sada imamo:

H = Hf+ V¢, (1.37)
1 Zp(Zr—2) 1 1 Zr Zp 1
Hi=——VvV? 42227 2 yv2__Vv: = 24 1.38
! ZMZ T + T 20 Tt 2h  *2 T i) + T12 ’ ( )
LpZ Zp(Zp —2 A A
ve=2221 PZr=2 _2Zr _Zr (1.39)
R T S1 S9

Znajuéi da je (2 + @2) vektor polozaja centra mase mete u odnosu na jezgro mete, gde je
d = 1/(My + 2) mozemo napisati:

7 =R —§(&) + ). (1.40)
Razvijanjem 1/r; u Maclaurin-ov red po ¢ imamo:

1 1 1 R (f141h) . 2F +10)? 5
—=— =—+ o+ +0O(6°). 1.41
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Zanemarujudi sve sabirke koji sadrze 6 (Mr > 1), dobijamo r; &~ R, tako da se izraz (1.39)
moze aproksimirati sa

ye=222_ 2P 2P (1.42)

Vidimo da je ovaj potencijal kratkodometan' jer tezi ka O(1/R?) kada r; — co. ReSavanjem
sada svojstvenog problema:

Hed — B, (1.43)

imamo
D¢ = (T, ) e TN () Fy (—ivi, 1, ikgry — iks - 75), (1.44)

gde je:
Nt(w) = e ™PT (1 4+ iv), vi= Zp(Zp —2)/v. (1.45)

Coulomb-ova talasna funkcija ei’;i'ﬁ./\/*(ui)lFl(—iyi, 1,ikr; — ik; - T;) opisuje rasejanje projek-
tila mase p; na odbojnom potencijalu Zp(Zy — 2)/r;. Funkcija 1Fi(a,b, z) je Kummer-ova
konfluentna (degenerisana) hipergeometrijska fukcija. Dakle talasna funkcija ®§ zadovoljava
Coulomb-ove grani¢ne uslove sa asimptotikom:

DE(r; = 00) = i, Fa)e R TN = gt (1.46)

1.1.2 Izlazni kanal

Jednostruki elektronski zahvat

Posto sada u izlaznom kanalu imamo dva vodoniku slicna atomska sistema, konvenciono se
uvodi vektor polozaja ry centra mase (Z, e2) s, u odnosu na centar mase novonastalog sistema

(ZPvel)f1:
T3 + Mpri
Mp+1 7

—

=T — (1.47)
gde je 7. = (T4 + Mrpis)/(Mr + 1) vektor polozaja centra mase sistema (Z7,e2)s, u odnosu
na laboratorijski sistem. U ovom slucaju pogodno je za skup nezavisnih relativnih koordinata
uzeti §1, fg, Ff (shka 12) i ’F;.

Hamiltonijan H, sada ima oblik:

(1.48)

'Pod kratkodometnim potencijalom podrazumevamo funkciju V(7) koja je kvadratno integrabilna:
J IV (7)|?dF < oo ili lokalno kvadratno integrabilna: [ _ .|V (7)|*dF < oo i koja se ponasa kao O(1/r7), 8 > 1,

kada r — co. Notacija V (7) = O(1/r?) znadi da je |V (7)| < ¢/r?, gde je ¢ neka pozitivna konstanta. U suprot-

nom radi se o dugodometnim potencijalima, ¢iji je generalni oblik V(7) + /7, gde je V(7) kratkodometni, a
~/r Coulomb-ov potencijal (v je konstanta proporcionalnosti).
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€, €,
X, s,
CM Q- — CM
¥y
T P

Slika 1.2: Jacobi-jeve koordinate u sistemu centra mase mete (Zr;e2) u izlaznom kanalu.

gde su:

(Mp+1)(Mr+1) . Mp
Mp+ Mp+2 C Mp+1°

(1.49)

Vidimo da se za ovakav izbor koordinata u Hamiltonijanu H, ne pojavljuje ¢lan masene
polarizacije. Ukupan Hamiltonijan se moze napisati u separabilnom obliku H = H; + V}, gde
su kanalni Hamiltonijan H; i odgovarajuca perturbacija V; dati relacijama:

Zp  Zr

Hi=Hy— — — — 1.50
f 0T T (1.50)

V= == (1.51)

R X1 52 12

Resavanjem svojstvenog problema H¢®; = E®; dobijamo neperturbovanu talasnu funkciju:

-

O = p(51)pr(Ta)e ™, (1.52)

gde je e~ 77 regenje jednacine:

1 7o .
—— V2 et = L ik Ty (1.53)
2py 2Ly
Svojstvena vrednost kfc /2415 je kineticka energija virtuelne cestice mase iy sa finalnim talasnim
vektorom k. Talasne funkcije or(73) 1 pp(51) predstavljaju vezana stanja sistema (Zr,e2)y,
i (Zp,e1)y, respektivno:

1 Zp . -

(~55 7% — 55 ) er(@) = eper(@). (154
1 Zp o -

<—2GV§1 - 81) ©p(51) = enop(51). (1.55)

Ukupna energija cetvorocesticnog sistema je:

/{52
E:mL+Wa€f:Wﬁ*ba€ﬁ:

Zp

Z3
- /4
2an

. (1.56)
20,

v €f

Neperturbovano stanje ® je izobliceno ¢ak i na beskonacnosti zbog dugodometnog odbojnog
Coulomb-ovog potencijala:
(Zp —1)(Zr —1)
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koji predstavlja asimptotsku formu perturbacuje V. Iz tog razloga ¢emo sada dodati (Zp —
)(Zr—1)/rfi—(Zp—1)(Zr—1)/r; operatorima Hy i V; respektivno, tako da je H = H§+V:

1 (Zp—1)Zr—1) 1, 1oy Zp Zr
e _ L o2 V) v T 1.58
f 2up Ty 2a 71 200 s 1 (159
ZpZ Zp—1)(Zr—1 Z Z 1
ve_ZeZr _(Zp=WZr=1) Zr Zp 1 (1.59)

R Ty T S9 T12

Korigéenjem eikonal aproksimacije (zanemarivanjem sabiraka reda odnosa mase elektrona i
projektila) ry ~ R (7y ~ —R) dobijamo aproksimativan izraz za V:
1 1 1 1 1 1
Vi=Zp(=——)+UZr—1)(=——)+(— ——). 1.60
F = Zelgg = ) (=Dl - )+ - ) (1.60)
Ovaj potencijal je kratkodometni jer tezi ka O(1/R?) kada r; — co. ReSavanjem svojstvenog
problema H$®% = E®$ dobijamo:

¢ = op(8)pr(To)e I TINT (vp) Py (ivy, 1, —iksry +iky - 7y), (1.61)

gde je N~ (vy) = e™/2D(1 — ivy) i vy = (Zp — 1)(Zy — 1)/v. Funkcija ®§ ima korektno
asimptotsko ponasanje (zadovoljava korektne granicne uslove):

q)‘;c('r’f — 00) = <pp(§1)g0T(:E’z)e’“zf'Ff*wfln(kfrf*%fﬁf) = o;. (1.62)

Za sudare na visokim energijama imamo da je k; /2, > |e; —¢;|. Imajuéi u vidu ovo kao i da se
radi o masivnim ¢esticama (masa projektila i mete mnogo veca od mase elektrona) dominirace
rasejanje na malim uglovima (rasejanje unapred), tako da mozemo napisati {71 ~ i = 5, gde
je U; = l;:;/ui, Uy = lgf/,uf 1 ;7” = 1 s/v; r. Dakle za jednostruki elektronski zahvat vazi relacija
[40]:

ki T+ kT =a-fi+5-f=—a-B—7-i, (1.63)
gde je:
d=q-vv, B=-if-vT¥, a+f=-7, (1.64)
T v € —€f _ v € —€f
—_g =" v =a,= 2 , 1.65
! p 2+ v ! “ 2 v ( )

Vektor incidentne brzine je izabran duz z-ose (kvantizaciona osa) tj. 7 = (0,0, 1), dok je vektor
77 transverzalni moment transfera u XOY ravni:

ﬁ: (77003%77731“%70)7 ﬁU:O (166)
1.2 Vremenski zavisna teorija rasejanja

Hronoloski posmatrano vremenski nezavisan formalizam rasejanja je bio prvi okvir uvodjenja
teorije rasejanja, koji je u svom originalnom izdanju obilovao heuristickim konceptima. Sa
druge strane sudar se efektivno odvija u odredjenim vremenskim etapama, za koje je opti-
malan teorijski okvir upravo vremenski zavisna teorija rasejanja. Iz tih razloga u savremenom
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predstavljanju teorije sudara se startuje od vremenski zavisne teorije sudara. Tako ¢emo i u
ovom radu uraditi. U vremenski zavisnoj teoriji rasejanja talasne funkcije stanja celokupnog
cetvorocesticnog sistema su vremenski zavisne.

Uvedimo Green-ove operatore (funkcije) G*(t), Gg (t), G; (t), G5 (t) pridruzene Hamiltoni-
janima H, Hy, H;, H; respektivno, na sledec¢i nacin:

(zgt — H)GE(t) = (1), (1.67)
0 "
(i, — Ho)Ga (t) = o(t), (1.68)
. 9 o\t
(za — H{)G5(t) = 6(t), (1.69)
0 c\ £
(io; = H)GF (1) = b(2), (1.70)

gde je 0(t) Dirac-ova delta funkcija. Green-ovi operatori po definiciji zadovoljavaju sledece
grani¢ne uslove:

G*(t) =Gy (t) = Gf (t) = GF(t) = 0, t <0, (1.71)

G (1) =Gy(t) =G () =G7(t) =0, >0, (1.72)

pomocu kojih dobijamo sledeca formalna resenja jednacina (1.67-1.70):

GH(t) = —if(t)e (1.73)
G=(t) = +i(1l — f(t))e ™, (1.74)
Gg (t) = —if(t)e ™", (1.75)
Gy (t) = +i(1 = f(t))e™™", (1.76)
GF(t) = —if(t)e i, (1.77)
G (t) =4i(1— f(t))e i, (1.78)
GF(t) = —if(t)e ", (1.79)

Gr(t) =+i(1— f(t))e ", (1.80)
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gde je f(t) Heavisid-ova step funkcija.?

Iz gornjih eksplicitnih oblika Green-ovih operatora vidimo da su to vremenski propagatori
koji opisuju vremensku propagaciju odgovaraju¢ih talasnih funkcija. Operatori sa oznakom
plus opisuju propagaciju talasnih funkcija u buduénost, dok operatori sa oznakom minus propa-
gaciju u proslost. Na primer operator G* (¢ — t') opisuje propagaciju funkcije U*(¢') u neki
buduéi trenutak ¢, posto je G*(t — t’) jednako nuli za sve trenutke ¢ < ¢’. Lako se uocava da
su Green-ovi operatori sadrzani u odgovaraju¢im evolucionim operatorima:

Ult,t) = +iGE(t —t), Up(t,t') = £iGE(t —t), (1.82)

Uit t') = £iGF(t — 1), Up(t,t') = £iGF(t —t), (1.83)

koji su definisani duz cele vremenske ose. Njihova delovanja ¢e biti data na slede¢i nacin:

U (t) = £iGE(t — )T (1), (1.84)

Vs (t) =£iG(t —t") U (), (1.85)
UH(t) =iGH(t — o (t'), t — —oo, (1.86)
V(1) = —iG (¢ — ) (), ¢ — +oo, (1.87)
o(t) = £iGT(t — ) Do(t), (1.88)

®S(t) = £iGF(t — ) DE(H), (1.89)

(1) = £iGF(t — t)DG(t). (1.90)

Takodje treba ista¢i da su Green-ovi operatori unitarni:

GH(H)GE(t) = GE()GHI(t) = 1, (1.91)
Gy (G5 (1) = Gy (G () = 1, (1.92)
G (GE() = GFMG (1) =1, (1.93)
Gl HGF () = GF ()G (t) =1, (1.94)

Sto znaci da nece promeniti fizicku sliku sadrzanu u talasnim funkcijama na koje deluju.
Pogodno je preéi sa diferencijalnih jednacina (1.67-1.70) na integralne jednacine, sto ¢emo
i uraditi koris¢enjem sledeée leme. Ako je dat par jednacina :

A(t)go(t — ') = o(t = 1), (1.95)
2Funkcija definisana na sledeéi nacin:
0, t<0
t) = 1.81
ro={ V2, (181

predstavlja Heavisid-ovu step funkciju, ¢iji je izvod % f(t) jednak Dirac-ovoj delta funkeiji §(t).
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At gt —t') = h(t —t'), (1.96)

gde je A(t) neki linearni operator, a g i go dve funkcije iz njegove oblasti definisanosti tada je:

gt —t') /dt” YR — 1), (1.97)

Primenom ove leme iz jednacina (1.67-1.70) se dobijaju nehomogene Volterra® integralne
jednacine za Green-ove operatore:

GEt—t) =Gt —t)+ / dt"GE(t — " \WVGE{" — 1), (1.98)
Gt — 1) = GE(t— 1) + / dt"GE(t — t")VEGE(H" — 1), (1.99)
G t—t)=Gs(t—t) /dt”Gf (t—t")ViGHt" —t), (1.100)

sa. nehomogenoséu Gg (t — t'), G (t — t'), GF(t — t') za jednacine (1.98), (1.99) i (1.100)
respektivno. PozZeljno je napisati integralne jednacine za W (t), W (t) Sto cemo i uraditi
parcijalnim diferenciranjem izraza G (t — t' )V ('), iG;(t — t')¥; (t') po promenljivoj t'.
Dakle imamo:

0 + ' 9 + T+ 9 +
iy (Gi(t =), ()) i GG (¢ =NV (E)+ (G (E =) 5707 (1))

= —b(t = )e HECOTE () i — ) T HA ()

(2

LG~ 4 VREE) = (e e IO 1)

+GI(t = )VERE(Y), (1.101)
gde smo iskoristili:

a ; c / s c /
%cﬁ(t —t) = id(t — t")e ) (1 — e U e, (1.102)

9 /
S f(t—t) = =3t~ 1), (1.103)

3Integralna jednacina f(x) = g(x)+\ ff K(z,y)f(y)dy, gde su K (z,y), g(z) date funkcije, A parametar koji
ne zavisi od z, y a f(x) nepoznata funkcija, naziva se Volterra-ova integralna jednacina druge vrste. K(z,y)
je jezgro integralne jednacine. Ako je g(x) = 0 radi se o homogenoj, a ako je g(z) # 0 radi se o nehomogenoj
integralnoj jednaéini. KoriS¢enjem granié¢nog uslova (1.71) jednac¢inu (1.98) za G (¢t — ') mozemo napisati:

t
Gtt—-t)=Gf{t—-t)+ /dt”Gg(t —t"VGT (" -,

t/

a to je upravo integralna jednacina Volterra sa operatorskim jezgrom (kernel) oblika K (t,t") = G (t —t")V.
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kao i

za‘z,\w t) = HUF (') = (HE + V)T (t). (1.104)

Integraljenjem izraza (1.101) po ' u granicama od —oo do +oo dobijamo:

t’:—oo

Gt = )W (=4 = / a8t~ e D)
+o0o
+ / dt'Gf (t = VU (') = =¥ (1)

—+o0
+ / d'GH(E — ()WVETH(E). (1.105)

Iz grani¢énih uslova talasne funkcije i Green-ovih operatora sledi:

lim WS (#)=o(¢), lim iGf(t—¢)0 ()= (1),

t'——o0 t'——o0

lim G (t—t)=0, (1.106)

t'—+o0o

nakon cega konac¢no imamo:
U (1) / d'GE(t — )WV (1), (1.107)
Analogno se dobija i inegralna jednacina za W7 (t):

U () = D5 (t) /dth (t — ¢)VEUT(#). (1.108)

Takodje koriséenjem uslova (1.71) i (1.72) jednac¢ine (1.107) i (1.108) mozemo zapisati i u
obliku integrala u polu-beskona¢nim granicama:

Ut / d'GE(t— 1)WVETF (1), (1.109)

U (t) = 07 (1) /dt G (t—t)WVFUs (). (1.110)

Fizicku interpretaciju ovih jednacina ¢emo dobiti njihovim resavanjem pomocu metoda ite-
racije:

Ut / d'GE(t — 1)VEdH (¢)

7

+ / dt’ / "Gt — VWVEGT (' — t")VERT (") + - - -, (1.111)



GLAVA 1. OPSTA RAZMATRANJA 17

U (1) = &5 (1) /dth (t — £)VED7 ()

—+00 —+00

+ / dt’ / dt"G5 (t =t )ViG; (' —t")Vip (t") +- - - (1.112)

Ovde ¢emo diskutovati W; () dok analogno se moze diskutovati i 5 (¢). Dolazedi talas W} (t)
vidimo da predstavlja superpoziciju jednog niza ¢lanova. Tako élan [*__ G (t — t)Ved (¢)dt!
opisuje slobodno stanje ®; (¢') projektila koji u trenutku # interaguje jednom sa potencijalom
V¢ nakon ¢ega propagira slobodno pod dejstvom propagatora G (¢t — t') do momenta t. Sa
druge strane treci elan [1__dt’ [T GH(E—t\VEGH (' —t")Ved; (#7)dt” u sumi opisuje slobodno
stanje ®; (") projektila koji u trenutku #” interaguje jedanput sa potencijalom V¢, zatim sledi
njegova slobodna propagacija pod dejstvom G (¢ — ") do trenutka ¢, posle ¢ega dolazi do
ponovne interakcije sa V¢ i konac¢nog slobodnog propagiranja do trenutka ¢ pod dejstvom
G (t —t'). Slicno se mogu interpretirati i visi ¢lanovi koji opisuju visestruko rasejanje na
potencijalu V¢ koje je pra¢eno uzastopnim slobodnim propagacijama projektila.

1.3 Vremenski nezavisna teorija rasejanja i
Lippmann-Schwinger-ove jednacine

Prelazak sa vremenski zavisne na vremenski nezavisnu (stacionarnu) teoriju rasejanja se vrsi ili
pomocu Fourier-ovih transforma ili pomocéu Abel-Cauchy-evih limesa [41] pri ¢emu se dobijaju
ekvivalentni rezultati. Mi ¢emo u ovom radu primeniti Fourier-ov transform. Nadjimo najpre
stacionarnu formu Green-ovih operatora (1.73-1.80) definisanih u prethodnom paragrafu:

+oo
aH( /dtezEtG—l— /dtezEtG—‘r( — / diei Pttt
0

—+00 —+00

dte—et zEt —th dte (E—H+ie)t

= —¢ lim —17 lim
e—0t e—0T
0 0

= — lim ; i(E—H+ie)t |t = — lim 1

e5or (E — H +i¢) =0 =~ (E — H +i¢)
) . 1

% 1 i(B—H+ie)t|t=00 _ | 1.113
Jim e = = T e (1.113)
U gornjem integralu jedna od granica je beskonacna tako da integral nije dobro definisan u
smislu konvergencije. Iz tog razloga se unutar integrala uvodi ¢lan e=¢* — 0 kada t — +oo,
koji uslovljava da integrand u beskonac¢nosti tezi nuli, to jest oscilacije integranda su prigusene.
Ovde je e infinitezimalna pozitivna veli¢ina koja tezi nuli (¢ — 07) i koja se naziva faktorom
prigusenja (damping factor). Isto tako kada ¢t — —oo uvodi se ¢lan e — 0 | sa istim znacenjem

faktora €. Ostali Green-ovi operatori imaju slede¢u formu:

G (E) E_I;_ (1.114)
GE(F) = (1.115)
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1

GHE)= —— 1.11
1
+ _
G7(E) = = e (1.117)

Iz izraza za stacionarne Green-ove operatore se kovencionalno izostavlja limes vodeéi pri tome
racuna o karakteru faktora e. Na dalje ¢emo radi jednostavnosti umesto G*(E), G§(E),
GH(E), ij(E) koristiti oznake G*, G, GF, ij respektivno. Nalazenjem Fourier-ovog trans-
forma izraza (1.98-1.99) dolazimo do operatorskih Lippmann-Schwinger-ovih jednacina:

G* =Gy + GEV G, (1.118)
G* = G + GFVeG, (1.119)
G* =G +GFViG™, (1.120)

Iteracionim postupkom jednacina (1.118-1.120) dobijamo razvoj Green-ovih operatora G
preko G, GF, ij:

Gr*= GE+GIVGE+GEVGEVGE+GEVGEVGEVGE 4 - - -, (1.121)
G =G+ GV G+ GV GV G+ GV GV GV G+ - -, (1.122)
+_ -+t +y et ty/cyEy et +yeEy ety et

Postoje i drugi razvoji za Green-ove operatore ukoliko se u iteracijama kombinuju izrazi (1.118-
1.120).

Kona¢no Lippmann-Schwinger-ove integralne jednacine za ukupne talasne funkcije ; (E)
i U7 (E) predstavljace Fourier-ove transforme jednacina® (1.107) i (1.108):

WHE) = OF(E) + GHVEU (E). (1.124)
U (B) =0, (E)+G;Viv, (F), (1.125)
gde je:
“+00
VH(E) = / dte P (1) = 270(E — BT, (1.126)
+o0o
U7 (E) = / dteiP; (1) = 2m0(E — )7, (1.127)

+oo  +4o0o +oo B
WHE)=0F(E)+ [ ( [ PGt —t)dt)VevS (t)dt, znajuéi da je [ ezEth(tft’)dt:%W

. too
= BV G| imamo VI (E)=0] (E) + GF Ve [ e BYUF (#)dt = of (E) + GF VeV (E).
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“+o0o
o (E) = / dte Bt (1) = 2n(E — E') 7, (1.128)

+oo
7 (E) = / dteiPr o (t) = 276 (E — E')®; . (1.129)

Sada jednacine (1.124) i (1.125) imaju oblik:
U = &F + GHVEDT, (1.130)

Uy =®; + G Vfvs. (1.131)

Vidimo da su ovo nehomogene integralne jednacine sa nehomogenoséu ®; i P} . Ove jednacine
¢emo formalno resiti primenom veé¢ pomenutog iteracionog postupka:

\1,-1— (I)+ + G+VC\I/+ <D+ + G+Vc((1)+ + G—&-VC\IJ—&-)

=& + GIVIOT + GIVIGTVE(OF + GRVIU])

= Of + GHVI®! + GIVEGHVERT + GIVEGHVEGTVEw]

= (1+ GIVE + GIVEGHVE + GIVEGTVEGTVE + -+ )8

= (14> (GfVHM@f = (1+ GV = QT df. (1.132)
n=1

Ovde smo iskoristili razvoj:

GrVE = Y (G, (1.133)

n=1

koji se moze lako proveriti mnozenjem izraza (1.122) operatorom V¢ i to sa desne strane.

Analogno se pokazuje i za W
Uy =0, + G Vid, =Q 0. (1.134)
Operatori Q7 =14+ GTV 1 Q™ =14 G~V§ su Moller-ovi talasni operatori [4].

Jednagcine (1.130) i (1.131) mozemo izvesti i na sledeéi na¢in. Nadjimo Fourier-ov transform
jednacine (1.86):

—+00
VHE) = / dte™P G (t — )7 (¢ / dteP G (t — 1)

0
. 400 . .
+ / dteP G (t — 1)) 0F (') = | / dteFteH1
0

0
+ / dte’Pte= e HY o (1) (1.135)
gde je:
+00 +oo
/ diteiPte=ilt— im / die=ctePte—iHt — Jim / dpei(E—H+ie)t
e—0t e—07+
1 ,
- lim ———— i i(E—H+ie)t tioo
it i(F — H + ic) e ¢ =0
—lm o (1.136)

e—0T (E H + 26)
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0 0
/ dtePle= Mt — lim / dtestetFle = lim [ dte!E-H==)t
e+ £—>0“;
1 . .
= [ li (E—H—ie)t tiO
50t (B — H — ig) et t=—oo
- lm (1.137)

e—0t (E — H — 16)

Zamenom izraza (1.136) i (1.137) u jednac¢inu (1.135) imamo:

\Ij+ E ‘ ¢ th’(I)f '
(E) = <E H + e E—H—z’g)e + ()
- () - 25.@*
(E— H+ie)(E — H —i¢) (E— H+ie)(E — E' —ie)
_ 1€ 2e 1 o+
(E-H+ie)(E-F —ie)(E—E +ig) '
= ieG+2nd(E — B}, (1.138)

naravno i ovde sve vreme £ — 0. U poslednjem izrazu iskoristili smo jednakost (videti Prilog

A):

+o0 . , 2e
2m0(E ~ B) = [ dte' " = . 1.139
mo( )= de (E—E +ie)(E— E —ie) (1.139)
Konacno imajuéi u vidu izraz (1.126) dobijamo:
U = ieGH oy, (1.140)

Ova jednacina je ¢esto polazna relacija u izvodjenju integralnih Lippmann-Schwinger-ovih
jednacina i to na slede¢i na¢in. Zamenom (1.119) u (1.140) se dobija:

Ur =ieGTOf = ieG O + GIVieG o = o + ij;?q;j. (1.141)

of = o = .

Clan ieGf®; je jednak ®; sto se da lako videti iz ieGf @] = —— e = e

1.4 Born-ov perturbacioni razvoj sa
korektnim grani¢nim uslovima

Egzaktna amplituda prelaza sa korektnim grani¢nim uslovima moze da se napise u prior (-) i
post (+) formi:

T = (T |Vel2F) (1.142)

Ty = (@ |VF9T), (1.143)

koje su medjusobno jednake na energetskoj ljusci (on-shell), tj. za prelaze za koje se ukupna
energija odrzava. ReSavanje problema rasejanja u kojem ucestvuju cetri tela (dva jezgra i dva
elektrona) je izuzetano tezak. Born-ov perturbacioni razvoj sa korektnim granié¢nim uslovima
¢emo dobiti na sledeéi nacin. Zamenom formalnog resenja (1.132) u izraz (1.143) za post formu
amplitude prelaza imamo:

T = (@5 [VEIUF) = (@7 [VE(L+ GTV)|@)). (1.144)
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Odavde vidimo da zamenom razvoja za G iz jednacina (1.121-1.123) u (1.143) mozemo da
napiSemo tri razli¢ite verzije Born-ovog razvoja sa korektnim grani¢nim uslovima:

T =T PV (@7 [VEGE VE|®F ) + (07 [VEGTVGEVE @] ) + - - (1.145)
Ty =T "V (@ VGV ) +(@; VG VEGT VeI )+ - - (1.146)
T =T PV (@5 [VEGTVE|OF ) + (9 [VEGTVEGTVE|®T ) + - - (1.147)

TPV = (@7 |VE|®F) . (1.148)

Sabirak Ti(fCBl)Jr je post forma prve Born-ove aproksimacije sa korektnim granié¢nim uslovima
za Cetvorocesticne sudare (CB1-4B metod), koji je isti u svim prikazanim varijantima. Sli¢no,
n-ta Born-ova aproksimacija (CBn-4B metod) se dobija zadrzavanjem prvih n sabiraka u
gornjim perturbacionim razvojima. Na primer druga Born-ova aproksimacija sa korektnim
granicnim uslovima za ¢etvorocesticne sudare (CB2-4B metod) ima sledeéu formu:

100" = TPV 1 (@ |VEGE V@), (1.149)
T = TP+ (@7 |VEG Ve |9, (1.151)

Kao $to je veé¢ receno mogu da postoje i druga iterativna resenja za G* a samim tim i
druge verzije Born-ovog razvoja. Drugim rec¢ima ne postoji jedinstven Born-ov razvoj ampli-
tude prelaza Tj}.

Slican postupak moze da se uradi i za prior formu amplitude prelaza. Dakle, zamenom
formalnog resenja (1.134) u izraz (1.142) za prior formu imamo:

Ty = (U VEI@F) = (@5 |(1+ GTVF) TV |@F)

)

C - - — C C
= TPV + (@ [(GVE) Vel (1.152)
gde je:

TP = (@7 Vel @f) (1.153)

1

prior forma prve Born-ove aproksimacije sa korektnim granié¢nim uslovima za ¢etvorocesticne
sudare (CB1-4B metod). Takodje i ovde mogu da se napisu razli¢iti razvoji za T} u zavisnosti
od razlicitih iterativnih resenja za G~.

Do sada su uradjena dva metoda za eksplicitno izra¢unavanje matricnih elemenata dvostru-
kog elektronskog zahvata u CB1-4B aproksimaciji koje je razvio i implementirao Belki¢ [42,
43| sa istim numerickim rezultatima. Takodje je uradjena prva Born-ova aproksimacija i za
jednostruki elektronski zahvat Mancev et al. [44]-[50]. Medjutim, CB2-4B metod jo$ nije
uradjen ni za jedan cetvorocesti¢ni problem.

Sa druge strane CB2-3B aproksimaciju je primenio Belki¢ [51, 52] u opisu jednostrukog
elektronskog zahvata. 1z tog razloga razmotrimo ukratko trocesti¢ni problem zahvata elektrona:
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Ako u izlaznom kanalu uzmemo Coulomb-ov potencijal Vi = —Zr/x za perturbaciju a za
relativno kretanje teskih cestica u neperturbovanim talasnim funkcijama ®;, ®; iskoristimo
samo ravanske talase dobi¢emo Brinkman-Kramers-ovu aproksimaciju prvog reda (BK1-3B
[53, 54]) sa amplitudom prelaza u post formi:

BK
TPEOT = (@ (Vi D). (1.155)

Ukljucivanjem drugog clana (P ¢|VrG{ Vp|®;) iz Born-ovog perturbacionog razvoja sa nekorek-
tnim grani¢nim uslovima dobijamo trocesticnu Brinkman-Kramers-ovu aproksimaciju drugog
reda (BK2-3B [55]-[59]) sa amplitudom prelaza u post formi:

TP = (@ |Vr| @) + (@4 [V G V| @) (1.156)

gde je Vp = —Zp/s perturbacija u ulaznom kanalu a G Green-ova funkcija za proces (1.154).
Ako inicijalnu Vp i finalnu perturbaciju Vr zamenimo odgovaraju¢im ukupnim perturbacijama
(u kojima je uracunata i interakcija izmedju jezgara) u ulaznom i izlaznom kanalu respektivno:

Zp  ZpZp

g S 1.1
Vi=Vp+Vpr S + R (1.157)
Z ZpZ
Vi=Vr+Vpr = —?T + 7]}% o (1.158)

dobi¢emo trocesticnu Jackson-Schiff-ovu aproksimaciju prvog (JS1-3B [60]-[63]) i drugog reda
(JS2-3B [64, 65]):

Ti(fJSIH = (04 |Vp + Vpr|®,) | (1.159)

T = (@ Vit Vior | ®3) + (@ (V4 Ver) G (Vo + Ver) @) (1.160)

Sa fizicke strane gledano BK2-3B [55]-[59] aproksimacija bi trebalo da bude adekvatnija od
BK1-3B [53, 54] modela jer uklju¢uje u sebi intermedijalni operator V;G¢§ Vp. Medjutim Belkié
[51] je pokazao na primeru jednostrukog elektronskog zahvata u simetricnom sudaru Ht +H da
BK2-3B neocekivano daje mnogo losije slaganje sa eksperimentalnim rezultatima od BK1-3B
koji je takodje neadekvatan. Ta ¢injenica je ukazala na neobaziranje na neke bazi¢ne principe
koji su znacajniji od ukljuc¢ivanja visih redova u perturbacionoj seriji. Ovi principi odnose se
na korektno definisanje perturbacionih potencijala na beskonacnosti, to jest BK1-3B i BK2-3B
ne zadovoljavaju korektne grani¢ne uslove za sve vrednosti naelektrisanja Zp i Z7 u procesu
(1.154). Sli¢ni zakluéci se mogu izvesti i u slucaju JS1-3B [60]-[63] i JS2-3B metoda [64, 65],
sa jednim izuzetkom kada je Zp = Zr = 1 u procesu (1.154) i kada su korektno definisani
perturbacioni potencijali.

Sa druge strane kao $to se vidi iz radova [51, 52] CB2-3B aproksimacija daje odli¢no slaganje
sa eksperimentalnim rezultatima a takodje i poboljsanje u odnosu na CB1-3B aproksimaciju.
Time je i pokazano da pravilno tretiranje korektnih granic¢nih uslova je od sustinske vaznosti
u opisu ma kog problema jon-atomskih sudara.

Ukoliko u izrazima za post (1.148) i prior (1.153) formu prve Born-ove aproksimacije umesto
asimtotskih formi ®7 i ®;” zamenimo funkcije &%, ¢ respektivno date relacijama (1.61) i (1.44)
dobi¢emo Coulomb-Born-ovu aproksimaciju (CB-4B aproksimacija) u post i prior formi:

CB c ClRC
TP = (s |ve|eg), (1.161)

TP™ = (@4 Ve[ ®S). (1.162)

Ova aproksimacija, za tri tela (CB-3B), je bila i formulisana za opisivanje zahvata elektrona
vezanog za metu od strane ogoljenog projektila u oblasti visokih energija, tako da su njene
prve primene bile u vezi jednoelektronskog zahvata u asimetriénim sudarima [66]-[71].
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Totalni efikasni preseci za jednostruki
elektronski zahvat

2.1 Prva Born-ova aproksimacija u prior formi

Ovde ¢emo razmotriti jednostruki elektronski zahvat koji je Sematski prikazan na slici 2.1 i
koji je dat relacijom (2.1):

Zp + (Zr;er,e2)12 — (Zp, €1)nsttms + (21, €2)1s (2.1)

gde n/l1/m/ predstavljaju glavni, orbitalni i magnetni kvantni broj respektivno vodonice funkcije
novonastalog vodoniku slicnog sistema (Zp,e;) u izlaznom kanalu (finalno stanje, Sto je i
naglaseno eksponentom f), dok su 1s*(1S) i 1s osnovno singletno stanje dvoelektronske mete
i osnovno stanje novonastalog vodoniku sli¢nog sistema (Zr, e3) respektivno.

Vodoniku
sliéan sistem
Projektil
Meta
(Helijumu
sliean sistem) Jon
(Helijumu
sliénog sistema)
Ulazno stanje Izlazno stanje

Slika 2.1: Sematski prikaz procesa jednostrukog elektronskog zahvata u sudaru potpuno ogoljenog
projektila sa dvoelektronskom metom.

Prior forma amplitude prelaza za proces (2.1) u CB1-4B aproksimaciji je data kao deve-
tostruki integral [46, 47]:

Ty (17) = ///dfldedﬁt%O;fzfmf(5'1)90;}(92’2) (R - = )
Xipi(@1, &) e TIRE(R), (2.2)

23
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gde E(R) = ¢Zr-0(Zr—)@R+3-R)/v+iZp(Zr-2)m(wR-TR)/v 11076 imati jedan od dva ekviva-
lentna oblika:

(pv>2in(ZT—2)/v<vR+U‘ ﬁ)zf

(pv)2(Ze-DZe-D/v(yR — 7 . )~ (2:3)

e - {
Ovde je £ = (Zp — Z1 + 1) /v sa brzinom projektila v, dok je p’ projekcija vektora R na XOY
ravan (= R— Z, p- Z = 0). Belki¢ [3] je pokazao da u slucaju egzaktne eikonal amplitude
prelaza, multiplikativni term (pv)24r(Zr=2/v j]i (py)2UZr=D(Zr—1)/v pe utice na totalni efikasni
presek i iz tog razloga bice izostavljen iz daljeg razmatranja. Ovde je koriséen oblik &£ (ﬁ) koji
sadrzi (VR+7- R)*. U izvodjenju izraza (2.2) iskoriséena je eikonal (mali ugao rasejanja teskih
Cestica) aproksimacija data jednac¢inom (1.63).

Momenti transfera @ and § su definisani relacijama (1.64-1.65):

62:77_0%{77 g:_ﬁ_ﬁZZ%? &+g:_67

a, =v/2—=AFE/v, B,=v/2+AFE]/v,

gde je AE = ¢; — € sa vezivnim energijama ¢; i ¢; = —Z3/[2(n')? — Z%/2 dvoelektronske
mete i sistema (Zp, €1),515ms 1 (271, €2)15, respektivno.

Velicina AFE, predstavlja energijski defekt za razmatranu reakciju i ¢esto se u eksperimen-
talnim proucavanjima oznacava sa @), zbog Cega se i zove ()J— faktor. ()— faktor je od kljucne
vaznosti u spektroskopiji, jer se merenjem () vrednosti eksperimentalno dobija podatak za ene-
rgijski dobitak ili gubitak rasejavajuceg projektila odnosno za neelasti¢ni energijski transfer,
zbog Cega se ova velicina i naziva faktorom neelasti¢nosti. Ova notacija i nomenklatura se
izbegava u teorijskim istrazivanjima zbog prakse da se slovom () oznacava efikasan presek, sto
je 1 uradjeno u ovom radu, tako da ¢emo se zadrzati na oznaci AE. Kao $to je veé receno
17 = (1 cos ¢,, nsin ¢,,0) je transferzalni moment transfera koji zadovoljava relaciju 7- v = 0.

Funkcija ¢;(Z1, #3) oznacava dvoelektronsku talasnu funkciju osnovnog stanja atomskog
sistema (Zr; eq, €3)152. Mi éemo ovde iskoristiti generalnu faktorizovanu formu za vezano stanje
helijumu sliénog atomskog sistema:

ei(T1, 72) = Y Qar(T1)Par(T2) | (2.4)
k,l

gde je ©q;(7") = N, exp(—a;r), Noy = a;VN (j = k,[) a N je normalizaciona konstanta.
Vrednosti sumacionih indeksa k i [, kao i variacionih parametara «; i a; koji se odredjuju varia-
cionom metodom, zavise od konkretnog izbora talasne funkcije. Funkcije o1 (%2) 1 @nsirms (51) 1

jednacini (2.2) predstavljalju talasne funkcije vezanih stanja vodoniku sli¢nih sistema (Zr, €5)15
i (Zp,e1)psrisms U izlznom kanalu, respektivno.

2.1.1 Analiticko sredjivanje amplitude prelaza koja
ukljucuje proizvoljna finalna pobudjena stanja
formiranog vodoniku slicnog atomskog sistema

U izodjenju predstavljenom ovde mi ¢emo koristiti rezultate iz reference [72] koji su prilagodjeni
za proces (2.1). U tom cilju amplituda prelaza (2.2) moze da se svede na sledeéi oblik koji je
pogodan za dalja analiticka izracunavanja:

T;(77) = Zp Y _ Ny [QJl(gk’l) — Js(f’l) - J(k’l)} , (2.5)

[ 52
k,l
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gde je:
/dRe WCRGR 4+ 7 RYEWEDNR),  (w=R.s1,8), (2.6)
wk — Lp A wEd e wED = BD (2.7)
R - R kL, 31 kAL 52 k&1 .
A= [ aiy etz - 8T (2.8)
(Z1 + )3’
1 Fo(1-t)
D, = / diy e Zrtea®2 _ — on( 71 4+ ) / dt V(14 AyR)e MR (2.9)
S92 1
0
By, Z/dfl emTImaRmL 1 (51) = /dfl e Lok
X [ / dq_'e_iq:gl@nflfmf(éf)} , (2.10)
Ck: /df efwgm (o7 %: 31 gpnflfmf /dCIZ’ efw T1—apx1
S1
X / dge 5 ;znflfmf(a)] , (2.11)

sa anlfmf(§1) Onfifmf (81)/81, Nk 1= (ZT)3/2NakNal/ﬁ 1 Az (ZT + CY[) (1 — tl). Korisée-
njem Fourier-ovog transforma f (7)=(27)~3[d7e'@7f (") mozemo talasnu funkciju sliénu vodoni-
enoj ©psiims(51) 1 Xns1rms (1) napisati u impulsnoj reprezentaciji [73]:

ylfmf( )

~ - Zp 1 f

Pntiims (@) = (27 Z p [+ (Zp/n) )2 ]p+lf+2 ’ (2.12)
NP Vi@
_ S fo mf\d 2.13
anlfmf(q) ( 2Zp Z;) P q _|_ Zp/nf) ]p+lf+17 ( . )
gde su:
Zp[nf)* (0] + 1)1 114 2p 0 )
N%P — 16717 ( P 2.14
f 6m Zp nt ) (2lf + 1)' ’ ( )
— 141

6 = (=nr)p(n) + 1 + )p(Zp/nf)2p, n,=nl -1/ —1. (2.15)

(17 4 3/2),p!

Velicina Yy, (7) predstavlja regularni solid harmonik Vi (7) = ¢'Yim(q), dok je Vi (¢) sferni
harmonik (videti Prilog B), a (a), je Pochhammer-ov simbol (a), = I'(a + n)/T'(a) = a(a +
1)---(a+n—1), (a)p = 1. Koris¢enjem jednacina (2.12) i (2.13), mozemo integrale By i Cy
zapisati kao:

By = (27r)_3NfZP( Yerauy, Z cpgk b
p=0
Zp

N o
Ci = (2m)7*3 ép (=) 81 3,610 (2.16)
p=0
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gde su:

g :ez’d-ﬁ/dq—»e—iff-ﬁ — ylfmff(q - (j‘) _ , (2.17)
(7= P2 + a2 (g + B P + a2y
U= 172 ’ le:ZP/nf (218)

Prilikom izvodjenja gornje relacije iskoriséena je smena ¢ — ¢ — a@. Imenioc u integrandu in-
tegrala (2.17) mozemo transformisati koris¢enjem Feynman-ovog parametrizacionog integrala:

1 3—'—7"—1 t511—t>
- dt >1 2.19
AsBr (8—1 7’—1 / At—{—B 1—t)]5+7"’ (S,T_ )’ ( )

nakon ¢ega imamo:

G = (p+V +v+ 1)+ +v /dttp+lf+” 1 — ), (2.20)

—

U — ei&'ﬁ/dq o iR Vit i (§ — @)
" (7= G+ A2jpstrszee

zQa /d—» —zqR y[fmf(q + Qoz) (221)

gde smo takodje uveli smenu promenljive ¢ — ¢+ Cj Velicine Cj, Cja i A? date su slede¢im
relacijama:

@Z&t_g(l_t)7 Q‘a:Q‘_d):(l_t)ga (222)

A? =01 —t) +ajt + (1 —1t). (2.23)
Uvedimo sada adicionu teoremu za regularne solid harmonike [74, 75] koja je data sa:
Vitms (T Z Z I m? )V, (@) V1,00 (Do) (2.24)
=0 m{ f—lf

glejel{ +8 =1, m{+mi=mf, -l <m! < (j=1,2)i

21/ 41 1 m!)! Vomh
] |Fm!) = [47r - il : - ( f+mf> - ( mf) ; (2.25)
Korigéenjem relacije ylgmg(cja) = ylgmg[(l - i) = (1 - t)lgvnglgmg (7) i izborom brzine @

duz Z—ose, vidimo da ¢e sferni harmonik Y f({T) biti razli¢it od nule jedino za mj =0, dakle
2772

imacemo Ylgmg(ﬁ) = (2l§+1)/(47r)(50 e U tom slucaju suma po mJ u jednacini (2.24) nestaje,
tako da se ova formula redukuje na (videti Prilog C):

y;}mf (J"" Qa \/_ Z Z 1 _t lla )ylf ,—mdf (@)6m mf

=0 m{=—1f

VI Y (- oteul, 0y @), (2.26)

1 =|m/|
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gde su:

Q@) = U Fm?)(~1)" ol Vi, (2.27)

A +1 (I +mf) (M —m) ]V

H|m!) = 2.28
(1 ]Fm?) @21 +1) (if +mH (U] —mI)I(I51)? (2.28)
Sada pomoc¢ni integral L{k Y) dat jednacinom (2.21) mozemo napisati u sledecoj formi:
o
UY) =R S (1 —nBau, 5w, (2.29)
H=lm|
Vi +(q)
(v) _ /4 7= R L _mf
Wk T /d T +A2>p+lf+2+y
= (i) k,pyl{,_mf(R). (2.30)

Prilikom izvodjenja izraza (2.30), iskoriséen je razvoj ravnog talasa po sfernim (parcijalnim)
[76] talasima':

. 00 l N -,
H=dny " > (=) (gR)Yi(7)Yim(R) (2.31)
1=0 m=—1
zajedno sa formulom [74, 72]:
k,p le q q + A2 p+lf+2+l/ 2nunV!A2nuf2l{fl ’ '
gde su:
MV:p+lf+1+V—l{ 3 ny,=mn—20y, (233)
n=p+l!+3 , o1=1 , 0,=0, (2.34)

dok je ji(z) sferna Bessel-ova funkcija [77]. Velicina ks(z) predstavlja redukovanu Bessel-ovu
funkeiju ks(z) = /2/72°K;(2), gde je Ks(z) McDonald-ova funkcija [77].

Na ovaj na¢in integrali u,ﬁf}, i g,if; postaju:

lf (B

2n,,72lf —1
A 1

v) 47'('5/2
P

Uy "QQRZ 11—k, v)

1 =m?|

, (2.35)

2mvn, |

IFunkcija oblika W(7) = Cj;(kr)Yi (7 ) predstavlja sferni talas, gde je C' konstanta normiranja. Za ravan
talas vazi razvoj
9] l .
"= Cim(k )i (k)Y (F )
=0 m=—1

gde su koeficijenti razvoja dati sa Cip, (K ) = 47rzl§/lfn(l_$)
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G\ = (=), 7)
B (RA)
/ dt ¢ 2(1 — )i+ mida R Hmm T T (2.36)
A2 =211

gde je Bz({#,i)mf<ﬁA) = l%uu_l/g(RA)yl{’ (R) takozvana B—funkcija [78]. Zamenom izraza

(2.36) u izraz (2.16) i koris¢enjem jednacina (2.6) i (2.7) imamo:

—mf

i 2 zf+1

Ny t’I’L f
gD — pD S~ G o, #) / dt ) (2.37)
I pZ:O 2n(n — 3)! l{zz|r:nf| AQn 2zf 1
gde je:
Dl(f’l) = 64%9/2(—i)lfNJcZP(ZT + ap)ay, (2.38)
1 4(2
1= - +(a§4(n - /dRe*zQ RuR+ - R)“R™ 1Bl;”2 (RA), (2.39)
4A2%(2 0.7 5
10 = e | VRO RSB (), (240
](p ) /dtl
(n— 2
/ AR e @R(uR 17 *)Zfoffi)mf(ﬁA>(1+A1R)e‘A1R- (2.41)

Da bi smo resili integrale (2.39)~(2.41) po promenljivoj R najpre ¢emo B—funkciju napisati
kao linearnu kombinaciju nenormalizovanih Slater-ovih orbitala [72, 78] (videti Prilog D):

pw—1 .
B(“”_ J(BA) =2 b“”N’Tle?”) L(RA), (2.42)
pr=0
gde su:
e Ot —po = 2121
(/’LV — DPr — 1)'pr'

. Pa=po+ 41, (2.43)

Xl(f) (RA) = R le B2y, (R). (2.44)

—m/S ly,—mf

Sa druge strane Fourier-ov transform pomocne funkcije Xl ey (RA ) za A = 0,1,2, uvedene
sa:

ng" (RA,) = (R — 7 RYERM ") (RA) (r=0,2), (2.45)

—mf zf —mf

A()EA s A2:A+A1,
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je izracunat sa rezultatom:

N . 1 1 2 l{ YN 1 .
xl(f«’"_’ﬁf(QAT) _ D20 )2](2 ) > Zcb’;l )Z1,{Q - U), pA=pr A, (2.46)
v ™ k=01=|m/| !
gde je:
20,,(@-7) = (Wi = m") (=)=, (D) (2.47)
o +1 (i +m/) @ —miy 177
Wl —mf) = | 225 (rm (b —m) (2.48)
Ostale velicine koje se javljaju u izrazu (2.46) definisane su sa:
q)’fhlf (\) = (a2b?) sFa(—kn/2, —kr/2 4+ 1/2,1
—im; k1 1, —py = 131/4), (2.49)
(QDT)IDA
=T(1+i)(l +1),, —L——F,, 2.50
@ =T+ + D (250)
p = (L+i8)u (=18, (=pa)e(2) (1)*CF (2.51)
T Bl (l{ + 1)y, k! ’
sFa(=ka/2, —kx/24+1/2, 1—imik+1{ +1, —py = 1] 5 1/A,)
_ R/ 2u(h /24 1/2)u(1 = i), (L) (252)
= (R A Du(—pa— ) A) '
gde su:
A2 2(vA, —iQ - 7) v
A==t _ B - . O = —1, 2.53
A+ AT+ QP B.A, (2:39)
A B#
D, =-"1 =T 2.54
A, F AZ +Q? (2:54)
kn=p—k, L+b=1, n=—E+ili, rp=-E—ilb. (2.55)

Funkcija 3Fy je Clausen-ov generalisani hipergeometrijski polinom [79] dok je simbolom [k, /2]
(takozvani ceo deo) oznacen najveéi ceo broj sadrzan u razlomku ky /2.

Zamenom izraza (2.42) i (2.46) u izraze (2.39)—(2.41) a nakon toga zamenom (2.39), (2.40)
i (2.41) u (2.37) dobijamo konaéne izraze za integrale J*) (w = R, s, s2):

(k1) _ 2D(? ! - U doll of (p,1)
Jp = L Dh2h Qv /\/l , 2.56
ZT+al4Z2nn_2)lf|Z§p ) ( ) ( )
JkD = A 2 —1)a2h !, Fymen) 2.57
S1 FQZP(ZT + 041)4 pgo 2n—1(n _ 3)] Z ( ) ( 1,0V )Msl ) ( )

1 =|mf|
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DipY C v Fof !
J(k’l) — f p -1 Iy 2l19 lf — M(p’ll) 92 58
52 272 pzo 2n(n — 2)! fz (=1) (i1,7) s2 0 ( )
- l1:‘mf|
gde su:
tf)_ ()5 (=my)y, 2070 1 2L = R
M) ), /dt ; G0 @Gn), (2.59)
np! (21, pr! EVAC L e l —m
np—1 —Tp
M(pal{) — (2n, — 2)! (1—np)p, 2P 1
o (np — 1)! pr=0 (2—=2np)p, !
" 3(1 t)lf+ pn,l)
x 0/ U s G (@n), (2.60)
Tip r—"Np L
M(p,l{) _ (2n,)! Z (=np)p, 2P /dt1 (1—11)
’ np! pr=0 (_2np)pr pT" 0 A?
21— 5 2 (5
< At S (G (@A) + MG ()] (2:61)
0
Px
G (@A) =) Z O (N2, (@), (2.62)
k=0 1;=|m/|
in,=mn-— l{ — 1. Koriséenjem ovih rezultata mozemo zapisati amplitudu prelaza u konaé¢nom
obliku kao:
S ol oyl =
=22 Z Niig 3,( 1)525Q(0,7)
k l p—O lf |mf| ( )
4 1 ! 1 f
X MP — — pmlrt ﬂ ———MPh 2.63
{ (ZT -+ @1)4 [n -2 R Zp 51 n— 2 52 ( )
gde je
1
Nii = ﬁZPNk IDUc o (2.64)

Na ovaj na¢in smo analitickim sredjivanjem od devetostrukog integrala (2.2) dobili konacni
oblik za amplitudu prelaza u formi dvostrukog integrala po realnim promenljivima ¢ i ¢;. Ovaj
racun je generalan jer se moze primeniti kako za homonuklearne (simetri¢ne - naelektrisanje
projektila i jezgra mete su iste vrednosti) sudare tako i za heteronuklearne (asimetri¢ne -
naelektrisanje projektila i jezgra mete nisu iste vrednosti) sudare u kojima se desava jednos-
truki zahvat elektrona.

Totalni efikasni presek u CB1-4B metodi je dat sa:
— (2 17 — (V2
Qif(ﬂ-ao) = m/dm)mf(n)l ) (2.65)
0
gde je ugaona integracija po ¢, (ugao koji zaklapa 77 sa X-osom) uradjena analiticki sa rezul-

tatom 27 jer integrand nije zavistan od tog ugla. Trostruka integracija po 7, t i t; mora da se
uradi numericki i u ovom radu su koris¢ene Gauss-Legendre-ove kvadrature.
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2.1.2 Skaliranje i priprema za numericku integraciju
Gauss-Legendre-ove (GL) kvadrature su date formulom:
+1 N
/f(t)dt = > wif(te). (2.66)
-1 k=1

Konkretne vrednosti za tezinske koeficijente wy i nule Legendre-ovih polinoma t; uzete su iz
priru¢nika [80, 81]. 1z tog razloga pogodno je izvrsiti smenu promenljivih:

2+ 22\2
n = ( 1*_ ;) L e0,00]= 2 e [~1,41], (2.67)
=z, P =2(14+2), 20=1/21, 21 =1 — 2, ndn = 223dz. (2.68)

Ovakva smena promenljive n posebno je vazna jer se time integracione tacke koncentrisu u
uskom konusu [82] u napred jer je njihov doprinos totalnom preseku dominantan u brzim
sudarima (eikonal priroda rasejanja teskih projetktila). Ovo se da uociti iz sledece relacije:

2

1\ 1

cosf =1— () +e ) (2.69)
p ) 11—z

jer je ugao rasejanja 6 povezan sa n preko n = 2uwvsin(0/2) , gde je p redukovana masa
sistema koga ¢ine jezgro projektila i jezgro mete. Nakon sredjivanja i eliminacije singulariteta
z = 1 koji postoji prema relaciji (2.67), koji je prividan jer nestaje posle analitickog skaliranja
(eliminacijom veli¢ine 1 — z iz imenioca izraza (2.65)) za totalni presek dobijamo:

+1
Qij(mad) = Ny [ d=IT;(:), (2.70)

gde smo simbolom tilda iznad odgovarajuc¢ih veli¢ina naglasili da su one skalirane:

;) = ZT5(z), MW = @) (2.71)

Mg,z{) _ Zi’&ﬂﬂg,z{)’ Mg,l{) _ Z;’&Hﬂg,z{)’ (2.72)
Gy GB) =G (R, 2y, @ D) =o 24, @) (2.73)
G-7=G-7, Yy (@) =2 I (@), (2.74)
Q*=2,Q%, Q=2"Q, (2.75)

o? = 2@, B =z8 a-f=za- E, (2.76)

By, 0 =2 (), @17
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a)\ — Zl)\"rl +Z§+1 (1 ‘l—Zg) a¢7 b)\ o Zo+l2b>\

1

I Fy(—ka/2, —kxn/2+1/2, 1 — iy k+ 1 +1, —py — 1 ; i )
147
- (kx—u)/u

= 3 Fy(—kn/2, —ky/2 +1/2, 1—iy; b+ +1,—py—1 ; 2)

A

A _ZIAT’B _ZIBT’C _ZOC’T7D _ZIDT;F —Zis—i_lfT

Dakle, skalirane veli¢ine koje se javljalju u totalnom preseku (2.70) su

=Y Z Cotty 3)!( D210, 7)

k,l p= Olf |mf|

4 1~ 5 1~ s
(p,ll):| - (p,ll)
x{<ZT+a,>4 gt -

Ck,i = NoyNo,(Zr + i)y

| e

M(p lf_ (2n,)! Z (=7p)p,

! pr=0 (=21)p,  p/!

2pr7np

2 lf+1

/ at U e (GB),

2n—21] p,«—l {,—mf

(2np —2)! et (1- np)pr 2pr ="t

Z (2 =2np)p,  pi!

pr=0

f
M(Pl ) —
. (np —1)!

3 l+1

" ~(
/d AQn 1) 2 —p,—1 —mf(QA>

p r—MNp 1 o
Mv(p,l{) _ (2ny)! Z (=7p)p. 2P /dtl (1—1t1)

np' Pr= (_2nP)Pr pT' A

A}
1 f
tn72 1—1¢ ly+1
x/dt — ( 7 )
AQn—le —pr—1

Gy (@Ba) + BiGY (GBy)]

G( Z Z 11/2(I)klllf )‘>Z~l{ll(é'g>’

_mf
k=0 Iy=|m/|
2@ 7) = Wt —m!)(~i0)2Y,, s (@)

yll,fmf(é)) :@ ~l1 mf(é)

32

(2.78)

(2.79)

(2.80)

(2.81)

(2.82)

(2.83)

(2.84)

(2.85)

(2.86)

(2.87)

(2.88)
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i)’;ill{T(/\) = (@) sFa(—kr/2,—kr/2+1/2,1
) ; PR
A e A N e R (2.89)
2D, ) =
&= (f + 1), 2P 7 (2.90)
(2142 + Q)4
P = (1+ Zf)Nll(—i@lg (_p;)k(i72)k (—1)kCk 7 (2.91)
Bl (1 + 1), k!
B ng)\—u)/u
3By (=ka/2, —kn/2+1/2, 1 ik + 1 + 1, —py = I ; T)
R 22+ 121 = (570 292)
= s v Z 5 .
gde je:
. A2 — 9wA. —iO - .
A-_ B8 g AR s v (2.93)
ZlAg— + Q2 ZIA% ‘I’ Q2 BTAT
— A - Bi¢ ~ . .
DT:TT,FT:%,AoEAoEA,AlEAh AQEAQ, (294)
AT 21A72. + Q2
Q> =% —2a- ft(l—t)+ (1 —t)? (2.95)
&2 =P+ zn0?, FP=F+up8 a f=-7+(a.f.)z, (2.96)
21073 Z3(N[?)2m? &
T v2 e, T sh(m€) (297)

Granice integracije u relacijama (2.83), (2.84) i (2.85) takodje se svode na interval [—1,+1] u
skladu sa (2.66) i to smenama:

1 1
t:§(1+u), tl :§(1+U1), UG[—l,—Fl], 'Ll,1€[—17—|—1]. (298)
Medjutim ove smene ne uvode singularitete, tako da nisu razmatrane u analitickom skaliranju,
ve¢ su direktno uvedene u samom kodu za numericku integraciju.

Skalirani sferni harmonik Zl’_mf(é) ima sledec¢e dve forme:
a) ako je m/ > 0:

. mf
- = 2l + 1 (I —m/)! . d ot
Y, = 1— Oy /2| ——
ll,*mf(Q) \J Art (ll +mf)!( 21 z) d(ZiﬂCz)

o (2:1C2 — 1)1

T (2.99)



GLAVA 2. TOTALNI EFIKASNI PRESECI

b) ako je m/ < 0:

~

- 2, 20 + 1 (lp — |mf))! =\ [
Y, — (_1)lmfl 21 1 — 2,02)Im71/2
li,—mf (Q) ( ) J A7 (ll + ’mf|)|( Z1CZ)

y ( d >11+|mf| (2163 _ 1)11
d(21°C.) 2t

gde je C, = @Z/@, §to se i vidi iz sledeceg;:

odakle imamo:

Q- T=—avt+ ol —t) = (B. —vt)o = Qv, Q.= f. —vt.

gde smo iskoristili ¢injenicu da je a, + 8, = v.
Uvedimo oznaku Q = @, nakon cega dobijamo:

CAQ {7 COSQQ__"{_)’/Q:QZ/Q:CZ7 széza

C, = QZ/Q/21/2 1/2Q /Q = le/2 C., 6’2 = @z/@

34

(2.100)

(2.101)

(2.102)

(2.103)

(2.104)

(2.105)

Broj integracionih Ngy tacaka koji je koriSéen u Gauss-Legendre-ovim kvadraturama za
izracunavanje efikasnog preseka (2.70) bio je onoliki koliko je bilo potrebno da se ostvari kon-

vergencija na dve decimale.
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2.2 Elektronski zahvat u proizvoljna
pobudjena jednoelektronska stanja
u sudarima potpuno ogoljenih projektila
sa (Zt;ey,e)(1s?)

U ovom delu ¢ée biti razmatrani:

asimetricni:
H" + He(1s?) — H(n/1'm’) + He™ (15), (2.106)
Li** 4 He(1s%) — Li*"(n/Ifm7) 4+ He™(1s), (2.107)
Be'™ + He(1s?) — Be*T(n/1/m/) + Het(1s) , (2.108)
B 4 He(1s?*) — B** (n/1/m’) + He(15), (2.109)
C%F + He(1s?) — C*F(n/lUm!) + Het(1s) , (2.110)
1 simetricni:
He?" + He(1s?) — He™ (n/1/m7) 4+ He™ (15), (2.111)
H" + H (1s*) — H(n/l/m’) + H(1s), (2.112)

sudarni procesi.

Efikasni preseci (totalni i parcijalni) za reakcije (2.106-2.111) u prior verziji CB1-4B metoda
su izrac¢unati koriséenjem dvoparametarske radijalno korelisane funkcije Silverman-a et al. [16]
za opisivanje osnovnog stanja atoma helijuma u ulaznom kanalu:

pi(1, Ty) = (N/m)(e oami—oam2 | gmoam—aiz) (2.113)

gde su variacioni parametri a; = 2.183171 i ap = 1.18853 dok je N2 = 2[(ayan) ™ + (a1 /2 +
a2/2)79]. Tako ova funkcija ima prostiji oblik radijalne korelacije su uracunate u velikoj meri,
reda oko 95%. Sa druge strane za opisivanje osnovnog stanja H~(*S) jona u procesu (2.112) je
iskoriséena cetvoroparametarska Lowdin-ova [15] talasna funkcija o ¢emu ¢e biti reci kasnije.

U svim ovim procesima upadna energija projektila data je u laboratorjiskom sistemu re-
ference.

Pri dobijanju totalnog efikasnog preseka za zahvat u bilo koje stanje za razmatrane reakcije
iskoris¢ene su slede¢e formule u skladu sa Oppenheimer-ovim (n/)~? zakonom skaliranja [53,
83]:

00 N-1
QtotE Z an:Q(ZN): Z an +7(37N_1>QN7 (2114)
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gde je
N+L N 413
YBN) =1+ (N+1%3) - 3 < y ) , (2.115)
nf=1
sa Riemann-ovom zeta funkcijom ((3) i
nf -1 +1f
Qur = Z Quir» Quiy = Z Qntifms - (2.116)
1f=0 mf=—1f

Ovde je N ceo broj koji je izabran tako da se poklapa sa najnizom vrednoséu n’/ koja je
potrebna za konvergenciju sume preko svih finalnih vezanih stanja projektila (Zp;e1),s1fms
jona. Gore navedene relacije (2.114) i (2.116) vaze i u prior i u post formi, sto ¢e biti istaknuto
superskriptom - ili + respektivno.

Teorijski efikasni presek Q;;(mag) = Q117 iz jednacine (2.70) se odnosi na zahvat jednog
elektrona. U nerelativistickoj teoriji elektroni mete se razlikuju. Dakle izracunati totalni
preseci iz jednacine (2.70) su dodatno pomnozeni sa 2, jer svaki od dva elektrona iz iste K
ljuske He(1s?) atoma moze biti zahvaden sa istom verovarnoc¢om.

2.2.1 Zahvat elektrona u sudaru H" sa He(1s?)

Izracunati parcijalni (state-selective) kao i totalni efikasni preseci za reakciju (2.106) sa energi-
jom projektila u intervalu 20 < E < 1000 keV su prikazani u Tabeli 1 kao i na slikama 2.2-2.5.
Svi preseci su dobijeni koris¢enjem Ngy, = 96 integracione tacke.

Efikasni preseci za elektronski zahvat u 2s i 2p stanja su poredjeni sa eksperimentalnim
rezultatima na slici 2.2, dok su oni za zahvat u 3s, 3p i 3d stanja prikazani na slici 2.3.

Na slici 2.4 zajedno sa zahvatom u H(4s) stanje, u ¢ijem slucaju postoje eksperimentalni
podaci, mi smo takodje prikazali, radi kompletnosti i preseke za formiranje H(4p), H(4d) i
H(4f) stanja. Kao $to se moze videti sa slika 2.2-2.4 prezentovani rezultati za zahvat u H(2s),
H(3s) i H(4s) stanja sistematski pokazuju odli¢no slaganje na svim energijama iznad 60 keV.
Poredjenja rezultata CB1-4B metoda sa merenjima za zahvat u H(2p) i H(3p) stanja pokazuju
da teorijske krive malo nadmasuju eksperimentalne rezultate. Ipak jasno je da se CB1-4B
teorija priblizava eksperimentalnim podacima sa povecanjem upadne energije, to jest u onom
regionu u kojem je ocekivana validnost ovog metoda.

Teorijski rezultati za zahvat u H(3d) nadmasuju eksperimentalne podatke na nizim upad-
nim energijama, ali za vece energije CB1-4B metod je u dosta dobrom slaganju sa merenjima.

Totalni efikasan presek ();,; za zahvat sumiran po svim finalnim stanjima atoma vodonika je
u skladu sa ve¢ pomenutim Oppenheimer-ovim (nf)~3 zakonom skaliranja, tako da na osnovu
relacije (2.114) imamo:

Qo = Q1 + Q5 + Q3 +2.561Q, , (2.117)
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Tabela 1. Efikasan presek (u cm?) u funkciji upadne enrgije protona (u keV) za zahvat elektrona
iz He(1s2) u proizvoljno finalno stanje atoma vodonika za proces (2.106). Kolona oznacena sa n/1/m/
predstavlja parcijalan efikasni presek Q ;1 Q) ¢, za reakciju (2.106). Red oznacen sa @Q;,; pred-
stavlja efikisan presek sumiran po svim vezanim stanjima H(n/17m/) atoma koriséenjem jednacine
(2.117). Notacija X[—N] je skracenica za X x 10~V.

n/ Pm/\ E (keV) 20 30 50 75 100 150
100 4.21[-16] | 2.45[-16] | 1.02[-16] | 4.24[-17] | 2.06[-17] | 6.49[-18]
200 2.24[-17] | 1.81[-17] | 1.05[-17] | 5.10[-18] | 2.65[-18] | 8.71[-19]
210 3.75[-17] | 1.98[-17] | 7.64[-18] | 2.94[-18] | 1.29[-18] | 3.25[-19]
211 1.52[-18] | 9.31[-19] | 5.29[-19] | 2.54[-19] | 1.23[-19] | 3.38[-20]
2p 4.05[-17] | 2.17[-17] | 8.7[-18] | 3.45[-18] | 1.53[-18] | 3.93[-19]
300 5.55[-18] | 4.73[-18] | 2.94[-18] | 1.49[-18] | 7.87[-19] | 2.61[-19]
310 1.09[-17] | 6.08[-18] | 2.46[-18] | 9.84[-19] | 4.40[-19] | 1.13[-19]
311 4.35[-19] | 2.63[-19] | 1.57[-19] | 8.02[-20] | 4.01[-20] | 1.14[-20]
3p 1.18[-17] | 6.61[-18] | 2.78[-18] | 1.14[-18] | 5.20[-19] | 1.36[-19]
320 1.03[-18] | 5.41[-19] | 1.76[-19] | 5.81[-20] | 2.27[-20] | 4.69[-21]
321 9.24[-20] | 4.56[-20] | 2.07[-20] | 9.55[-21] | 4.35[-21] | 1.02[-21]
322 5.07[-21] | 2.76[-21] | 1.76[-21] | 9.18[-22] | 4.34[-22] | 1.05[-22]
3d 1.23-18] | 6.38[-19] | 2.21[-19] | 7.90[-20] | 3.22[-20] | 6.94[-21]
400 2.20-18] | 1.91[-18] | 1.22[-18] | 6.27[-19] | 3.32[19] | 1.11[-19]
410 4.56[-18] | 2.58[-18] | 1.06[-18] | 4.30[-19] | 1.94[-19] | 5.02[-20]
411 1.81[-19] | 1.09-19] | 6.59[-20] | 3.43[-20] | 1.74[-20] | 4.98[-21]
4p 4.92-18] | 2.79[-18] | 1.19[-18] | 4.99[-19] | 2.29[-19] | 6.02[-20]
420 5.65[-19] | 3.05[-19] | 1.01[-19] | 3.39[-20] | 1.34[-20] | 2.79[-21]
421 5.06[-20] | 2.53[-20] | 1.16[-20] | 5.44[-21] | 2.51[-21] | 6.00[-22]
422 2.77[-21] | 1.50[-21] | 9.59[-22] | 5.15[-22] | 2.48[-22] | 6.08[-23]
4d 6.72[-19] | 3.59[-19] | 1.26[-19] | 4.58[-20] | 1.89[-20] | 4.11[-21]
430 1.32[-20] | 7.15[-21] | 2.05[-21] | 5.91[-22] | 2.08]-22] | 3.56[-23]
431 2.13[-21] | 1.02[-21] | 3.63[-22] | 1.52[-22] | 6.39[-23] | 1.26[-23]
432 2.38[-22] | 1.14[-22] | 5.75[-23] | 2.89[-23] | 1.29[-23] | 2.63[-24]
433 1.30[-23] | 6.58[-24] | 4.31[-24] | 2.32[-24] | 1.05[-24] | 2.16[-25]
4f 1.80[-20] | 9.44[-21] | 2.90[-21] | 9.57[-22] | 3.63]-22] | 6.66[-23]
Qror 5.23[-16] | 3.10[-16] | 1.34[-16] | 5.67[-17] ] | 2.76[-17] | 8.60[-18]

gde numericki faktor 2.561 priblizno uraéunava i doprinos svih pobudjenih stanja n/ > 5, koji
je prikazan na slici 2.5 zajedno sa eksperimentalnim podacima iz brojnih merenja. Sa slike se
vidi da se totalni presek u CB1-4B aproksimaciji veoma dobro slaze sa raspolozivim merenjima
u energijskom opsegu koji obuhvata skoro tri reda veli¢ine.

Oppenheimer-ov (nf)~3 zakon skaliranja je originalno bio uveden u OBK1 aproksimaciji
[54]. Medjutim ova prakti¢na procedura nije ograni¢ena samo na OBK1 model. Naime, bro-
jne vezane studije [72, 83, 103] ukazuju da Oppenheimer-ovo pravilo takodje vazi u CB1-3B
aproksimaciji. Stavise ovo se dodatno potvrdjuje prezentovanim proracunima pomoéu CB1-4B
metoda. Dakle nasi proracuni su prestali kada je totalni efikasni presek );,; postao neosetljiv
na ukljucivanje visih parcijalnih preseka @ ;.
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Nastavak Tabele 1.

n 'mN\E(keV) | 200 300 500 750 1000
100 2.59[-18] | 6.16[-19] | 8.05[-20] | 1.34[-20] | 3.45[-21]
200 3.51[19] | 8.39[-20] | 1.09[-20] | 1.79[-21] | 4.56[-22]
210 1.06[-19] | 1.82[-20] | 1.49]-21] | 1.66[-22] | 3.18[-23]
211 1.14[-20] | 2.03[-21] | 1.68[-22] | 1.88-23] | 3.59[-24]
2p 1.20[-19] | 2.23[-20] | 1.83[-21] | 2.04[-22] | 3.89[-23]
300 1.06[-19] | 2.53[-20] | 3.27[-21] | 5.37[-22] | 1.36[-22]
310 3.73[20] | 6.43[-21] | 5.28[-22] | 5.88[-23] | 1.12[-23]
311 3.91[21] | 7.02[-22] | 5.88[-23] | 6.60[-24] | 1.26[-24]
3p 451[-20] | 7.84[-21] | 6.45[-22] | 7.20[-23] | 1.38[-23]
320 1.29[-21] | 1.70[-22] | 9.42[-24] | 7.47[-25] | 1.10[-25]
321 2.97[-22] | 4.06[-23] | 2.30[-24] | 1.82[-25] | 2.63[-26]
322 3.04[-23] | 4.09[-24] | 2.23[-25] | 1.71[-26] | 2.46[-27]
3d 1.95[-21] | 2.59[-22] | 1.45[-23] | 1.15[-24] | 1.69[-25]
400 4.49[-20] | 1.07[-20] | 1.38[-21] | 2.27[-22] | 5.79]-23]
410 1.66[-20] | 2.87[-21] | 2.35[-22] | 2.63[-23] | 5.01]-24]
11 1.72[-21] | 3.11[-22] | 2.61[-23] | 2.93[-24] | 5.61[-25]
ip 2.00[-20] | 3.49[-21] | 2.88[-22] | 3.21[-23] | 6.13[-24]
420 7.73[-22] | 1.02[-22] | 5.66[-24] | 4.49[-25] | 6.64[-26]
421 1.76[-22] | 2.41[-23] | 1.37[-24] | 1.09[-25] | 1.61[-26]
422 1.79[-23] | 2.42[-24] | 1.33[-25] | 1.02[-26] | 1.47[-27]
Ad 1.16[-21] | 1.55[-22] | 8.68[-24] | 6.88[-25] | 1.01]-25]
430 8.36[-24] | 8.43[-25] | 3.21[-26] | 1.83[-27] | 2.11[-28]
431 3.13[24] | 3.27[-25] | 1.26[-26] | 7.17[-28] | 8.13[-29]
432 6.56[-25] | 6.83[-26] | 2.56[-27] | 1.41[-28] | 1.57[-29]
433 5.37[-26] | 5.49 [-27] | 1.99[-28] | 1.06[-29] | 1.16[-30]
Af 1.60[-23] | 1.65[-24] | 6.30[-26] | 3.57[-27] | 4.09[-28]
Qron 3.39[18] | 7.92[-19] | 1.01[-19] | 1.67[-20] | 4.26[-21]

To je bio slucaj sa n/ = 4, kao $to je prikazano u Tabeli 2 za ¢etiri upadne energije: 20,
100, 1000 i 10000 keV. Kao sto se moze videti iz Tabele 2 ukljucivanje visih parcijalnih preseka
Qs i Qg ne utice na Q;,; koji je eksplicitno izracunat za n' < 4.

Treba napomenuti da je Melezhik et al. [104] takodje nasao da je korisno uvesti Oppenhe-
imer-ovu proceduru za proucavajne konvergencionih svojstava kvantnog vremenski zavisnog
pristupa sa polu-klasi¢nim trajektorijama za stripping procese (ukljuc¢ujuéi jonizaciju i prenos
elektrona) kao i za pobudjivanje u sudarima izmedju protona i helijuma.
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Slika 2.2: Parcijalni efikasni preseci Qs i @3, za elektronski zahvat u sudaru protona sa He(1s?).
Krive reprezentuju teorijske rezultate dobijene CB1-4B metodom (prezentovana izracunavanja) [47].
Eksperimentalni podaci: ¥ (Q2s, Q2p) Cline et al [84], O (Q2s, Q2p) Hughes et al. [85], A (Q2,) Hippler
et al. [86] 1 M (Q2p) Hippler et al. [87]. Teorijski i eksperimentalni rezultati za zahvat u 2p stanje H
atoma su podeljeni sa 10.

Tabela 2. Efikasni presek (u cm?) za HT — He sudare (2.1). Presek Q;,,(X4) je izra¢unat na

osnovu relacije (2.117) a Q. (X5) = Q7 + Q4 + Q35 +Q; +3.049Q5 i Q;,,(36) = Q7 + Q5 + Q5 +
Q1 + Q5 +3.541Q; . Notacia X[—N] oznacava X x 1077,

E(keV) | 20 100 1000 | 10000
Q; | 7.80[-18] | 5.80[-19] | 6.41[-23] | 1.99[-28]
Qie(S4) | 5.23[-16] | 2.76[-17] | 4.26[-21] | 1.62[-26]
Qs | 3.99[-18] | 3.01[-19] | 3.27[-23] | 9.89[-29]
Qir(S5) | 5.23[-16] | 2.76[-17] | 4.26[-21] | 1.62[-26]
Qs | 2.30[-18] | 1.75[-19] | 1.89[-23] | 5.74[-29]
Qis(S6) | 5.23[-16] | 2.76[-17] | 4.26[-21] | 1.62[-26]

Postojeci eksperimentalni podaci za @, ;,; nisu direktno vezani za proces (2.106), ve¢ odgo-
varaju p + He — H(n/lI'm/) + [He'], gde uglasta zagrada oznacava da nema podataka o
stanjima He™ jona posle sudara. To znaci da za strogo poredjenje sa eksperimentom, teorija
mora da ura¢una doprinos svih moguéih stanja nezahvadenog elektrona u He™ jonu. Ranija
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Slika 2.3: Parcijalni efikasni preseci Q3;, @3, i Q3 za elektronski zahvat u sudaru protona sa He(1s?).
Krive reprezentuju teorijske rezultate dobijene CB1-4B metodom [47]. Eksperimentalni podaci: v
(Q3s) Conrads et al. [88], o (Q3s) Cline et al. [84], Vv (Q3s,Q3p, Q34) Ford i Thomas [89], W
(@35, Q3p, Q34) Brower i Pipkin [90], A (Q3p,Q34) Cline et al. [91] i o Edwards i Thomas [92].
Teorijski i eksperimentalni rezultati za zahvat u 3p i 3d stanja su podeljani sa 10 i 1000, respektivno.

izracunavanja [105] u okviru prve Bornove aproksimacije pokazala su da ukljucivanje pobud-
jenih stanja He™ ne poveéava efikasan presek za zahvat vise od 5%. Nasi rezultati podrzavaju
ove procene ukazujuci da vaze slede¢i odnosi Qo > @y, Q35 > Q3 1 Q5 > Q) Na enegijama
E > 50keV, kao i Q) > Qg Q3 > Q3 1 Q> @y, DA sVim razmatranim energijama.
Svi prikazani teorijski efikasni preseci su za totalni efikasni presek, ali je nas generalni program
razvijen i za racunanje diferencjalnog efikasnog preseka. Nedavno su publikovani diferenci-
jalni efikasni preseci za elektronski transfer u sudarima protona sa helijumom na 630, 1000
i 1200 keV, sa dovoljnom rezolucijom za razlikovanje odredjenih finalnih elektronskih stanja
[106]. Ovi rezultati su dobijeni COLTRIMS (cold target recoil ion momentum spectroscopy)
tehnikom i spektrometrom optimizovanim za visoku impulsnu rezoluciju. Teski projektili vrlo
malo skre¢u unapred zbog Cega je veoma tesko eksperimentalno odredjivati ugaonu raspodelu
na veoma visokim energijama. COLTRIMS tehnika resava ovaj problem time Sto izbegava
direkrno merenje parametara rasejavajuc¢eg projektila ve¢ registruje sve komponente impulsa
uzmaknutog ostatka mete. Koriste¢i zakone odrzanja impulsa i enegije dobijaju se diferenci-
jalni preseci za rasejavajuce projektile. Pogodnost ovog metoda lezi u tome sto je ovo detektor
sa skoro 47 efikasnoséu koji pored toga ima veoma visoku rezoluciju impulsa Ap i transfer-
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Slika 2.4: Parcijalni efikasni preseci Q, Qy, Qg 1 Q4 za elektronski zahvat u sudaru protona sa
He(1s%). Krive reprezentuju teorijske rezultate dobijene koriséenjem CB1-4B metoda (prezentovana
izracunavanja) [47]. Eksperimentalni podaci: v (Qus) Doughty et al. [93], ¥ (Q4s) Brower et al. [90]
io (Qus) Hughes et al. [94]. Teorijski rezultati za zahvat u 4p stanje H atoma su podeljeni sa 10, dok
su oni za 4d i 4f stanja podeljeni sa 100.

ovane energije AFE nezavisno od upadne energije projektila i u isto vreme pokazuje veoma
slabu zavisnost od divergencije snopa. Naime rezolucija impulsa uzmaknutog jona mete iznosi
svega nekoliko atomskih jedinica. Ovakva preciznost je nemoguca na sobnoj temperaturi jer ¢e
Ap biti u rezimu termalnog kretanja. Ovaj problem je resen hladjenjem mete do temperature
~ 0.1K, pri ¢emu su postignute rezolucije impulsa (u sva tri pravca) Ap ~ £0.025 au i energije
AFE ~ +6eV.

Na energijama 630, 1000 i 1200 keV, ovaj eksperiment [106] je pokazao da u procesu jed-
nostrukog zahvata p + He — H(n) + He*(n'), udeo preseka sa istovremenom pobudom mete
(n =1,n" > 2), u totalnom preseku sumiranom po svim stanjima elektrona u meti je bio 3.9%,
4.7% i 5.2%, respektivno. Do zakljucaka ovog tipa takodje su dosli Alessi et al. [107, 108, 109]
u njihovim nedavnim slicnim merenjima koris¢enjem iste COLTRIMS tehnike.
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Slika 2.5: Totalni efikasni presek za elektronski zahvat unutar svih finalnih stanja H(X) atoma u
sudaru protona sa helijumom koji je u osnovnom stanju: H*+He(1S) — H(X)+He™(1s). Puna linija
prikazuje rezultate za Q;,; ~ Q7 + Q5 + Q5 +2.561Q); koji su dobijeni CB1-4B aproksimacijom [47].
Isprekidana linija reprezentuje 1, = @ koji je dobijen takodje CB1-4B metodom. Eksperimentalni
podaci: 37 Shah et al. [95], A Schryber [97], o Shah i Gilbody [96], O Horsdal-Pedersen et al. [98],
& Berkner et al. [99], A Williams [100], ¥ Martin et al. [101] i @ Welsh et al. [102].

2.2.2 Zahvat elektrona u sudaru He*" sa He(1s?)

Elektronski zahvat iz He(1s?) od strane alfa Cestice je ispitan u energijskoj oblasti (kineticka
energija alfa cestice) od 100 do 10000 keV. Parcijalni i totalni efikasni presek za jednos-
truki zahvat u He* — He sudaru su ve¢ proucavani sa stanovista trocesti¢cnih modela, kao
sto su: CDW-3B [110], trocesticna grani¢no korektna prva Bornov-a aproksimacija (CB1-3B)
sa Roothan-Hartree-Fock-ovim ekraniranjem mete [103] i trocesti¢na simetricna eikonal (SE-
3B) aproksimacija [111]. Parcijalni preseci kao i totalni za zahvat u proizvoljno stanje bili su
izracunati u referencama [103, 110, 111] sa glavnim kvantnim brojem n/ < 3.

Osim ref. [112], gde je ukupni efikasni presek dobijen sumiranjem svih doprinosa od indi-
vidualnih ljuski i podljuski do n/ = 3 pomoéu BCCIS-4B aproksimacije, do sada nisu uradjena
druga izracunavanja za parcijalni efikasni presek zahvata elektrona u He?™ —He sudaru pomoéu
cetvorocesticnih metoda. Odgovarajuéi rezultati nasih numerickih izracunavanja prikazani su
u Tabeli 3 i slici 2.6, gde je u izracunavanju koris¢eno Ngp = 96 integracione tacke.
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Tabela 3. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u CB1-4B metodi za elektronski zahvat iz
He(1s?) od strane He?* u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV). Red oznacen sa Q (X4)
predstavlja efikasan presek sumiran po svim vezanim stanjima zahvacéenog elektrona He™t (nf1/m/)
jona korigéenjem jednacine (2.117). Notacija X[—N] oznacava X x 107V,

nfINE(keV) | 100 150 200 300 400
1s 431[-16] | 2.96[-16] | 2.12[-16] | 1.18[-16] | 7.19[-17]
25 8.67[-17] | 6.13[-17] | 4.10[-17] | 2.04[-17] | 1.17[-17]
2p 2.88[-16] | 2.27[-16] | 1.63[-16] | 8.08[-17] | 4.21]-17]
35 1.57[-17] | 1.59[-17] | 1.24[-17] | 6.65[-18] | 3.82[-18]
3p A72[17] | 47117 | 3.92[-17] | 2.29[-17] | 1.29[-17]
3d 2.09[-17] | 1.01[-17] | 1.49[-17] | 7.75[-18] | 3.84[-18]
15 5.18[-18] | 6.11[-18] | 5.10-18] | 2.88[-18] | 1.66[-18]
p 1.61[-17] | 1.73[-17] | 1.51[-17] | 9.42[-18] | 5.48[-18]
4d 8.90[-18] | 8.75[-18] | 7.20[-18] | 4.02[-18] | 2.08[-18]
Af 1.04[-18] | 9.40[-19] | 7.29[-19] | 3.74[-19] | 1.76[-19]

Q (Zi) | 9.70[-16] | 7.52[-16] | 5.55[-16] | 2.99[-16] | 1.70[-16]

n/INE(keV) | 500 600 700 800 1000
Is 4.63[-17] | 3.11[17] | 2.16[-17] | 1.55[-17] | 8.44[-18]
25 7.38[-18] | 4.95[-18] | 3.46[-18] | 2.49[-18] | 1.37[-18]
2p 2.33[-17] | 1.36[-17] | 8.32-18] | 5.28[-18] | 2.34[-18]
35 2.38[-18] | 1.58[-18] | 1.10[-18] | 7.85[-19] | 4.31]-19]
3p 7.48[-18] | 4.49[-18] | 2.80[-18] | 1.80[-18] | 8.12[-19]
3d 1.96[-18] | 1.05[-18] | 5.90[-19] | 3.45[-19] | 1.31[-19]
1s 1.04[-18] | 6.86[-19] | 4.75[-19] | 3.39[-19] | 1.86[-19]
ip 3.22[-18] | 1.96[-18] | 1.23[-18] | 7.95[-19] | 3.60[-19]
4d 1.09[-18] | 5.95[-19] | 3.37[-19] | 1.99[-19] | 7.67[-20]
Af 8.32[-20] | 4.10[-20] | 2.12[-20] | 1.15[-20] | 3.79[-21]

Q (X4 | L.03[16] | 6.52[17] | 4.32[-17] | 2.96[-17] | 1.51[-17]

Kao §to je istaknuto u [122, 123, 124], podaci za parcijalni zahvat u He™ (n/ = 4) stanje su vazni
za dijagnostiku plazme, na primer u termonuklearnim fuzionim reaktorima. Naime He*™ joni
su medju najzastupljenijim necisto¢ama u plazmi, jer su produkti termonuklearne fuzije pored
deuterijuma i tricijuma. Ubrizgavanje snopa neutralnih atoma helijuma unutar plazme dovodi
do zahvata elektrona u pobudjeno He™ (n/ = 4) stanje. Koriséenjem spektroskopske tehnike,
linija vidljive svetlosti He(n/ =4 — 3) na 468.6 nm se moze detektovati i to je osnovni naéin
za utvrdjivanje lokalnih plazmenih veli¢ina kao $to su temperatura i gustina. Klju¢ pouzdanog
utvrdjivanja parametara plazme je precizno poznavanje parcijalnih efikasnih preseka za elek-
tronski zahvat. Nasi teorijski rezultati za zahvat u 4s, 4p, 4d i 4f stanje, neznatno su ispod
eksperimentalnih podataka Folkerts-a et al. [123]. Nazalost njihova merenja su ograni¢ena do
75 keV /Jamu. Posto je CB1-4B metoda visoko energijska aproksimacija oc¢ekuje se bolje slaganje
na ve¢im upadnim energijama. Nova merenja za ramatranu reakciju su neophodna za jos bolju
procenu validnosti CB1-4B teorije. Rezultati iz Tabele 3 ukazuju da je Qy, > Q4 > Q4 u
oblasti analiziranih sudarnih energija. Sta vise imamo Q. > (), iznad 2000 keV sa suprotnim
ponasanjem na nizim energijama.
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Nastavak Tabele 3.

n/I"\E(keV) 1500 2000 3000 4000 2000

1s 2.42[-18] | 8.83[-19] | 1.81[-19] | 5.24[-20] | 1.89[-20]
25 3.95[-19] | 1.43[-19] | 2.85[-20] | 8.05[-21] | 2.84[-21]
2p 4.43[-19] | 1.19[19] | 1.54[-20] | 3.22[-21] | 8.98[-22]
35 1.24[-19] | 4.47[-20] | 8.85[-21] | 2.48[-21] | 8.70[-22]
3p 1.57[-19] | 4.25[-20] | 5.55[-21] | 1.16[-21] | 3.22[-22]
3d 1.84[-20] | 3.90[-21] | 3.57[-22] | 5.73[-23] | 1.29[-23]
45 5.32[-20] | 1.92[-20] | 3.79]-21] | 1.06[-21] | 3.72[-22]
p 7.04[-20] | 1.91[-20] | 2.49]-21] | 5.19[-22] | 1.45[-22]
Ad 1.09[-20] | 2.33[-21] | 2.14[-22] | 3.44[-23] | 7.79[-24]
Af 3.97[-22] | 6.73[-23] | 4.40[-24] | 5.47[-25] | 1.01[-25]
Q~(Z4) | 3.90[-18] | 1.34[-18] | 2.56[-19] | 7.15[-20] | 2.52[-20]

-
-
5
5
-
5
B
-
:
n/I/\E(keV) | 6000 7000 8000 9000 | 10000
[
[
[
[
[
[
[
[
[
[
[

Ls 7.96[-21] | 3.74[-21] | 1.92[-21] | 1.05[-21] | 6.11[-22]
25 1.17[-21] | 5.40[-22] | 2.73[-22] | 1.48[-22] | 8.52[-23]
2p 3.06[-22] | 1.20[-22] | 5.29[-23] | 2.53[-23] | 1.30[-23]
3s 3.57[-22] | 1.65[-22] | 8.30[-23] | 4.49[-23] | 2.58[-23]
3p 1.10[-22] | 4.30[-23] | 1.89[-23] | 9.04[-24] | 4.65[-24]
3d 3.70[-24] | 1.25[-24] | 4.82[-25] | 2.05[-25] | 9.51[-26]
45 1.52[-22] | 7.01[-23] | 3.53[-23] | 1.91[-23] | 1.09[-23]
p 4.91[-23] | 1.93[-23] | 8.45[-24] | 4.04[-24] | 2.08]-24]
4d 2.23[-24] | 7.54[-25] | 2.90[-25] | 1.24[-25] | 5.73[-20]
Af 2.43[-26] | 7.10[-27] | 2.40[-27] | 9.14[-28] | 3.81]-28]
Q (Z4) | 1.04[-20] | 4.84[-21] | 2.46[-21] | 1.34[-21] | 7.73[-22]

Prezentovani totalni efikasni preseci (), za zahvat sumiran po svim finalnim stanjima
prema jednacini (2.117) su poredjeni sa brojnim eksperimentalnim podacima na slici 2.6.
Takodje je jasno iz Tabele 3 da su doprinosi od ekscitovanih stanja mnogo znacajniji na nizim
energijama, Sto je i ocekivano.

Sa slike 2.6 se moze videti da slaganje izmedju naseg CB1-4B efikasnog preseka (puna linija)
i brojnih merenja [95, 96], [107] i [115]-[121] je odli¢no iznad 400 keV, to jest 100 keV /amu. To
je u skladu sa uslovom [3]: upadna energija F(keV/amu) > 80 max{|E;|, |E¢|}, gde su E; i E
inicijalna i finalna orbitalna energija zahvac¢enog elektrona respektivno. Na osnovu ovog uslova,
ocekivana granica vaZenja CB1-4B metoda za He?' projektil je 450 keV. Ovaj polu-empirijski
uslov je bio originalno uveden [3] za CDW-3B metod, medjutim iskustvo pokazuje da to vazi
1 za druge visoko energijske trocesticne i cetvorocCesti¢ne modele. Veliki broj izracunavanja
su izvrSena u cilju proucavanja jednoelektronskog zahvata u He?t — He sudarima na osnovu
trocesticnih (jedan aktivan elektron) i Cetvorocesticnih modela. Ovde ¢emo uporediti nase
rezultate sa nekim od njih.

Izracunati CB1-4B preseci poredjeni su na slici 2.6, sa rezultatima dobijenim iz prior
verzije CDW-4B modela [14]. Isprekidana linija koja reprezentuje CDW-4B metod ukljucuje
samo zahvat u osnovno stanje ()1, dok se doprinos od pobudjenih nivoa priblizno uracunava
mnozenjem (); faktorom 1.202. Kao S§to je prikazano na slici 2.6 na nizim energijama, to-
talni presek dobijen CDW-4B modelom [14] znatno je iznad merenja kao sto je takodje slucaj
u CDW-3B metodi [110]. Ovo nadmasivanje CDW metode je primarno zbog prisustva nor-
malizacione konstante N*(Z/v) elektronske ukupne Coulomb-ove talasne funkcije. Ovaj faktor
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Slika 2.6: Totalni efikasni presek (u cm?) kao funkcija laboratorijske upadne energije E(keV) za
reakciju ‘He? ™ + *He(1s2) — 4He ' (%) + *He™ (1s). Puna linija predstavlja Qp,, ~ Q] + Q5 + Q3 +
2.561Q), izracunat prezentovanom CB1-4B metodom [48]. Isprekidana linija: CDW-4B metod [14];
tacka- crta linija: BCCIS-4B metod [112]; tackasta linija: CDW-IEM-3B metod [113]; tacka-tacka-
crta linija: CBDW-3B metoda [114]. Eksperimentalni podaci: A Shah et al. [95]; o Shah i Gilbody
[96]; &> Mergel et al. [115]; 57 Hvelplund et al. [116]; ¢ DuBois [117]; O de Castro Faria et al.[118];
B Pivovar et al. [119, 120]; v Rudd et al. [121]; ¢ Alessi et al. [107].

INT(Z/v)|> = (2nZ/v)/[1—exp(—27Z/v)] se povetava sa smanjenjem upadne brzine v. Najjed-
nostavniji nacin za eliminisanje normalizacije N (Z/v) je aproksimiranje pomenutih ukupnih
Coulomb-ovih talasa odgovaraju¢im asimptotskim oblikom. Ovo pojednostavljenje CDW-3B
metoda daje simetri¢nu eikonal aproksimaciju (SE-3B) [111]. Koriséenjem SE-3B aproksi-
macije Deco et al. [111] su izbegli nadmasivanje ukupnog efikasnog preseka na nizim upadnim
energijama i dobili dobro slaganje iznad 100 keV za He** — He sudar. Fizicke posledice eikonal-
izacije izoblicene (distorzione) funkcije u inicijalnom ili/i finalnom stanju su siroko diskutovane
u knjizi Belki¢-a [41]. Jedna od tih karakteristika je da SE-3B metod nepovratno gubi vazan
Thomas-ov mehanizam dvostrukog rasejanja, koji je sacuvan od strane CDW-3B metoda.

Takodje se moze videti da prior BCCIS-4B efikasani preseci [112] (tacka-crta linija na slici
2.6) su blizu CB1-4B vrednosti. BCCIS-4B metod uzima u potpunosti u obzir intermedi-
jalna stanja elektronskog kontinuuma u jednom od kanala (ulazni ili izlazni u zavisnosti da
li je razmatrana prior ili post amplituda prelaza). U proracunima iz reference [112], ukupne
Coulomb-ove talasne funkcije za relativna kretanja teskih cestica se cuvaju, dok u CB1-4B
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metodi ove se fukcije sistematski zamenjuju svojim Coulomb-ovim logaritamskim faznim fak-
torima. Medjutim sa numericke tacke gledista, takva zamena je potpuno opravdana, jer njen
uticaj je reda ili manje od 10~* u odnosu na 1. Cetvorocesticnu BCIS (Boundary Corrected
Intermediate State) aproksimaciju je bio formulisao i primenio Belkié¢ [125] za dvostruki elek-
tronski zahvat.

Jednostruku izmenu naelektrisanja u He** —He sudarima proucavali su Dunseath i Crothers
[113] koji su izracunali totalne preseke na upadnim energijama od 100 do 600 keV/amu. Oni
su primenili trocesticnu CDW-IEM (Continuum Distorted Wave Independent Event Model)
aproksimaciju sa talasnom funkcijom Pluvinage [20] kojom su opisali metu. Kao §to se moze sa
slike 2.6 videti, njihovi rezultati (tackasta linija) znac¢ajno su ispod eksperimentalnih podataka.
Nedavno su Ghanbari-Adivi i Ghavaminia [114] primenili trocesticnu CBDW-3B (Coulomb
Born Distorted Wave) aproksimaciju za izracunavanje diferencijalnog i totalnog efikasnog pre-
seka za jednostruku elektronsku izmenu u He?* — He sudarima. Njihov metod izobli¢enih
talasa zadovoljava korektne Coulomb-ove graniéne uslove. Za razliku od prethodnog rada
Ghanbari-Adivi [126], u ref. [114] CBDW-3B model je prosirem na opstiji slu¢aj u kojem
postoji zaostala Coulomb-ova interakcija kako u ulaznom tako i u izlaznom kanalu, zbog cega
su i talasne funkcije izoblicene u oba kanala. Uticaj ekraniranja nuklearnog naelektrisanja od
strane pasivnog elektrona na procese zahvata je ispitano uzimanjem u obzir razli¢itih vrednosti
efektivnog naelektrisanja jezgra: Zr = 1.339, Zp = 1.6875 1 Zr = 2. Oni [114] su nasli da
su rezultati osetljivi na izbor efektivnog naelektrisanja narocito na nizim energijama. Na slici
2.6 su totalni preseci dobijeni u prior verziji CBDW-3B metoda sa Zr = 1.6875 prikazani
tacka-tacka-crta linijjom. Kao Sto se moze videti na visim upadnim energijama, CBDW-3B
preseci su prilicno slicni CB1-4B vrednostima, dok su na nizim energijama CBDW-3B preseci
ispod eksperimentalnih podataka i nasih rezultata. Glavni razlog za ovakvu razliku je taj sto
je proracun u CBDW-3B uradjen za prelaz iz 1s u 1s stanje i dodatno pomnozen faktorom
1.202 radi ura¢unavanja i doprinosa zahvata u pobudjena stanja projektila.
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2.2.3 Zahvat elektrona u sudaru Li’" sa He(1s?)

U ovom slucaju razmotren je elektronski zahvat u procesu (2.107) za energije u intervalu od
20 do 5000 keV/amu. Izracunati preseci prikazani su u Tabeli 4. 1 ovde je broj koriséenih
integracionih tacaka bio Ng; = 96.

Tabela 4. Efikasan presek (u cm?) u funkciji upadne enrgije Li** (u keV/amu) za parcijalni zahvat
elektrona iz He(1s%) u proizvoljno finalno stanje vodoniku sliénog sistema za proces (2.106). Kolona
1y 7a reakciju (2.107). Red
oznacen sa ();,; predstavlja efikisan presek sumiran po svim vezanim stanjima Li%* (nf1fm/) jona

oznacena sa nflfmf predstavlja parcijalan efikasni presek Q rirmr 1 @

korigéenjem jednacine (2.117). Notacija X [—N] je skracenica za X x 1077,

n/I'm/\ E(keV /amu)| 20 50 75 100 200 300
100 1.39[-16] | 9.41[-17] | 7.01[-17] | 5.29[17] | 1.94[-17] | 8.36[-18]
200 3.31[-16] | 9.27[-17] | 3.75[-17] | 1.78[-17] | 3.25[-18] | 1.42[-18]
210 6.62[-16] | 2.01[-16] | 1.64[-16] | 9.97[-17] | 2.01[-17] | 5.71[-18]
211 2.06[-16] | 7.26[-17] | 3.40[-17] | 1.86[-17] | 2.72[-18] | 6.64[-19]
% 1.07[-15] | 4.36[-16] | 2.34[-16] | 1.37[-16] | 2.55[-17] | 7.04[-18]
300 2.10[-17] | 2.50[-17] | 1.41[-17] | 7.30[-18] | 1.19[-18] | 4.63[-19]
310 1.63[17] | 6.76[-17] | 4.47[-17] | 2.01[17] | 6.67[-18] | 2.01[-18]
311 5.88[-18] | 9.36[-18] | 6.24[-18] | 3.93[-18] | 7.53[-19] | 2.03[-19]
3p 5.81[-17) | 8.64[-17] | 5.72[-17] | 3.6 [-17] | 8.17[-18] | 2.42[-18]
320 3.21[17] | 5.73[-17] | 3.50[-17] | 2.07[-17] | 2.76[-18] | 5.70[-19]
321 0.63[-18] | 1.71[-17] | 1.04[-17] | 5.75-18] | 6.81[-19] | 1.31[-19]
322 1.02[-18] | 2.07[-18] | 1.27[-18] | 7.01[-19] | 7.98[-20] | 1.47[-20]
3d 5.34[-17] | 9.57[-17] | 5.93[-17] | 3.34[-17] | 4.28[-18] | 8.62[-19]
400 3.72[-18] | 9.88-18] | 6.22[-18] | 3.46[-18] | 5.49[-19] | 2.07[-19]
410 8.27[18] | 2.44[17] | 1.82[-17] | 1.22[-17] | 2.92[-18] | 8.97[-19]
411 8.92]-19] | 2.83[-18] | 2.20[-18] | 1.48[-18] | 3.11[-19] | 8.67[-20]
ip L.OL[-17] | 3.00[-17] | 2.26[-17] | 1.52[-17] | 3.54[-18] | 1.07[-18]
120 6.23[18] | 2.16[-17] | 1.62[-17] | 1.02[-17] | 1.55[-18] | 3.33[-19]
121 1.62[-18] | 5.29[-18] | 4.05[-18] | 2.51[-18] | 3.53[-19] | 7.19[-20]
122 1.40[-19] | 5.41[-19] | 4.35[-19] | 2.76[-19] | 3.90[-20] | 7.73[-21]
id 0.74[-18] | 3.33[-17] | 2.52[-17] | 1.58[-17] | 2.34[-18] | 4.92[-19]
130 1.49[18] | 4.84[-18] | 3.31[-18] | 1.82[-18] | 1.72[-19] | 2.63[-20]
131 6.22[-19] | 1.84[-18] | 1.31[-18] | 7.26[-19] | 6.62[-20] | 9.83[-21]
132 1.08[-19] | 3.80[-19] | 2.84[-19] | 1.61[-19] | 1.48[-20] | 2.16[-21]
133 7.76[21] | 3.29[-20] | 2.52[-20] | 1.43[-20] | 1.30[-21] | 1.84[-22]
if 2.07[-18] | 9.35[-18] | 6.54-18] | 3.62[-18] | 3.36[-19] | 5.07-20]
O 1.74[-15| | 1.04[-15] | 6.27[-16] | 3.83[-16] | 7.91[-17] | 2.52[-17]
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Nastavak Tabele 4.

n/'m\ E(keV /amu) 500 750 1000 1500 3000 5000
100 2.12[-18] | 5.55[-19] | 1.87[-19] | 3.39[-20] | 1.22[-21] | 8.37[-23]
200 3.94[19] | 1.04[-19] | 3.43[-20] | 5.84[-21] | 1.87[-22] | 1.19[-23]
210 8.05[-19] | 1.27[-19] | 2.96[-20] | 3.18[-21] | 4.81[-23] | 1.79[-24]
211 8.18[-20] | 1.20[-20] | 2.72[-21] | 2.85[-22] | 4.35[-24] | 1.68[-25]
2p 9.69[-19] | 1.51[-19] | 3.51[-20] | 3.75[-21] | 5.68[-23] | 2.12[-24]
300 1.27[-19] | 3.35[-20] | 1.096[-20] | 1.85[-21] | 5.76[-23] | 3.63[-24]
310 2.96[-19] | 4.73[-20] | 1.103[-20] | 1.18[-21] | 1.74[-23] | 6.42[-25]
311 2.72[-20] | 4.16[-21] | 9.53[-22] | 1.01[-22] | 1.54[-24] | 5.93[-26]
3p 3.51[19] | 5.56[-20] | 1.29[-20] | 1.38-21] | 2.05[-23] | 7.60[-25]
320 5.17[-20] | 5.62[-21] | 9.97[-22] | 7.21[-23] | 5.46[-25] | 1.21[-26]
321 1.11[-20] | 1.16[-21] | 2.01[-22] | 1.42[-23] | 1.07[-25] | 2.40[-27]
322 1.16[-21] | 1.15[-22] | 1.93[-23] | 1.32[-24] | 9.49[-27] | 2.11[-28]
3d 7.62[-20] | 8.17[-21] | 1.44[-21] | 1.03[-22] | 7.78]-25] | 1.73[-26]
400 5.53[-20] | 1.45[-20] | 4.75[-21] | 7.96[-22] | 2.46[-23] | 1.54[-24]
410 1.34[-19] | 2.15[-20] | 5.01[-21] | 5.33[-22] | 7.85[-24] | 2.83[-25]
411 1.19[-20] | 1.84[-21] | 4.24[-22] | 4.50[-23] | 6.87[-25] | 2.64[-26]
p 1.58[-19] | 2.52[-20] | 5.86[-21] | 6.23[-22] | 9.23[-24] | 3.40[-25]
420 3.10[-20] | 3.40[-21] | 6.05[-22] | 4.38[-23] | 3.31]-25] | 7.31]-27]
421 6.37[-21] | 6.81[-22] | 1.19[-22] | 8.52[-24] | 6.40[-26] | 1.44[-27]
422 6.50[-22] | 6.62[-23] | 1.13[-23] | 7.78-25] | 5.66[-27] | 1.26[-28]
ad 450[-20] | 4.90[-21] | 8.67[-22] | 6.24[-23] | 4.70[-25] | 1.04[-26]
430 1.58[-21] | 1.22[-22] | 1.67[-23] | 8.33[-25] | 3.25[-27] | 4.37[-29]
431 5.68[-22] | 4.24[-23] | 5.72[-24] | 2.78[-25] | 1.05[-27] | 1.39[-29]
132 1.19[-22] | 8.56[-24] | 1.12[-24] | 5.28[-26] | 1.93[-28] | 2.55[-30]
433 9.67[-24] | 6.64[-25] | 8.48[-26] | 3.88[-27] | 1.38[-29] | 1.80[-31]
Af 2.98[-21] | 2.25[-22] | 3.06[-23] | 1.50[-24] | 5.76[-27] | 7.70[-29]
Qron 470[-18] | 1.02[-18] | 3.11[-19] | 5.06[-20] | 1.63[-21] | 1.07[-22]

Iz tabele vidimo da vaze sledeci odnosi: @y, > 5, 1 Q35 > (3, na enegijama £ > 1000
keV/amu, Qg > @y, Da enegijama E > 1500 keV/amu, kao i Qy,) > Q. @3, > @3, 1
Qup, > Qup., Na svim razmatranim energijama.

Dobijeni rezultati za totalni efikasni presek u energijskom intervalu od 50 do 5000 keV /amu
predstavljeni su na slici 2.7. Prezentovani rezultati su u odlicnom slaganju sa merenjima [96]
i [127]-[129]. Na istoj slici prikazan je i parcijalan efikasan presek za 1s stanje (@7 ). Kao sto
je 1 oc¢ekivano doprinos od ekscitovanih stanja je znacajniji na nizim nego na visim upadnim
energijama (na kojima zahvat u 1s stanje postaje dominantan). Za dalje testiranje teorije
takodje je potrebno u buduc¢nosti uraditi merenja za parcijalne preseke.
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Slika 2.7: Totalni efikasni presek u (cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV/amu)za
elektronski zahvat unutar svih finalnih stanja Li>*(X) u procesu sudara Li** jona sa helijumom:
Li** 4+ He('S) — Li?T(X) + He™(1s). Puna linija pokazuje rezultate za Q,; ~ Q7 + Q5 + Q3 +
2.561Q;, koji su dobijeni CB1-4B aproksimacijom [47]. Isprekidana linija reprezentuje @1, = Q] koja
je takodje dobijena CB1-4B metodom. Eksperimentalni podaci: m Shah i Gilbody [96]; ¢ Woitke et
al. [127]; o Sant’Anna et al. [128] i A Dmitriev et al. [129].

2.2.4 Zahvat elektrona u sudaru Be'" sa He(1s?)

Preseci za elektronski transfer za Be'™ — He(1s?) sudare, za brojna finalna stanja okarakter-
isana kvantnim brojevima (n/ /) i svih finalnih stanja su prikazani u Tabeli 5 u energijskom
opsegu od 100 do 3000 keV/amu. Broj integracionih tacaka koji je koriséen u izrac¢unavanju
je bio Ngr = 96. Totalni preseci su dobijeni sumiranjem doprinosa svih individualnih ljuski i
podljuski do n/ = 5:

Qo =~ Q1 + Q5 + Q5 + Q1 +3.049Q7 , (2.118)

gde numericki faktor 3.049 priblizno ura¢unava i doprinos svih pobudjenih stanja n/ > 6.
Rezultati za Qy,, su prikazani na slici 2.8 punom linijom. n/ distribucija je takodje prikazana
na slici 2.8.
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Tabela 5. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u CB1-4B metodi za elektronski zahvat
iz He(1s%) od strane Be** u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV/amu). Red oznacen
sa Q7 (X5) predstavlja efikasan presek sumiran po svim vezanim stanjima zahvacenog elektrona
Be*t (nf1/m7) jona koriséenjem jednacine (2.118). Notacija X[—N] oznacava X x 107,

nfI"\E(keV/amu) | 100 200 300 500 750
1s 4.50[-17] | 1.95[-17] | 9.97[-18] | 3.28[-18] | 1.06[-18]
2s 4.15[-17] | 4.28[-18] | 1.34[-18] | 5.37[-19] | 2.06[-19]
2p 1.87[-16] | 5.04[-17] | 1.78[-17] | 3.29[-18] | 6.31[-19]
3s 1.63[-17] | 2.09]-18] | 5.16[-19] | 1.70[-19] | 6.63[-20]
3p 4.92[-17] | 1.44[-17] | 5.70[-18] | 1.18[-18] | 2.36[-19]
3d 1.06[-16] | 1.78[-17] | 4.38[-18] | 4.97[-19] | 6.32[-20]
4s 7.37[-18] | 1.07[-18] | 2.50[-19] | 7.37[-20] | 2.88[-20]
4p 2.14[-17] | 6.16[-18] | 2.48[-18] | 5.30[-19] | 1.08[-19]
4d 4.18[-17] | 8.87[-18] | 2.38[-18] | 2.88[-19] | 3.77[-20]
4f 2.20[-17] | 2.67[-18] | 4.82[-19] | 3.52[-20] | 3.10[-21]
5s 3.84[-18] | 5.99[-19] | 1.37[-19] | 3.84[-20] | 1.50[-20]
5p 1.10[-17] | 3.19[-18] | 1.29[-18] | 2.79[-19] | 5.70[-20]
5d 2.06[-17] | 4.82[-18] | 1.34[-18] | 1.67[-19] | 2.21[-20]
5f 1.34[-17] | 1.96[-18] | 3.77[-19] | 2.89[-20] | 2.60[-21]
59 2.79[-18] | 2.51[-19] | 3.38[-20] | 1.62[-21] | 9.98[-23]

Q= (2s) 6.95[-16] | 1.60[-16] | 5.49[-17] | 1.15[-17] | 2.74[-18]
Nastavak Tabele 5.
n/I"\E(keV /amu) | 1000 1500 2000 3000
1s 4.14[-19] | 9.00[-20] | 2.67[-20] | 4.08[-21]
2s 8.38[-20] | 1.79[-20] | 5.06[-21] | 7.11[-22]
2p 1.66[-19] | 2.05[-20] | 4.09[-21] | 3.64[-22]
3s 2.73[-20] | 5.80[-21] | 1.63[-21] | 2.25[-22]
3p 6.28[-20] | 7.75[-21] | 1.53[-21] | 1.35[-22]
3d 1.23[-20] | 9.99]-22] | 1.48[-22] | 8.64[-24]
4s 1.19[-20] | 2.53[-21] | 7.06[-22] | 9.70[-23]
4p 2.87[-20] | 3.54[-21] | 7.00[-22] | 6.11[-23]
4d 7.45[-21] | 6.07[-22] | 8.97-23] | 5.24[-24]
Af 4.62[-22] | 2.53[-23] | 2.82[-24] | 1.10[-25]
5s 6.18[-21] | 1.31[-21] | 3.66[-22] | 5.02[-23]
5p 1.53[-20] | 1.88[-21] | 3.71]-22] | 3.23[-23]
5d 4.39[-21] | 3.58[-22] | 5.30[-23] | 3.10[-24]
5f 3.92[-22] | 2.16[-23] | 2.42[-24] | 9.47[-26]
59 1.14[-23] | 4.27[-25] | 3.60[-26] | 9.42[-28]
Q~(35) 8.94[-19] | 1.60[-19] | 4.31[-20] | 5.95[-21]

Iz Tabele 5 se vidi da se parcijalni preseci nalaze u sledecem odnosu: Q,, > @, za E >
3000keV/amu, Q. > Q,,; za E > 500keV /amu i Q,; > @, na svim razmotrenim upadnim
energijama.

Primetimo da na upadnim energijama iznad 600 keV/amu zahvat u ls stanje postaje
dominantan. Slican trend je prethodno otrkriven u trocesticnoj CDW-EFS-3B (Continuum
Distorted Wave Eikonal Final State) aproksimaciji [130]. Nazalost nema eksperimentalnih
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Slika 2.8: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV /amu) za
reakciju Be'™ +He(1s2) — Be?T(X) +He™ (1s). Puna linija predstavlja Q;,, ~ Q7 +Q5 +Q3 +Q; +
3.049Q; izracunat prezentovanom CB1-4B metodom [48]. Isprekidane linije pokazuju n' raspodelu,
Sto je oznaceno strelicama na slici.

podataka sa kojima bi se uradilo poredjenje nasih rezultata. Kvalitativno ponasanje totalnih
preseka su veoma slicna onima koji odgovaraju drugim razmatranim jonima.

2.2.5 Zahvat elektrona u sudaru B°" sa He(1s?)

Detaljni rezultati izracunavanja za izmenu naelektrisanja u B** + He(1s?) — B*t(nfl/) +
He™ (1s) sudarima na energijama od 100 do 3000 keV /amu dati su u Tabeli 6. U ovom slucaju
radi postizanja konvergencije na dve decimale iskoris¢eno je Ngp = 96. Nasi proracuni daju
informacije o presecima za svaku individualnu ljusku n/ i podljusku nfl/ projektila, ali odgo-
varajuca merenja parcijalnih preseka su nedostupna. Za najvise energije analizirani su preseci
za fiksirano n/ i zakljucéeno je da je najve¢i doprinos za zahvat u s stanje. Nasuprot tome, pri
nizim upadnim brzinama najveéi preseci su dobijeni za stanja I # 0. Dakle imamo: Q, > Qup
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za E > 3000keV /amu, @, > Q,,; za E > 750keV /amu i Q,; > @, ; na upadnim energijama
E > 200 keV /amu.

Tabela 6. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u CB1-4B metodi za elektronski zahvat iz
He(1s%) od strane B®* u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV/amu). Red oznaéen sa Q~ (3¢)
predstavlja efikasan presek sumiran po svim vezanim stanjima zahvac¢enog elektrona B**(nf1/m/)
jona korigéenjem jednacine (2.119). Notacija X[—N] oznacava X x 107V,

n/IN\E(keV/amu) | 100 200 300 500 750
1s A87[-17] | 2.21[17] | 1.21[-17] | 4.62[-18] | 1.73[-18]
25 6.67[-17] | 9.14[-18] | 1.89[-18] | 5.39[-19] | 2.93[-19]
2p 1.66[-16] | 6.25[-17) | 2.79[-17] | 6.94[-18] | 1.65[-18]
35 2.61[-17] | 4.81[-18] | 1.00[-18] | 1.60[-19] | 8.71]-20]
3p 6.21[-17] | 1.60[-17] | 7.86[-18] | 2.37[-18] | 6.16[-19]
3d 1.93[-16] | 4.09[-17] | 1.22[-17] | 1.76[-18] | 2.68[-19]
1s 1.16[-17] | 2.50[-18] | 5.45[-19] | 7.12[-20] | 3.67[-20]
p 2.92[-17] | 7.12[-18] | 3.34[-18] | 1.04[-18] | 2.80[-19]
Ad 6.50[-17] | 1.81[-17] | 6.10[-18] | 9.90[-19] | 1.59[-19]
Af 6.95[-17] | 1.04[-17] | 2.22[-18] | 2.01[-19] | 2.07[-20]
Bs 5.91[-18] | 1.40[-18] | 3.15[-19] | 3.80[-20] | 1.88[-20]
5p 1.53[-17] | 3.80[-18] | 1.73[-18] | 5.46[-19] | 1.48[-19]
5d 3.10[-17] | 9.44[-18] | 3.33[-18] | 5.66-19] | 9.26[-20
5f 3.56[-17] | 6.99[-18] | 1.64[-18] | 1.61[-19] | 1.71[-20]
5g 1.41[-17] | 1.59-18] | 2.51[-19] | 1.47[-20] | 1.04[-21]
6s 3.37[-18] | 8.48[-19] | 1.94[-19] | 2.26[-20] | 1.09]-20]
6p 8.86[-18] | 2.26[-18] | 1.01[-18] | 3.19[-19] | 8.75[-20]
6d 1.72[-17] | 5.52[-18] | 1.99[-18] | 3.46[-19] | 5.73[-20]
6/ 1.99[-17] | 4.48[-18] | 1.10[-18] | 1.12[-19] | 1.22[-20]
69 1.05[-17] | 1.46[-18] | 2.48[-19] | 1.54[-20] | 1.12[-21]
Gh 1.99[-18] | 1.70[-19] | 2.02[-20] | 7.75[-22] | 3.84[-23]

Q~ (Z) 1.06[-15] | 2.69[-16] | 9.85[-17] | 2.29[-17] | 6.01[-18]

U odsustvu eksperimentalnih podataka za parcijalne zahvate, mi smo poredili na slici 2.9
merenja i nas teorijski izracunat totalni efikasni presek dobijen pomocu relacije:

Qi = Q7 +Q5 + Q5 +Q; + Q5 +3.541Q5 , (2.119)

gde numericki faktor 3.541 priblizno uraéunava i doprinos svih pobudjenih stanja nf > 7.

Kao sto se moze videti sa slike 2.9 prezentovana CB1-4B teorija opisuje eksperimenatalne
podatke Dmitriev-a et al. [129] sasvim uspesno, dok malo nadmasuje merenja Hippler-a et al.
[132].
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Nastavak Tabele 6.

n/I"\E(keV /amu) 1000 1500 2000 3000
1s 7.58[-19] | 1.94[-19] | 6.30[-20] | 1.11[-20]
25 1.52[-19] | 4.19[-20] | 1.36[-20] | 2.19[-21]
% 1.96[-19] | 7.20[-20] | 1.58[-20] | 1.55[-21]
3s 1.78[-20] | 1.37-20] | 4.46[-21] | 7.10[-22]
3p 1.91[-19] | 2.81[-20] | 6.11[-21] | 5.90[-22]
3d 5.85-20] | 5.40[-21] | 8.61[-22] | 5.46[-23]
1s 2.06[-20] | 5.99[-21] | 1.95[-21] | 3.09[-22]
ip 8.80[-20] | 1.30[-20] | 2.82[-21] | 2.71[-22]
id 3.53[-20] | 3.30[-21] | 5.27-22] | 3.34[-23]
if 3.40[-21] | 2.00[-22] | 2.48[-23] | 1.04[-24]
Bs 1.06[-20] | 3.12[-21] | 1.02[-21] | 1.61[-22]
5p 1.68[-20] | 6.92[-21] | 1.50[-21] | L.44[-22]
5d 2.08[-20] | 1.96[-21] | 3.13[-22] | 1.98[-23]
5f 2.86[-21] | 1.78[-22] | 2.13[-23] | 8.98[-25]
By 1.30[-22] | 5.42[-24] | 4.85[-25] | 1.36[-26]
6s 6.18[-21] | 1.82[-21] | 5.03[-22] | 9.37[-23]
6p 2.77[-20] | 4.10[-21] | 8.88[-22] | 8.49[-23]
6d 1.29[-20] | 1.22[21] | 1.95[-22] | 1.23[-23]
6/ 2.06[-21] | 1.29[-22] | 1.55[-23] | 6.53[-25]
6g 1.43[-22] | 5.99[-24] | 5.40[-25] | L.52[-26]
6h 3.69[-24] | 1.05[-25] | 7.00[-27] | 1.33[-28]

0 (%) 9.10[-18] | 4.16[-19] | 1.19[-19] | 1.78[-20]

Na istoj slici su takodje prikazani preseci koji su dobijeni trocesticnom CDW-EFS-3B
aproksimacijom [130, 131]. CDW-EFS-3B aproksimacija koristi izobli¢eni kontinualni Coulomb-
ov faktor predstavljajuéi interakciju izmedju zahvacenog elektrona i projektila u ulaznom
kanalu i eikonal fazu za opisivanje interakcije izmedju jezgra mete i zahvacenog elektrona
u izlaznom kanalu. U ovom modelu pasivni (ne zahvaceni) elektron se smatra ”zamrznutim”
tokom celog procesa sudara. CDW-EFS-3B aproksimacija je asimetrican hibridni model jer
ulazni i izlazni kanal tretira kao u CDW-3B i SE-3B modelu, respektivno. SE-3B metod raz-
matra zahvaceni elektron u ulaznom i izlaznom kanalu na isti na¢in kao sto to ¢ini CDW-3B
metod, stim Sto SE-3B koristi logaritamske faze umesto originalnog Coulomb-ovog talasa koji
koristi CDW-3B metod. Bolje slaganje CDW-EFS-3B modela [130, 131] sa merenjima Hippler-
a et al. [132] je verovatno zbog ukljucivanja intermedijalnih stanja elektroskog kontinuuma u
jednom od kanala. Treba napomenuti da je sprezanje zahvatnih kanala sa jonizacionim kanal-
ima veoma vazno na visim energijama.
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Slika 2.9: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV /amu) za
reakciju B>T + He(1s?) — B?T(X) + He™(1s). Puna linija oznacava Q;,, ~ Q] + Q5 + Q3 +
@, + Q5 + 3.541Q) izracunat prezentovanom CB1-4B metodom [48]. Isprekidana linija predstavlja
rezultate iz CDW-EFS-3B metoda [130, 131]. Eksperimentalni podaci: B Dmitriev et al. [129]; a
Hippler et al. [132].

2.2.6 Zahvat elektrona u sudaru C°" sa He(1s?)

Iscrpna lista parcijalnih preseka za jednostruki zahvat u C%t — He(1s?) sudarima data je u
Tabeli 7. Nema raspolozivih merenja za razmatranu oblast energija za zahvate u n/ odnosno
n/1/m/ stanja. Raspodela preseka za razli¢ite ugaone momente okarakterisane kvantnim bro-
jem I koji su izracunati za fiksan glavni kvantni broj nf iz Tabele 7, ukazuje da vaze slede¢i
odnosi: Q; > @, za E > 3500keV /amu, Q. > Q,; za E > 1000 keV /amu, Q,,; > Q,; na
upadnim energijama E > 300keV /amu kao i Q,,; > @, 1 Q,, > @, na svim razmotrenim
energijama. Broj integracionih tacaka koji je koris¢éen u Gauss-Legendre-ovim kvadraturama,
radi postizanja konvergencije na dve decimale bio je Ngr = 160. Totalni efikasni presek za
zahvat dobijen sumiranjem po svim vezanim stanjima sa glavnim kvantnim brojevima n/ <7
prema relaciji:

Qe = Q1 + Q3 + 05 + Q) +Q5 + Qg +4.035CQ7 , (2.120)
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prikazan je na slici 2.10. U ovom slu¢aju numericki faktor 4.035 ura¢unava doprinos pobudjenih
stanja sa glavnim kvantnim brojem n/ > 8.

Tabela 7. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u CB1-4B metodi za elektronski zahvat iz
He(15?) od strane C5* u funkciji laboratorijske upadne energije F(keV /amu). Red oznacen sa Q~(X7)
predstavlja efikasan presek sumiran po svim vezanim stanjima zahvaé¢enog elektrona C5*(nf1/m/)
jona korigéenjem jednacine (2.120). Notacija X[—N] oznacava X x 107V,

nTINE(keV /amu) | 100 150 300 500 750
1s 4.95[-17] | 3.34[-17] | 1.41[-17] | 5.99-18] | 2.51[-18]
25 7.20[-17] | 3.29[17] | 3.64[-18] | 5.83[-19] | 3.44[-19)]
2p 1.20[-16] | 8.38[-17] | 3.37[-17] | 1.10[-17] | 3.23[-18]
3s 3.36[-17] | 1.59[-17] | 2.27[-18] | 2.20[-19] | 8.64[-20]
3p 9.80[-17] | 3.48[-17] | 8.07[-18] | 3.38[-18] | 1.17[-18]
3d 2.63[-16] | 1.25[-16] | 2.35[-17] | 4.28[-18] | 7.78[-19)]
15 1.56[-17] | 7.91[-18] | 1.27[-18] | 1.18[-19] | 3.46[-20]
ip 448[-17] | 1.86[-17] | 3.48[-18] | 1.44[-18] | 5.23[-19]
4d 8.34[-17] | 4.41[-17] | 1.06]-17] | 2.29[-18] | 4.52[-19]
Af 1.56[-16] | 6.24[-17] | 6.70[-18] | 7.36[-19] | 8.78[-20]
Bs 7.99[-18] | 4.31[18] | 7.37[-19] | 6.94[-20] | 1.74[-20]
5p 2.30[-17] | 1.05[-17] | 1.85[-18] | 7.37[-19] | 2.75[-19)]
5d 4.06[-17] | 2.23[-17] | 5.61[-18] | 1.28[-18] | 2.62[-19]
5F 6.60[-17] | 3.30[-17] | 4.58[-18] | 5.65[-19] | 7.14[-20]
By 475[-17] | 1.70[-17] | 1.14[-18] | 7.93[-20] | 6.42[-21]
6s 452[18] | 2.57[-18] | 4.56[-19] | 4.34[-20] | 9.99[-21]
6p 1.30[-17] | 6.40[-18] | 1.10[-18] | 4.27[-19] | 1.61[-19]
6d 2.26[-17] | 1.29[-17] | 3.30[-18] | 7.77[-19] | 1.62[-19]
6/ 341[17] | 1.91[-17] | 2.97[-18] | 3.88[-19] | 5.04[-20]
69 2.95[-17] | 1.29[-17] | 1.06[-18] | 8.03[-20] | 6.80[-21]
6h 9.55[-18] | 3.11[-18] | 1.34[-19] | 6.11[-21] | 3.43[-22]
7s 2.78[-18] | 1.64[-18] | 2.99[-19] | 2.87[-20] | 6.27[-21]
7p 8.02[-18] | 4.14[-18] | 7.08[-19] | 2.70[-19] | 1.02[-19]
7d 1.38[-17] | 8.14[-18] | 2.10[-18] | 5.02[-19] | 1.06[-19]
7f 2.04[-17] | 1.20[-17] | 1.98[-18] | 2.63[-19] | 3.54[-20]
79 1.84-17] | 8.97[-18] | 8.22[-19] | 6.55[-20] | 5.68[-21]
7h 8.37[-18] | 3.17[-18] | 1.60[-19] | 7.77[-21] | 4.51[-22]
7i 1.44[-18] | 4.19[-19] | 1.18[-20] | 3.55[-22] | 1.39[-23]

Q- (%) 1.53[-15] | 7.58[-16] | 1.55[-16] | 3.91[-17] | 1.13[-17]

Sa slike vidimo da je CB1-4B aproksimacija u zadovoljavajucoj saglasnosti sa raspolozivim
eksperimentalnim podacima [129] i [133]-[135]. Poredjenje izmedju CB1-4B metoda i CDW-
EFS-3B metoda [131] je prikazano na slici 2.10. Kao $to se moze videti iz ovog poredjenja na
viSim energijama rezultati za CDW-EFS-3B (tacka-crta linija) su manji od preseka iz CB1-4B
metoda. Ovakvo ponaSanje je obrnuto na nizim energijama. To je zbog ¢injenice da CDW-
EFS-3B metoda ukljucuje intermedijalna stanja u ulaznom kanalu, dok je u CB1-4B metodi
zahvaceni elektron tretiran kao slobodan u prelaznoj fazi sudara.

CDW-3B metod je takodje primenio Saha et al. [136] za jednoelektronski zahvat u C%* —He
sudarima u relativno uskom regionu energija od 1000-2125 keV /amu. Njihovi rezultati [136]
su u dobroj saglasnosti sa merenjima (nisu prikazani na slici da bi se izbegla nepreglednost).
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Nastavak Tebele 7.

n/INE(keV /amu) | 1000 1500 3000 3500 4000
1s 1.21[-18] | 3.54[-19] | 2.53[-20] | 1.29[-20] | 7.00[-21]
25 2.22[-19] | 8.04[-20] | 5.65[-21] | 2.78[-21] | 1.46[-21]
2p L11[-18] | 1.92[-19] | 5.08[-21] | 2.08[-21] | 9.36[-22]
35 6.36[-20] | 2.58[-20] | 1.87[-21] | 9.14[-22] | 4.77[-22]
3p 4.20[-19] | 7.64[-20] | 2.00[-21] | 8.09[-22] | 3.62[-22]
3d 1.01[-19] | 2.03[-20] | 2.43[-22] | 8.38[-23] | 3.27[-23]
45 2.64[-20] | 1.12[-20] | 8.20[-22] | 4.00[-22] | 2.08[-22]
p 1.97[-19] | 3.56[-20] | 9.25[-22] | 3.74[-22] | 1.67[-22]
Ad 1.14[-19] | 1.24[-20] | 1.50[-22] | 5.16[-23] | 2.01[-23]
Af 1.58[-20] | 1.10[-21] | 6.36[-24] | 1.87[-24] | 6.38[-25]
Bs 1.33[-20] | 5.79[-21] | 4.27[-22] | 2.08[-22] | 1.08[-22]
5p 1.05[-19] | 1.91[-20] | 4.95[-22] | 1.99[-22] | 8.88[-23]
5d 6.73[-20] | 7.39[-21] | 8.92[-23] | 3.07[-23] | 1.20[-23]
5f 1.32[-20] | 9.32[-22] | 5.48[-24] | 1.61]-24] | 5.50[-25]
59 8.69[-22] | 4.02[-23] | 1.16[-25] | 2.91[-26] | 8.66[-27]
65 7.63[-21] | 3.37[-21] | 2.50[-22] | 1.22[-22] | 6.33[-23]
6p 6.19[-20] | 1.13[-20] | 2.93[-22] | 1.18[-22] | 5.25[-23]
6d 4.19-20] | 4.62[-21] | 5.57[-23] | 1.92[-23] | 7.46[-24]
6f 9.48[-21] | 6.74[-22] | 3.99[-24] | 1.17[-24] | 4.00[-25]
6g 9.45[-22] | 4.42[-23] | 1.29]-25] | 3.25[-26] | 9.68[-27]
Gh 3.57[-23] | 1.11[-24] | 1.60[-27] | 3.45[-28] | 8.96[-29]
7s 4791-21] | 2.13[-21] | 1.58[-22] | 7.70[-23] | 4.01[-23]
p 3.95[-20] | 7.22[-21] | 1.87[-22] | 7.53[-23] | 3.35[-23]
7d 2.74[-20] | 3.04[-21] | 3.67[-23] | 1.26[-23] | 4.91[-24]
7f 6.68[-21] | 4.80[-22] | 2.85[-24] | 8.39[-25] | 2.86[-25]
79 7.96[-22] | 3.78[-23] | 1.11[-25] | 2.80[-26] | 8.35[-27]
h 4.74[-23] | 1.51[-24] | 2.20[-27] | 4.75[-28] | 1.24[-28]
7i 1.11[-24] | 2.37[-26] | 1.75[-29] | 3.22[-30] | 7.32[-31]

Q (1) 4.23[-18] | 9.14[-19] | 4.52[-20] | 2.18[-20] | 1.13[-20]

CDW-3B metod uzima u potpunosti u obzir Coulomb-ova kontinualna intermedijalna stanja
zahvacenog elektrona i u ulaznom i u izlaznom kanalu. CDW-3B i CDW-EFS-3B metode imaju
isto pocetno stanje rasejanja i V - V perturbaciju u amplitudi prelaza. Oni se razlikuju samo
u opisu izlaznog kanala, gde CDW-EFS-3B metod pojednostavljuje CDW-3B metodu kroz
zamenu ukupne Coulomb-ove talasne funkcije njenom asimptotskom formom sa odgavarajuéim
logaritamskim faznim faktorom.

Na visim energijama rezultati iz CB1-4B metoda nadmasuju eksperimentalne podatke,
osim onih na najvecoj energiji od 3500 keV/amu. Razlika izmedju prezentovanih proracuna i
eksperimentalnih totalnih efikasnih preseka na viSim energijama nije ne ocekivano.

Osim za razmatrane B%T i C®" projektile, prora¢uni pokazuju da CB1-4B metod za vise
energije nadmasuje merenja i za druge visoko-naelektrisane projektile kao §to su N7+ O3t i
F%*. Ovo je delom kao §to je reéeno zbog zanemarivanja jonizacionih kanala u prezentovanoj
CB1-4B metodi. Jonizacija dominira nad izmenom naelektrisanja na visokim energijama. Na
primer, u C®" — He sudaru na 1 MeV /amu, izmereni totalni presek za jonizaciju je 6-10~1%cm?.
To je mnogo veée od totalnog efikasnog preseka za zahvat, koji je oko 2 - 107'8cm?. Dakle za
pravilno opisivanje elektronskog transfera na granici visokih energija treba ukljuciti stanja
elektronskog kontinuuma. Medjutim, na nizim energijama izmena naelektrisanja dominira
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Slika 2.10: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV/amu)
za reakciju COF + He(1s?) — C°F(X) + He™(1s). Puna linija oznacava efikasni presek Q;,; ~
Q1 +Q5 +Q5 +Q; +Q5 +Qy +4.035Q- koji je izracunat CB1-4B metodom [48]. Isprekidana
linija: the BCCIS-4B method [112]; tacka-crta linija CDW-EFS-3B method [131]. Eksperimentalni
podaci: M Dmitriev et al. [129]; A Anholt et al. [133]; o Graham et al. [134]; A Dillingham et al.
[135].

nad jonizacijom i stanja elektronskog kontinuuma predstavljaju nedostatak, jer su ova inter-
medijalna jonizaciona stanja prenaglasena za posmatranu reakcije. Ovaj efekat dovodi do
nadmasivanja eksperimentalnih podataka.

Poredjenje CB1-4B metoda sa drugim hibridnim jednokanalnim modelom kao §to je prior
verzija BCCIS-4B metoda [112] je takodje prikazano na slici 2.10 isprekidanom linijom. Nji-
hovi rezultati [112] na visim energijama leze ispod CB1-4B preseka. Podse¢amo da ovaj model
uklju¢uje intermedijalna stanja elektronskog kontinuma u izlaznom kanalu, a koristi istu per-
turbaciju u amplitudi prelaza kao i CB1-4B model.

2.2.7 Uzajamna neutralizacija u procesu H" + H™ sudara

Negativni joni imaju glavnu ulogu u mnogim oblastima fizike i hemije. Dobro je poznato da
preko 80% elemenata u prirodi su u stanju da formiraju stabilne atomske negativne jone [137].
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Pored toga poznato je da negativni joni mnogih molekula takodje postoje [138]. Massey [139]
i Smirnov [140] su objavili monografije gde su uopsteno razmatrali negativne jone. Stabilnost
negativnog jona zavisi od toga u kojoj meri dodatni elektron (najslabije vezan) oseca privlacno
polje jezgra, znajuéi da je jezgro ekranirano ostalim elektronima. To znaci da elektronski ko-
relacioni efekti igraju veoma vaznu ulogu u odredjivanju celokupne strukture i dinamike ovih
jona kao §to je razmotreno u [137, 141, 142].

Pozitivni i negativni joni vodonika su glavne komponente termonuklearne i astrofizicke
plazme. Osnovna reakcija neutralizacije izmedju H™ i H™ je veoma vazna za termonuklearna
istrazivanja, kao i za istrazivanja atmosferskih i astrofizickih procesa. U suncevoj atmosferi,
negativni joni predstavljaju jedan od osnovnih izvora kontinualne neprozirnosti u vidljivom
delu spektra.

Uzajamna neutralizacija u HT —H™ sudaru je prototip reakcije za prenos elektrona izmedju
dva suprotno naelektrisana jona. To je najjednostavnija reakcija moguc¢a. Medjutim, jednos-
tavnost ove reakcije je zapravo varljiva. Naime dva protona i dva aktivna elektrona ¢ine ovaj sis-
tem cetrvorocesticnim problemom. U praksi primena teorije za sudare cetiri tela podrazumeva
naporne analiticke i numericke proracune cak i u jednom tipu prvog reda aproksimacije.

Struktura negativnog jona je drugacija od atoma ili pozitivnih jona u nekoliko vaznih as-
pekata. Ova razlika potice od prirode interakcije kojoj je izlozen spoljni elektron. U atomima
1 pozitivnim jonima valentni elektron se krece asimptotski u dugodometnom Coulomb-ovom
polju koje potice od pozitivno naelektrisanog jezgra. Spoljni elektron u negativnhom jonu oseca
mnogo slabiji indukovani interakcioni potencijal kratkog dometa koji proizilazi iz polarizacionog
efekta od atomskog jezgra. Naime, indukovani dipolni potencijal je plitak i obi¢no omogucava
postojanje samo jednog vezanog stanja. Slabost ovog potencijala se ogleda u ¢injenici da su
vezivne energije ili ekvivalentno elektronski afinitet maticnih atoma, obi¢no red veli¢ine manji
od jonizacione energije atoma [142].

Na niskim energijama sudara, konfiguracuja podeljene ljuske (split-shell) (1s1s’) za opisi-
vanje H™ jona je cesto koris¢ena. Prema ovoj slici jedan od dva elektrona H™ lezi u skoro
vodoni¢noj 1s orbitali, a drugi slabo vezani 1s’ elektron zauzima difuznu orbitalu ¢iji je
poluprecnik oko 4ag. U takvim okolnostima, tretman H™ + H™ sistema moze se pojednos-
taviti koris¢enjem modela potencijala koji opisuje uticaj unutrasnjeg elektrona i jezgra kome
pripada na spoljasnji elektron. Ovaj model redukuje originalni sistem na problem sa jednos-
tavnijim jednoelektronskim Hamiltonijanom. Zahvaceni elektron je spoljasnji, slabo vezani
elektron, koji se krec¢e u kombinovanom polju Coulomb-ovog potencijala koji poti¢e od jednog
centra (H™) i ktatkodometne interakcije povezane sa drugim centrom (H). Za elektron iz H
se ocekuje da daje slab doprinos efikasnom preseku za neutralizaciju [143]. Sa ovom pret-
postavkom, dvocentriéni jednoelektroki Hamiltonijan h za proces H} + H,, — H, + H,, je dat
sah=—A/2—1/r, + V,(rp), gde potencijal Vj(ry) za e~ + Hp interakciju ima formu nelokali-
zovanog separabilnog operatora. Prema ovom modelu, ¢vrsto vezani (unutrasnji), nezahvaceni
elektron se smatra da pripada jezgru.

Jednoelektronski Hamiltonijani su veé¢ koriséeni za opsivanje HT + H™ sudarnog procesa,
na primer Ermolaev [144] u formalizmu razvoja po atomskom bazisu i Sidis et al [143, 145] u
modelu razvoja po molekulskom bazisu. Detaljno proucavanje jednoelektronskog molekulskog
opisa HT + H™ sistema moze se naéi u radu Errea [146, 147].

Teorijski preseci za neutralizaciju u sudaru izmedju H* i H™ jona u energijskom intervalu
od 0.62 do 80 keV mogu se nac¢i kod Ermolaev-a [144]. Prorac¢un zatvorenog sprezanja (close-
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coupled) [144], sproveden je u okviru poluklasi¢ne impact-parametar aproksimacije, u kojoj
je talasna funkcija bila razvijena u bazisu od 51 dvocentricne atomske orbitale. Koris¢enjem
bazisa od 23 atomske orbitale Shingal i Bransden [148] su izracunali efikasni presek za isti
proces na energijama u opsegu od 0.15 do 50 keV.

Efikasni presek za izmenu naelektrisanja u H" + H™ sudaru je bio izracunat koriséenjem
metoda zatvorenog sprezanja sa dvocentriénim atomskim orbitalama (TC-AOCC) [149, 150].
Sta vise sudarna dinamika za H* + H~ sistem je bila proucavana [151] pomoéu TC-AOCC
metode kada su interakcije naelektrisanih Cestica ekranirane. Liu i Wang [151] su koris-
tili kratkodometni Debye-Hiickel-ov (Yukawa-tip) potencijal za opisivanje interakcije izmedju
izbacenog elektrona i neutralnog jezgra. Oni su nasli da ekranirana interakcija uvodi znacajne
promene uti¢uéi na vrednost i energijsko ponasanje parcijalnih efikasnih preseka [151]. Ovi
efekti prouzrokuju promenu spektra emitovanog zracenja u procesu HT + H™ neutralizacije,
Sto se moze iskoristiti za dijagnostiku temperature i gustine laboratorijske i astrofizicke plazme.
Koris¢enjem jednoelektronskog Hamiltonijana i razvojem talasne funkcije za spoljasnji, slabo
vezani elektron, po Coulomb Green-ovim funkcijama, Chibisov [152, 153] je detaljno istrazio
elektronski zahvat u sporim sudarima izmedju negativnih i pozitivnih jona.

U svim gore citiranim studijama za uzajamnu neutralizaciju, zahvaceni elektron je slabo
vezani, spoljasnji elektron. Istovremeno, ovi tretmani predpostavljaju da atomsko jezgro os-
taje pre svega neometano prilikom ovog procesa. Medjutim, pri sudaru na visokim energi-
jama, takav opis prestaje da vazi ukazujuéi da zahvat unutrasnjeg (¢vrsto vezanog) elektrona
se mora uzeti u obzir [144]. Postoje dve visoko energijske aproksimacije koje su primenjene za
istrazivanje uzajamne neutralizacije. Jedna takva teorija je trocesticna CDW-3B (continuum
distorted wave) aproksimacija, koja je iskoriséena za odredjivanje efikasnog preseka zahvata
elektrona Q(nl,n'l") kada brzi proton interaguje sa H~ metom [154]. Ovde kvantni brojevi
nl i n'l' oznacavaju elektronska stanja zahvac¢enog i pasivnog elektrona respektivno. Dakle
Moore i Banyard su u svojoj studiji [154] prikazali rezultate za stanja sa n i n’ jednaka 1 i
2, zajedno sa | = 0, 1 1!’ = 0. Utvrdjeno je da su ovi rezultati za efikasni presek veoma
osetljivi na izmenu talasne funkcije koja opisuje metu. Meta je bila opisana varijacionom
talasnom funkcijom Hartree-Fock-ovog tipa, koris¢enjem formalizma podeljenih ljuski (splite-
shell) i konfiguracione-interakcione talasne funkcije [154]. Bez obzira na znacaj ove visoko
energijske aproksimacije i svih gore navedenih studija, one su ipak sve ograni¢ene na kate-
goriju trocesticnih aproksimacija, u kojima je jedino aktivni elektron opisan na eksplicitan
nacin. Drugi visoko energijski model je Coulomb-Born-ova aproksimacija koja je bila pri-
menjena [155] u ‘prior’ i ‘post’ formi za izracunavanje totalnog efikasnog preseka za zahvat
elektrona iz osnovnog stanja mete u osnovno stanje projektila H™ + H~(1s%) — H(1s) + H(1s)
u energijskom intervalu od 25 do 100 keV. Sa druge strane za vezano-slobodne prelaze koji
se ostvaruju u sudarima H™ sa H™ jonima, ¢etvorocesticna Modifikovana Coulomb Born-ova
(MCB) aproksimacija ([41], [156]-[158]) za jednostruko elektronsko odlepljivanje (detachment)
H* + H- — H' + H + e je u odli¢noj saglasnosti sa svim raspolozivim eksperimentalnim
podacima u kojima upadna brzina v pokriva Siroki opseg ( 0.235-12 a.u.). Uspeh MCB
cetvorocesticne aproksimacije je bio dobra motivacija za izvodjenje sistematskog proucavanja
jednoelektronskog zahvata u HT + H™ sudaru koriséenjem CB1-4B metoda, koji takodje pri-
pada Sirokoj kategoriji ¢etvorocesticnih teorija izoblicenih talasa, na osnovu koga su dobijeni
parcijalni i totalni efikasni preseci (sa stanovista cetri tela) koji ranije nisu bili dostupni u
literaturi.

Dakle razmotrimo jednoelektronski zahvat u procesu (2.112):

H + H; (15%) — Huy(n/1Um’) + Hy(15s), (2.121)
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gde su indeksi 7a” i ”b” iskoris¢eni da bi se napravila formalna razlika izmedju dva inace
indenti¢na protona. Mi smo usvojili nerelativisticki spin-nezavistan formalizam u kojem se
dva elektrona u (2.121) mogu smatrati razlic¢itim jedan od drugog u smilsu da je e; zahvaceni
elektron u proizvoljno satnje H,(n/l/m/), dok je e elektron u ostatku mete Hy(1s). Meta
H~ je uzeta da se nalazi u osnovnom singletnom stanju (1s%) 1S, §to znaci da je koordinatna
talasna funkcija simetriéna (spinska je antisimetri¢na). Uobi¢ajno se mislio da svi bez izuzetka
jednostruko naelektrisani ne-molekularni negatini joni u odsustvu spoljasnjeg magnetno polja
imaju samo jednu stabilnu konfiguraciju, konfiguraciju osnovnog stanja. Osnovno stanje za H™
je dato elektronskom konfiguracijom (1s?) 1S. Zaista Hill [17] je 1976 godine pokazao da H~
ima osnovno stanje koje je stabilno. Medjutim, mnogo ranije 1950 godine, Hylleraas [159] je

pokazao postojanje drugog stabilnog stanja za H™ i to dvostruko ekscitovanog stanja (2s'2p!)
3P.

Kao sto je veé¢ receno vrlo je bitno izabrati talasne funkcije koje zadovoljavaju korektne
granicne uslove kao i odgovarajuéi kratkodometni potencijal [40, 41]. Naime ovo je drasticno
vidljivo u jednostrukom elektronskom odlepljivanju H* + H~ — H*™ + H + e [158] za koje
Eikonal Coulomb Born-ova (ECB) aproksimacija [160] nadmasuje eksperimentalne podatke za
2-3 reda veli¢ine, za razliku od uspesnosti MCB metoda [156]. T ECB i MCB aproksimacija
imaju istu ulaznu i izlaznu talasnu funkciju. Medjutim perturbacioni potencijal ECB modela
nije u saglasnosti sa talasnom funkcijom u ulaznom kanalu $to vodi nekorektnom grani¢nom
uslovu u ovoj aproksimaciji.

Veé¢ smo napomenuli da je ¢etvoroparametarska talasna funkcija Lowdin-a [15] isoris¢ena
za opisivanje osnovnog stanja H™(1S) jona:

@i(fla .fg) = N( ale*bl"’“ + age*b”l)
x (a1e™01"2 4 gyet22), (2.122)

gde su varijacioni parametri a; = 0.30025, ay = 1.0001, by = 0.4228, by = 0.9794, a normaliza-
ciona konstanta N je data sa:

1 (a? ay 16a, !

N = - {bi’ + ay lb% + o +b2)3]} . (2.123)
Na svim razmotrenim upadnim energijama 160 integracione tacke su iskoris¢ene za svaku od
tri kvadratura u totalnom efikasnom preseku (2.65) kako bi se postigla konvergencija na dve
decimale. Kao §to je receno efikasni presek dat relacijom (2.70) za svako konkretno n/lfm/
dodatno je pomnozen sa 2, u suprotnosti sa jednoelektronskim modelima zatvorenog sprezanja
u kojima su bili uvedeni unutrasnji i spoljasnji elektron, gde je uzeto da je zahvaceni elektron
spoljasnji, slabo vezani.

Konkretno totalni efikasan Q presek za uzajamnu neutralizaciju u H"+H™ sudaru (2.121)
dobijen je sumiranjem svih doprinosa (parcijalnih efikasnih preseka) svih individualnih ljuski i
podljuski do n/ = 4 na osnovu relacije (2.117). Dobijeni rezultati za totalne i parcijalne efikasne
preseke na upadnim energijama protona u intervalu od 10 do 3000 keV prikazani su u Tabeli
8. Na osnovu Tabele 8 vidimo da za parcijalne preseke sa fiksiranim glavnim kvantnim brojem
n' i razlicitim orbitalnim kvantnim brojem I/ (razli¢itim orbitalnim momentom impulsa) vaze
slede¢i odnosi:

Qs > Q3 , E>100keV

Qss >3 » Qi >Qy , E2>150keV
Qsp > Q3 , E>20keV
Qu>Q; , E>10keV

(2.124)
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Tabela 8. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u CB1-4B metodi za zahvat elektrona iz
H~(1s%) od strane protona u funkciji upadne energije E(keV) u laboratorijsom sistemu reference. Red
oznacen sa ()., predstavlja efikasan presek sumiran po svim vezanim stanjima zahvac¢enog elektrona
H(n/1/m’) pomoéu relacije (2.117). Notacija X[—N] predstavlja X x 10~

n/IN\E(keV) | 10 20 50 75 100 150
Is 3.78[-16] | 1.74[-16] | 3.07[-17] | 1.04[-17] | 4.22[-18] | 9.92[-19]
25 1.38[-16] | 3.33[-17] | 5.03[-18] | 1.72[-18] | 7.01[-19] | 1.61[-19]
2p A71[-16] | 1.41[-16] | 1.07[-17] | 2.34[-18] | 6.90[-19] | 1.01[-19]
Q5 6.09[-16] | 1.74[-16] | 1.58[-17] | 4.06[-18] | 1.39-18] | 2.62[-19]
3s 4.30[-17] | 1.12[-17] | 1.59-18] | 5.42[-19] | 2.20[-19] | 5.04[-20]
3p 1.11[-16] | 3.90[-17] | 3.61[-18] | 8.18[-19] | 2.45[-19] | 3.63[-20]
3d 1.28[-16] | 2.57[-17] | 8.92[-19] | 1.35[-19] | 3.04[-20] | 3.03[-21]
Qs 2.83[-16] | 7.59[-17] | 6.09[-18] | 1.49[-18] | 4.95[-19] | 8.97[-20]
1s 1.86[-17] | 4.99[-18] | 6.90[-19] | 2.34[-19] | 9.47[-20] | 2.16[-20]
ip 4.60[-17] | 1.63[-17] | 1.58]-18] | 3.64[-19] | 1.09]-19] | 1.63[-20]
Ad 472[-17] | 1.25[-17] | 5.07]-19] | 7.87[-20] | 1.80[-20] | 1.81[-21]
Af 2.58[-17] | 2.93[-18] | 4.17[-20] | 4.28[-21] | 7.38-22] | 5.03[-23]
Q1 1.37[-16] | 3.67[-17] | 2.82[-18] | 6.80[-19] | 2.23[-19] | 3.93[-20]
Qron 1.62[-15] | 5.18[-16] | 5.98[-17] | L.77[-17] | 6.63[-18] | 1.45[-1]

n/IN\E(keV) | 200 500 750 1000 1500 3000
Is 3.13[19] | 4.41[-21] | 5.37[-22] | 1.15[-22] | 1.23[-23] | 2.46[-25]
25 4.97[-20] | 6.30[-22] | 7.39]-23] | 1.54[-23] | 1.61]-24] | 3.16[-26]
2p 2.27[-20] | 1.08[-22] | 8.28[-24] | 1.28[-24] | 8.74[-26] | 8.29]-28]
Q5 7.24[-20] | 7.38[-22] | 8.22[-23] | 1.67[-23] | 1.70[-24] | 3.24[-26]
35 1.54[-20] | 1.92[-22] | 2.23[-23] | 4.63[-24] | 4.83[-25] | 9.39[-27
3p 8.17[-21] | 3.86[-23] | 2.94[-24] | 4.52[-25] | 3.09-26] | 2.92[-28]
3d 5.15[-22] | 9.74[-25] | 4.91[-26] | 5.62[-27] | 2.53-28] | 1.18[-30]
Qs 2.41[-20] | 2.31[-22] | 2.53[-23] | 5.09[-24] | 5.14[-25] | 9.69-27]
15 6.61[-21] | 8.15[-23] | 9.47[-24] | 1.96[-24] | 2.04[-25] | 3.98[-27]
ip 3.67[-21] | 1.73[-23] | 1.32[-24] | 2.02[-25] | 1.38]-26] | 1.30[-28]
Ad 3.00[-22] | 5.87[-25] | 2.96[-26] | 3.38[-27] | 1.52-28] | 7.06[-31]
Af 6.49[-24] | 4.99[-27] | 1.67[-28] | 1.42[-29] | 4.23[-31] | 9.69[-34]
Qr 1.06[-20] | 9.94[-23] | 1.08[-23] | 2.17[-24] | 2.18[-25] | 4.11[-27]
Qron 4.37[-19] | 5.63[-21] | 6.72[-22] | 1.42[-22] | 1.51]-23] | 2.99[-25]

Rezultati iz Tabele 8 su takodje prikazani graficki na slici 2.11. Prikazane su raspodele
parcijlnih efikasnih preseka @ ; za zahvat u pojedinacna finalna stanja sa datim glavnim
kvantim brojem n/. Sa slike se vidi da elektronski zahvat u osnovno stanje (n/ = 1) daje
najveci doprinos za upadne energije iznad 20 keV . Trenutno ne postoje eksperimentalni podaci
za parcijalane efikasane preseke na osnovu cega bi se procenila tacnost predvidjanja CB1-4B
metoda za parcijalne preseke @), s, tako da je veoma pozeljno da se merenja ovih parcijalni
preseka (Q,,s urade u bliskoj buduénosti.

Sa druge strane, postoje eksperimentalni podaci za totalni efikasni presek Qo [161]-[165]
za razmatrani proces (2.121). Najnoviji podaci iz merenja su prikazani na slici 2.12 i poredjeni
sa odgovarajuéim teorijskim rezultatima. Naime meta H™ jon u H" +H™~ sudaru moze postati
neutralni H atom ili elektronskim odlepljivanjem (jonizacijom) sa totalnim efikasnim presekom
@p ili uzajamnom neutralizacijom sa totalnim efikasnim presekom @Qy(ovde je uveden indeks M
za uzajamnu neutralizaciju da bi se napravila razlika izmedju ova dva preseka). Ako simbolom
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Slika 2.11: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji upadne energije E(keV) u laboratorijskom
sistemu reference za reakciju Hf + Hy (1s?) — Ha(n/1/m/) + Hy,(1s). Puna linija predstavlja to-
talni efikasni presek Q; ~ Q] + Q5 + Q3 + 2.561Q),; dobijen CB1-4B metodom [49] koris¢enjem
Oppenheimer-ovog (nf)™3 zakona skaliranja za aproksimativno uraéunavanje svih nivoa nf > 5 koji
nisu eksplicitno racunati. Isprekidane linije prikazuju parcijalne efikasne preseke ), za fiksiran glavni
kvantni broj n/ zahvaéenog elektrona kao §to pokazuju strelice na slici.

QT oznacimo apsolutni efikasan presek za ukupno dobijanje atoma vodonika, onda sledi Q1 =
Qp + Qu, posto izgubljeni elektron moze biti jonizovan ili zahva¢en. Schon et al. [164] su
izmerili Q1 i @\ 1 na osnovu toga izracunali efikasni presek za odleplivanje Qp = Q1 —
Qn. Peart et al. [163] su 1976 godine izmerili Q1 u sistemu centra mase na energijama
izmedju 1.49 i 35.2 keV. U cilju ispitivanja elektronskog odlepljivanja, oni su oduzeli efikasni
presek () od njihovih podataka za Q1. Medjutim 1976 godine nisu bili izmereni preseci Qy u
odgovarajuc¢em energijskom intervalu, tako da su Peart et al. morali da ekstrapoliraju ranije
nisko energijske eksperimentalne podatke (ispod 10 keV) [161, 162] za @y na visim energijama
sudara. Godine 1987, Schon et al [164] su pokazali da ova ekstrapolacija rezultata je bila znatno
iznad izmerenih. Iz toga razloga ekstrapolirani podaci Peart-a et al. [163] nisu prikazani na
slici 2.12.

Rezultati za Qg dobijeni CB1-4B aproksimacijom pomoc¢u relacije (2.117) prikazani su
na slici 2.12. Kao sto se moze videti na ovoj slici, CB1-4B teorija je veoma uspesno opisala
cksperimentalne podatke Schon-a et al. [164] i Melchert-a et al. [165]. Eksperimentalni rezul-
tati predstavljeni u [165] prakti¢no se podudaraju sa merenjima iz [164]. Izuzetak se javlja
jedino na energiji Ej,, = 40 keV, gde je izmereni efikasni presek iz ref. [164] 1.06 + 0.16 [—16]
cm?, dok ref. [165] daje odgovarajuéu vrednost 1.85 4 0.185[—16] cm?. Dodatni eksperimen-
talni preseci na visim upadnim energijama bi bili dobrodosli da bi se obezbedili vazni testovi za
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Slika 2.12: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV) za
uzajamnu neutralizaciju u H" + H™ sudaru. Puna linija pokazuje rezultate za totalni efikasni pre-
sek Qy ~ Q7 + Q5 + Q3 + 2.561Q; koji je izracunat CB1-4B metodom [49]. Isprekidana linija
reprezentuje CB1-3B rezultate [49]. Tacka-crta linija prikazuje CDW-3B efikasne preseke [154]. Tacka-
tacka-crta linija predstavlja izra¢unavanja Shingal-a i Bransden-a [148], dok tackasta kriva predstavlja
rezultate TC-AOCC metoda [150]. Ekpserimentalni podaci: m Schon et al. [164]; o Melchert et al.
[165].

nasu teoriju. Da bi smo uporedili nas rezultat sa kvantno mehanickim troceticnim modelima,
mi smo primenili generalni algoritam Belki¢a [82] za CB1-3B aproksimaciju, gde smo isko-
ristili talasnu funkciju slicnu vodonicnoj za opisivanje H™ jona sa efektivnim naelektrisanjem
Z;f I = 0.6875. Izracunavanja CB1-3B efikasnih preseka su uradjena do n/ = 4 i rezultati su
prikazani na slici 2.12 isprekidanom linijom. Kao Sto se vidi sa ove slike na ve¢im upadnim
energijama CB1-3B i CB1-4B metodi daju slicne rezultate, a na nizim energijama CB1-4B
pokazuje bolje slaganje sa eksperimentom. CDW-3B rezultati iz ref. [154] koji su dobijeni na
energijama iznad 100 keV sa istim efektivnim naelektrisanjem (0.6875) su takodje predstavljeni
na slici 2.12 i to tacka-crtom linijom. Kao sto je o¢ekivano CDW-3B rezultati su ispod CB1-4B
efikasnog preseka zbog uklucivanja kontinualnih intermedijalnih stanja zahvacenog elektrona.

Sto se tice drugih teorija, to je jasno sa slike 2.12 da su rezultati dobijeni metodom spreg-
nutih kanala koriséenjem bazisa od 23 stanja za svaku tesku cesticu [148] znacajno ispod
eksperimentalnih podataka. Sistematsko povecanje odstupanja ovih efikasnih preseka u metodi
zatvorenog sprezanja od merenja raste sa povecanjem upadne energije projektila. ProSirenje
veli¢ine bazisa moze da poveca izracunati presek. Zbog toga su Liu i Wang [150] su sprov-
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eli izracunavanje koris¢enjem TC-AOCC metoda sa bazisom od 50 stanja za E > 52.06 keV
i bazisa od 77 stanja za E < 52.06 keV. Njihovi rezultati koji su prikazani na slici 2.12
tackastom linijom su iznad Shingal-ovih i Bransden-ovih [148], ali su i dalje ispod merenja na
viSim energijama.

Q (sz)

Slika 2.13: Totalni efikasni presek (u cm?) u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV) za
uzajamnu neutralizaciju u HT +H™ sudaru. Puna i isprekidana linija odgovaraju talasnim funkcijama
Lowdin-a [15] i Silverman-a et al. [16] kojima je opisano osnovno stanje helijuma, respektivno.

Da bi testirali osetljivost CB1-4B metoda na izbor priblizne talasne funkcije osnovnog stanja
H~ jona, izra¢unati totalni efikasni presek za reakciju (2.121) smo predstavili na slici 2.13. Sa
slike se vidi da krive dobijene CB1-4B metodom koriséenjem talasnih funkcija Lowdin-a [15]
(puna linija) i Silverman-a et al. [16] (isprekidana linija) se znac¢ajno razlikuju jedna od druge
i ta razlika postaje sve izrazenija sa porastom upadne energije. Dakle iz ovog se da zakljuciti
da je za proces (2.121) pogodnije opisati osnovno stanje H™ jona talasnom funkcijom Lowdin-
a [15] nego Silverman-ovom et al. [16] (varijacioni parametri u ovom slucaju koji figurisu u
relaciji (2.113) su a; = 1.03923 i ap = 0.2832215) talasnom funkcijom, odnosno za ovaj proces
CB1-4B metod je veoma osetljiv na izbor priblizne talasne funkcije osnovnog stanja H™ jona.
Do istog zakljucka su dosli Belki¢ i Mancev u radu [166], gde su za proces dvostrukog zahvata
elektrona iz He atoma od strane protona, u CDW aproksimaciji, pri ¢emu se formira H™ jon,
za osnovno H™ jona iskoristili talasnu funkciju Lowdin-a [15] i pri tome dobili odliéno slaganje
sa eksperimentalnim podacima.
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2.3 Prva Born-ova aproksimacija u post formi

U ovom delu ¢emo prouciti proces (2.1):
Zp + (Z1ie1,ea)12 — (Zp, e1)nsirms + (27 €2)1s (2.125)

sa stanovista post forme ¢etvorocesticne grani¢no korektne prve Born-ove aproksimacije.

Post forma amplitude prelaza za proces (2.125) je data sa [46]:

_, 1 1
T () ///dﬂfld@dR%fzfmf(Sl)@T( 2) | Zp <R - )
S2
+(Zr —1) (1 ! ) + ( L2 )} (T, Tp) e AT T g () (2.126)
— - — _— = (T, 7o) e , )
g R x1 12 x Pl
gde je rastojanje izmedju dva aktivna elektrona e; i ey oznaceno sa 115 = |71 — Za| = |51 — Sb.

Ostale oznake i veli¢ine su ve¢ razmotrene u sekciji o prior formi, kao i probna funkcija ¢; (%7, Z5)
osnovnog stanja dvoelektronske mete. Ovde je takodje izabran oblik za £ (ﬁ) tako da nakon
eliminacije (pv)?4r(#r=2/v iz integrala (2.126) iz veé pomenutog razloga, ostaje u integralu
(2.126) da figurise clan (vR + 7 - R)%.

Amplituda prelaza T;% i1 se moze radi jednostavnijeg razmatranja zapisati i u sledecem obliku:

52

T ()= > Nu {ZP[J](%]“’Z) iy o
k,l

(Zr = DIY = JE) 4 (I8 — &)L (2.127)
sa
= Re—id Ry, 1+ 7 R) ’ ﬁ, 1
dRe " “E(yR RySW®D(R 2.128
gde je w = R7 Z1,82,T12 1
1
WD = =BeA, Wk = B, D, (2.129)
Wk = £, A, Wk = 1 ij A 2.130
1 k 712 27T2 7_2 k,T Z,TJ ( . )
8
— [ dpye@rtae — __ F0 2.131
Al / To€ (ZT"‘O([)S’ ( 3 )
R 87T<ZT -+ Oél)
L= | dEye TP Grta)ze 2.132
A = [ daae P2+ (Zr + )72 (2.132)

By, = / Ay e TRk m (3, (2.133)

e~ (Zrtai)zs t)
D,:/d@i 21 (Zr + ) /dt1 (1+ A R)e MR (2.134)

S9 1
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6—217 T1—agx1

— * —

Ek:/diﬁix Oniirms (51)
1

_ e W e~ 0
:/dxlxi [/dqe I lgpnflfmf<q)} ) (2135)
1

By = [ dife T ()
:/dfle_i(?+ﬁ).fl—akxl |:/ die—i@§1@nflfmf(§):| ) (2136)

gde velicine Ng;, Ay 1 @prirms (¢) imaju isti oblik i znacenje kao i u prior formi. Za integral

Jﬁfj) iskoris¢ena je dobro poznata relacija:

1 1 A7 i -
- o i (8 —T2)
=g e T (2.137)

Integrali By, i £y se neznatnim sredjivanjem i koriséenjem izraza (2.12) mogu zapisati kao:

By, = (2m) 3NZ* (=)' 8may, Z G2, (2.138)
Ly, = 2m) 2N (=) 4n Y .60, (2.139)
p=0
gde su:
gl(gT:Q) :eid-}? / dq’e—zq‘é y;}mf (67 O_';) (2140)
v (17— @2 + a3+ +2(|g+ (B — 7) |2 + a}]?
0 1) za R / d—’ —iq-R y;}mf (CT_ O_';) (2141)
(1= @ + afp"+2(1q + 5I° + af)

dok je n, =nf — 1/ — 1.

Veli¢ine ¢, i ay su date izrazima (2.15) i (2.18) respektivno. U izvodjenju relacija (2.140) i
(2.141) iskoriséena je smena ¢ — ¢ — d.

. . . 2 s . , :
Razmotrimo najpre integral gfjlj. Koris¢enjem ve¢ pomenutog Feynman-ovog parametriza-
cionog integrala:

1 - (s+r—1)! f ts_l(l _t)r—l
AsBr (s —1)I(r — 1)! /dt [At + B(1 — t)]s+" (s,r = 1), (2.142)

1maimo:

gl = / dt 72 , (2.143)

(T —iG - Lo Rylfmf(q + Qm)
=e /d a (1 Ay (2.144)
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gdejen=p+1/ +3i

Q. =Q,—a=1—t)(7+7), (2.145)
Q,=Q+01—-t7 Q=at—pF1-1), (2.146)
A2 =0+ 7Pl —t) +ajt + o (1 —t). (2.147)

Za dobijanje relacije (2.144) iskoristili smo smenu ¢ — ¢+ Q-.

Da bi smo izvrsili ugaonu integraciju po Q7 = (6,,¢,) u jednacini (2.144) najpre ¢emo
primeniti adicionu teoremu za regularne krute harmonike [74, 75]:

Virmr (§+ Qr,) = Z Z I m) Vo (@100 (Or) (2.148)

11=0 m{:—lf
gdejeld +15 =1, m{+md =m', —l{gmfglf (j=1,2)1i
217 +1
T orf 7
(21 +1)(203 + 1)

(1f + mf)! (1 — m!)! 12
U+ mD)H +md) (1 = m])(I5 — md)!

(Hmi|t'm’) =

(2.149)

Primenimo ponovo adicionu teoremu za Y, o (@~ ), nakon cega dobijamo:

ylg Z Z lsmls 2m2>ylf [(1 — )7

1 =0m{ =],

X Voo [(1—=1)7)], (2.150)

2s 2.5

sal{s—l—l —l , m{s+m§s:m£, —l{sﬁmj;glfs (j=1,2)i

215 4+ 1
47 7 7
(2115 + 1)(2128 + 1)
1/2
(1 +m3)! (1 — £>' ]
(l{s + mls) (l + m?s) (l mls) (l )‘

( lsmls |12 m2)

(2.151)

Koriséenjem relacije Vs s [(1—)7] = (1 —t)lgsvlngf ({7) i izborom brzine ¥ kao i kod prior
forme duz Z—ose, vidimo da ¢e sferni harmonik Y, i m 2 ({7 ) u ovom specijalnom slucaju biti ra-
z1i¢it od nule jedino za mi, = 0, dakle imac¢emo Yf NG )=Y, i (0, 5) =1/ @IS, + 1)/@m)d, i

f 2s S S

Na ovaj naé¢in suma po mj, u jednacini (2.150) nestaje, tak da se formula Y}y (q+ QTQ) re-
dukuje na:

lf

yl*fmf (Cf‘{' éTa \/_ Z Z Z {|lfmf)( ) 25Q<lls7 )

=0 mi=—1/ 1] *|m2|

X Vit o (D) g (1= 1)T], (2.152)
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gde su:

U, 7) = (U, [fmd) (=1)"™ o'% |Vdr, (2.153)

A +1 (+m)) @ —mi 17

lam 2.154
() = | Gl 40 = )1, — 2150

Pomoc¢ni integral Z/{,E,TZ)) iz jednacine (2.144) ¢emo sada zapisati u slede¢oj formi:

vy i ,
Uy=e 0= R3T 3T 0 @l w1 - o, )
=0 m{=—1f 1] =|mi|
x Vi 1= OFIWT, (2.155)
i Vit (D) 5 T .

Vir [ dge S e = A - DFED Yy (). (2.156)

—

Zamenom eksponencijalnog ¢lana e~@® u prethodnoj jednacini veé¢ pomenutim Rayleigh-evim
razvojem u prior formi:

. 00 l . A,
e TR =41y (=) 51(qR)Y; () Yim(R), (2.157)
1=0 m=—

i koris¢enjem rezultata iz referenci [72, 74] dobijamo:

= ql“Jlf(qR) B /2;,,_1/2(RA)

F) = / dg = 2.158
k,p — 7'('le q +A72_)n+1 onp 'A2n 21 ( )
gdeje v =n—1].
Na ovaj nacin se integrali L{,S; i Q,gf ) svode na:
f
i A7r5/2 - i U ;
UIE,I)? onp Qo > Z Z Um{|'m!)(1 - t)f2
=0 mi=—1] i =m}|
N S
Q(llsa )( ) ylf _ [(1—t> ]m, (2.159)
AZ
52 U i ,
Gy = T = Z Z (Hm{ o, 7) (-
lf =0 mi=—tf 1 =jmi|
p BY L (RA.)
/dtt" 21— )bl @ B o™ Ty (1 - )7, (2.160)
A3_n72l171 150 g

gde su velicine Bl(f” lm ARAL) ik, /2(RA;) koje predstavljaju B—funkciju i redukovanu Bessel-

ovu funkeciju respektivno, definisane u prior formi sa tim §to ovde umesto u,,, m/, A figurisu
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v, m], A, takodje respektivno. Zamenom jednacine (2.160) u (2.138) i koris¢enjem jednacina

(2.128), (2.129) i (2.132), imamo:

f
9 I

S = DS s z S i

p:O Oml——lf lf —|m2|

x QI 7) (i) /dtt”—2(1 )

dr (ot
. /A2n21f 2 ylf-v—mg[(l — 7L, v,

gde su:

DY = 64n®(—i)' N* (Zr + an)eu

[ — / dRe @ wR + - R)*BYS (R).

T12

u,lf . ;. . . .
Integral Lgm v je vec¢ izracunat u prior formi sa rezultatom:

oy _ A @) 38 (o), 2700 o 5 0
T2 272 nyp! :0(—2np)pr P! [—m{ T
n,1 =
G (Ga) = S Z *h, (12, (G- 7).,
k=0 ly= |m

gde je:

plzpr+1a np:n_l{_la pn:pr+l{+17

Zl{ll(@‘f ) = (l1|lf )( w)byh —m (Qr);

1/2

(h’l{ —m]

)_l%{H (U +m)! (] —m])!
N (2l +1) (l1—|—m1) (ll_ml) (I2!)?

Preostale velic¢ine koje se javljaju u jednacini (2.165) definisane su kao:

(I)k:ll

prlf

()= (a10}) sFal=h1 /2, ~ka /2 +1/2,1
—iyis k1 1, —p =15 1/A,),
(QDT)pl

=T(1+i&)l + 1)plw~7:m

pi = (L4 8u (=i (=po)i(ine)e (=1)*CF
S T NI

(2.161)

(2.162)

(2.163)

(2.164)

(2.165)

(2.166)

(2.167)

(2.168)

(2.169)

(2.170)

(2.171)
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sFo(—=k1/2, —k1/2+1/2, 1 —iy b+ l{ +1,—p — lf? 1/A;)
Bk )2) (R /2 1/2)0 (1 — 1\

gde su:
A2 2wA, —iQ, - T) v
T Az + Q?_ 9 T Az + Q?_ 9 CT BTAT 9 ( 73)
A B#
D =T =7 2.174
T AT, ‘FT A72_ +Q72_’ ( 7 )
ki=p—k, l1+l2:l{7 i ==+, yo=—-E—1ly. (2.175)

U jednacini (2.172), 3F, oznacava ve¢ razmotreni Clausen-ov generalisani hipergeometrijski
polinom [79] gde je simbolom [k;/2] oznacen najvedi ceo broj sadzan u razlomku k; /2.

Dakle, korelacioni term se svodi na ¢etvorodimenzionalni integral:

D(kvl) Ny lf
¥
JT(fQ,z): l4 Z L Z Z Z {|lfmf)
™ =02 zf =0 m{=—1] 1, —Im§|
Q<l{s7 _»)<_1) ZIJM(p g )7 (2176)
gde je:
5o (2n,)! & 2prme
Mg;;,ll) _ ( np‘) Z ( np Pr /dttn 2 l +1h127 (2.177)
np‘ pr=0 ( 2np Pr

co m 21

sin 0,drdf,.do,
h12_/// 2n—21] —p,— 1 o1
A + (ZT + al) ]
x G,{j_m{(QT T)y,{y,mg[(l —t)7]. (2.178)

Primenom sli¢ne tehnike pomo¢ni integral Q,(C%l) iz jednacine (2.141) se moze svesti na realan
jednodimenzionalni integral, tako da se veli¢ina Jg(g’fvl) iz jednacine (2.128) moze napisati:

D
gk 1 Z
. mlag(Zr + o)t =5 27 (n — 2)!
1f
< Y (—paia@ s)men (2.179)
1 =|mf|
gde su:
np—1 —_n
MP ) — (2np —2)! pz: (1 —my)p, 20t
o (n, —1)! =, (2—2n,) !
P pr=0 p)pr  Pr

= 2 )l£ (p
/thM “D (GA), (2.180)

1) 2lf—pr—1 —mf
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A? =*t(1—t) +ajt +of(1—t). (2.181)

Velicina G(p”’ QA je data izrazom (2.62) kada se u njemu umesto A i 7 zamene 11 0 re-
J J

spektlvno.

Preostali integrali su razmotreni u prior verziji gde je Jl(f’ Y dat izrazom (2.56) dok je J{&D
dat izrazom (2.58).

Konaéni izaz za amplitudu prelaza u post formi glasi:

1 f =
Ql,v)
ZZ Nkl 3 (4)#2%#
klp=0 2)' l{:|mf| (ZT+061)4
f Zr 4+ o)t f
ZP(QME%’ZI) _ (TQI)Mgz;ll)) +2(Zp — 1)

f 1 2
< (ME %M@,l{)) _ Mg,z;’)}

1

1 ;
Z Z Z Hm{ | m! )~ 20, 7)MED L (2.182)

zf 0md=—tf 1J =|m]|

gde je Ny, = Ny, zD D /n?.

Ovim se amphtuda prelaza T;JC svodi na izraz u kome je potrebno uraditi integraciju po
realnim promenjlivima ¢, ty, 7, 6. i ¢,. Zavisnost amplitude prelaza T;;(7) = T;;(n, ¢y) od
azimutnog ugla ¢, sadrzana je u faznom faktoru exp(—im/¢,). Dakle, da bi se dobio totalni
efikasni presek integracija po ¢, moze da se uradi analiticki, tako da dobijamo:

1 o0
(T} = 55 [ AmIT .0 (2.183)
0

Ovaj racun kao i u slucaju prior forme je generalan i moze se primeniti i za simetri¢ne i
asimetricne sudare.
Preostale integracije pon, t, t1, 7, 6. i ¢, moraju da se urade numericki pomocu kvadratura.

2.3.1 Skaliranje i priprema za numericku integraciju

Osim integracije po ¢, € [0, 27| za koju je primenjena Gauss-Mehler-ova (GM) kvadratura:

/dquF(cos ¢r) ==Y F(cos o ), (2.184)
0

za ostale integracije je iskoris¢ena Gauss-Legendre-ova (GL) kvadratura nakon slede¢ih smena
promenljivih:

1+
1—xa’

r= € [~1,+1], (2.185)

1
T=x0T, To=—, 1y =1—x, T=1+4+z, dr = 2z5dr, (2.186)
X1
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cosb, =u, wué€l[-1,+1], (2.187)

201+ 2) el
1=\ FElhH (2.188)

Poslednja smena promenljive n je razmotrena u prior formi. Nakon sredjivanja i eliminacije
prividnih singulariteta x = 11 z = 1 koji postoje prema relacijama (2.185) i (2.188) analitickim
skaliranjem (eliminacijom veli¢ina 1 — 2 i 1 — z iz imenioca integranda u izrazu (2.183)) za
totalni presek dobijamo:

+1
imad) = Ny, [ dAT5()1. (2.189)
1

Ovde ¢emo izlistati relacije koje su koriséene u izvodjenju izraza (2.189) a koje veé nisu
prikazane u prior formi:

2 7 l‘f
Ti(n,0) = TiH(n) = 267 T (z), MG = 60 gt (2.190)
MED = FMED, by = 2 s, (2.191)

. f i = o~

G (@D = ARG (@A), (2.192)
pni’)lf(QA) LG (pn,mf (QA) (2.193)
Zl{ll(QT U) = 2 5’76121{11(@7 ), Q- T =20Q, - U, QF = 2015Q7, (2.194)

1~ o~ o A 1 o~ o~
a-T=zi200T, B-T=zmf T, 1:T=2z20"T, (2.195)

- h ~ - 2, ~ =
yh,—m{ (Qr) = 2 xélyll,—m{ (@), Yll,—m{(Qﬂ-) - Yzh—m{ (@), (2.196)
- 1,5 = 5 > -
yl{y_mg[(l—t)T] = .Tiolsyl{y_mg[(l—t)T} ) Y}{S,_mg(T) = YE{y_mg(T) ) (2.197)
@kll (1) le+l£+1xpl+lf+l1+Z§+2®kl1 (1) (2 198)
PrvT - ~1 DrUT ) .
fz fiz ~
ai _ Zifl'f’ll +ZE+1LU11)1+2l1 +Z§+2F(1 + Zf) aql— ’ b71_ _ z(]]c-‘rlgxlozb}_ 7 (2199)
1
A13Fy(—k /2, =k /2+1/2, L—iyk+ 1 + 1, —py — 1] ; A )
1417
~ Z(kl u)/u
= 3 Fy(—k1/2, =k /2 4+1/2, 1=y k +1 +1,—p =1 ; 22— ), (2.200)

A,
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AT == Zlﬁq— y BT = ZII:[BT 3 CT == Z()CT y (2201)

D, =zaD,, Fr=2f0F, (2.202)

gde su skalirane veli¢ine date sa:

o QLT
ZZ Coign—r | 2 (D2
Zr+a)t — 1
« |z M2 WQ“Mggm) +2(Zp — 1)
« (ME 1/\7@,@)_2@@@}
ak’ 1 ak 1
IR Fd Vi
;Z Z (L 1|lfmf)(_1) Q(lls7 JMig e (2.203)
=0 mi =] 1, =i
Cr,i = Noy Noy (Z7 + ag)ay (2.204)
1
on ) e (— Qpr—np ~
Mgg;l) (np') Z ( np)pr ' /dttn—Z(l_tygs—i—lhm, (2205)
ny! pr=0<_2”p)pr pet

M) — (2n, —2)! npz_:l (1—ny,),, 2Pl
N (np B 1)' pr=0 (2 B 2nP)Pr pr‘
tn 2 1 . t)
«Jarg S G, @), (200
2p+lf+l§5,+z§+1o +1
- / ‘ / d / dos 2.207
! 72+$1(ZT+al u [ do-h ( )

h(%) yzf _ [(1 t) ]Gl(?f’l)f(éTAT), (2.208)

2n— 2[ —pr—1
A‘r Dr

ff =
Vi g l1=07] = (L= N7 Yy (7)., (2.209)
p1 i ~
n,1 Y 11/2 > = —
GrY(QA) =Y 3 AP, (12, 9), (2.210)

2, (@, -7) = (|l = m{)(—iv)?Y, _ +(Q.), (2.211)
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(I)klllf (1)= (6{&) 3F2(—k1/2;—k1/2 +1/2,1

Z(kl—u)/u

—im kA = ),

I
_ 257_291 .
il 1), — 2P

(A2 + Q)1

1 (L i8)u (=€), (—p1)i(i2) (—D)FCy
T Bz (1 + 1), kL

(k1—u)/u
~ V4
s Fo(—ki /2, —ki1/2+1/2, =iy kU +1,—p1—1f ; 1T)

T

_v«im /ﬁ/z) (<k1/2 4+ 1/2)u(1 = i), ( 4" W)U’ ="

N A2 — 9(WA. —i0. - _
A :~7’7~7 B = <U 7; ZQI ,U), 07—: ~U~ _Zl,
A2 4 (O A2+ (2 B.A,

. B¢

i,
== ., ‘F’T T~ =~
A.,- 21A72.+Q72.
A2 = (220 + 2000 - T+ 7)1 — t) + (a5t + o (1 —t))a,

~ 1 ~
Q? = 22a%t — 515(1 —t) + 22220 - TH(1 — t) + (2257

1%
=228 BT+ 2170) (1 — t)?,

- - o~ - o~ 1 .~
Uv-T=wTcosb,, Qa-T=17-T—2{0,U T,

o~ ~ ~ 1 .~~~

B-T=—-n-T—2pB,U-T, 1-T=n7sinb,coso,,

~ 15 m{
}7 f(Q» ): 2l1+1< ‘ml‘) (1_2162)mj< d ) +| |
e Am (I + |md])! " d(zi/ ’C..)

X—<21032 _ 1—)l1 e—zm1¢97_ . L, f ml =0 )
2L, (=)l mi <0

f f
~ :; 2[ + 1 (l |TTI,2 ’) |mf|/2 d llS—Hle
Ty 7= 2 (- oty

105

T (U, mi))!

" (cos? 0, — 1) 1, o—imbr 1, mj >0
l{slf'
1s*
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(2.212)

(2.213)

(2.214)

(2.215)

(2.216)

(2.217)

(2.218)

(2.219)

(2.220)

(2.221)

(2.222)

(2.223)
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21/*Fsin 6, sin o-(1—1)

¢p, = arctan : (2.224)
217 + 2, *Fsin 6, cos ¢ (1 — t)
Cr. = Qr./Qr = cosby,, Qr. = x1(B. — vt) + Tcosb, (1 —1). (2.225)
Konstanta koja se javlja u izrazu (2.189) ima vrednost:
912 73 .2 NZP 2
Ny = =217 2( ) ne (2.226)
v

gde je veli¢ina n, data izrazom (2.97). Granice integracije u relacijama (2.205) i (2.207) takodje
se svode na interval [—1,41] u skladu sa (2.110) i to smenama datim u prior formi relacijom
(2.98). Ove smene date relacijom (2.98) i ovde nisu razmatrane u analitickom skaliranju ve¢é
su direktno uvedene u samom kodu za numericku integraciju. U prezentovanom proracunu,
redovi GM i GL kvadratura, odnosno brojevi Ngy i Ngp, integracionih tacaka su bili onoliki
koliko je bilo potrebno da se ostvari konvergencija na dve decimale u izracunatim parcijalnim
i totalnim efikasnim presecima.

2.3.2 Elektronski zahvat u proizvoljna stanja H(n/l/m/) u sudaru H*
sa He(1s?)

Ovde ¢emo razmotriti proces dat relacijom (2.106):

HT + He(1s?) — H(n/IYm’) + He (15), (2.227)

odnosno

H* 4+ He — H(X) + He'(1s), (2.228)

sa stanovista post forme CB1-4B metoda.

U prezentovanim rezultatima mi smo koristili cetvoroparametarsku talasnu funkciju Lowdin-
a [15] datu relacijom (2.122) za opisivanje osnovnog stanja helijuma sa varijacionim parametrima
a; = 2.7626, ay = 1.9104, by = 1.4287, b, = 2.7022, koja odgovara energiji veze E; =
—2.861525. Za reakciju (2.227) Ngu < 20 integracionih tacaka za integral po ¢, i Ngr < 80
tacaka za preostale integracije po t, t1, 7, 6, i n je bilo dovoljno za trazenu tacnost na dve
decimale.

Izracunati efikasni preseci za elektronski zahvat su prikazani u Tabelama 9-13 i slikama
2.14-2.22 na upadnim energijama od 20 do 10000 keV. Konkretno izracunati parcijalni efikasni
preseci za elektronski zahvat u slede¢im ekscitovanim stanjima atoma vodonika: H(2s), H(2p),
H(3s), H(3p), H(3d) i H(4s) su prikazani na slikama 2.14-2.16 na upadnim energijama od 20
do 1000 keV.

Na slikama 2.14-2.16 puna linija predstavlja parcijalne efikasne preseke koji su dobijeni sa
ukupnom perturbacijom V§ u amplitudi prelaza (2.125):

1 1
Vi=AVpy + AVr + AV, AVip=Vip = Vi3, Via= ) Vi3 = P (2.229)
12 1
gde su interakcije AVpy i AV date sa:
AVir = Zo (2 = 1), AV = (Zr—1) (£ - 1) (2.230)
pr=2pi\p = ), T1 = (471 R ) .
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Slika 2.14: Parcijalni efikasni preseci Q3 i Q;p za elektronski zahvat od strane protona iz He(1s%) u
procesu (2.227). Puna i isprekidana linija reprezentuju post efikasan presek u CB1-4B aproksimaciji
[50] sa kompletnim perturbacionim potencijalom i bez potencijala AVis = 1/r19 — 1 /21, respektivno.
Eksperimentalni podaci su isti kao na slici 2.2. Teorijski i eksperimentalni podaci za zahvat u 2p
stanje H atoma su podeljeni sa 10.

Uticaj dinamickih elektronskih korelacija je eksplicitno uzet u rac¢un preko 1/r15 u komplet-
nom perturbacionom potencijalu V§. Za zahvat u n/ = 4 kao §to je reéeno u prior formi
na raspolaganju su eksperimentalni podaci [90, 93, 94] jedino za formiranje H(4s) stanja i
poredjenja sa ovim merenjima su prikazana na slici 2.16. Kao sto se moze videti sa slika 2.14-
2.16 dobijeni teorijski rezultati za formiranje H(2s), H(3s) i H(4s) su u odlicnom slaganju sa
raspolozivim eksperimentalnim podacima na svim upadnim energijama iznad 60 keV. Efikasni
preseci za elektronski zahvat u 2p i 3p stanja atoma vodonika su poredjeni sa raspolozivim
eksperimentalnim podacima na slikama 2.14 i 2.15, respektivno. Ova poredjenja pokazuju da
teorijske krive malo nadmasuju merenja narocito na nizim upadnim energijama, dok na visim
energijama CB1-4B metod konvergira ka eksperimentalnim podacima. Ovo je i o¢ekivano jer je
CB1-4B model visoko energijska aproksimacija. Poredjenje CB1-4B aproksimacije sa merenj-
ima za zahvat u 3d stanje H atoma je predstavljeno na slici 2.15. Utvrdjeno je da teorijska kriva
nadmasuje eksperimentalne podatke na nizim upadnim energijama, dok na visim energijama
predvidjanja CB1-4B metoda su u veoma dobrom slaganju sa merenjima.
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Slika 2.15: Parcijalni efikasni preseci Q};, Qgp i Q;d za elektronski zahvat od strane protona iz He(1s2)
u procesu (2.227). Puna i isprekidana linija reprezentuju post efikasan presek u CB1-4B aproksimaciji
[50] sa kompletnim perturbacionim potencijalom i bez potencijala AVis = 1/r19 — 1 /21, respektivno.
Eksperimentalni podaci su isti kao na slici 2.3. Teorijski i eksperimentalni rezultati za zahvat u 3p i
3d stanja H atoma su podeljeni sa 10 i 1000, respektivno.

Totalni efikasni presek za elektronski zahvat sumiran po svim finalnim stanjima H atoma,
sto je simbolicki oznaceno sa H(X), je na osnovu relacije (2.114):

Qror = Q7 + Q5 +2.081Q5, (2.231)

gde numericki faktor 2.081 priblizno uracunava i doprinos svih pobudjenih stanja n/ > 4. To-
talni efikasni preseci za zahvat u HT — He sudarima u energijskom opsegu od 20 do 10000 keV
su prikazani na slici 2.17. Sa slike 2.17 se vidi da su dobijeni rezultati u CB1-4B aproksimaciji
u odlicnom slaganju sa svim raspolozivim merenjima u veoma Sirokom intrevalu upadnih ene-
rgija, gde se najveca i najmanja vrednost preseka razlikuju ¢ak deset redova veli¢ina.

Potencijal AVjy u kompletnoj perturbaciji V§ iz (2.229) predstavlja izvor dinamickih elek-
tronskih korelacija, gde je 1/r12 potencijalna energija Coulomb-ove interakcije izmedju elek-
trona e; i es. Konkretno, interakcija AVjy je razlika imedju konacne (Vi5) i asimptotske
vrednosti (V%) istog e; — ey potencijala 1/ry5. Dakle, potencijal 1/ je grani¢na vrednost od
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Slika 2.16: Parcijalni efikasni presek @, za elektronski zahvat od strane protona iz He(1s?) u procesu
(2.227). Puna i isprekidana linija reprezentuju post efikasan presek u CB1-4B aproksimaciji [50]
sa kompletnim perturbacionim potencijalom i bez potencijala AViy = 1/r19 — 1/x4, respektivno.
Eksperimentalni podaci su isti kao na slici 2.4.

1/r15 za beskonacno veliko x; i konaéno xs (V5 = {Via}e; s, = 1/x1). Koriséenjem relacije
T2 = |T — T3], mozemo razviti 1/x; = 1/|rf12 — | u Taylor-ov red u okolini Z5 prema relaciji

1/xy = 1/|F1a — To| = 1 /119 — Tia - Z2/135 + - - tako da imamo:
1 1 — . —
AVip= — — — =22 (2.232)
T2 I T'12

Ovo je opravdano za male vrednosti x5 koordinate (reda Bohr-ovog radijusa ag), posto elektron
es uvek ostaje vezan u meti. Odavde se vidi da potencijal AV}, sadrzi informacije o dvoelek-
tronskoj korelaciji e; — es. Iz svega navedenog se vidi da je potencijal AVj, kratkodometna
interakcija u skladu sa korektnim grani¢nim uslovima.

Modulacijom V2 pomocu V3 dobijamo potencijal AVj, koji je vrsta ekranirane dugodome-
tne Coulomb-ove interakcije V1o = 1/r12. Zbog ovakvog efekta ekraniranja, koji je odgovoran za
kratkodometni kombinovani potencijal 1/r15 — 1 /21, ukupan relativan znacaj uloge dinamickih
korelacija preko AVis moze biti kvantitativno razlicit od uobicajnog ocekivanja kada je samo
1/rio razmatran. Na primer, poveéanje upadne energije ¢e smanjiti vreme sudara, Sto ¢e
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Slika 2.17: Totalni efikasni preseci za jednostruki zahvat elektrona iz osnovnog stanja helijuma
od strane protona u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV) za reakciju HT + He('S) —
H(X) +He*(X). Simbol ¥ predstavlja sumiranje po svim vezanim stanjima atoma vodonika H i jona
helijuma He™ koje je izmereno eksperimentalno. Prikazani post efikasni preseci su izra¢unati samo za
osnovno stanje He™. Medjutim sva pobudjena stanja atoma vodonika H(X) su priblizno ura¢unata
preko relacije QL. = QT + Q; + 2.081@; Puna i isprekidana linija predstavljaju post preseke
dobijene CB1-4B metodom [50] za slucaj kada je potencijal AVis ukljucen i iskljuc¢en iz kompletne
perturbacije V§, respektivno. Talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoris¢ena za opisivanje inicijalnog
osnovnog stanja helijuma. Eksperimentalni podaci su kao na slici 2.5.

oslabiti sve perturbacione interakcije, ukljucujuci 1/r» u V§. Medjutim, ono $to je bitno u
T, da je prelaz i — f direktno uslovljen sa V¥, kojoj doprinosi svaka pojedinacna inter-
akcija u finalnoj perturbaciji, bilo da je medjuelektronska ili neka druga. Dakle, ono sto se
racuna na kraju je ukupan bilans svake ucestvujuce interakcije. To je uslovljeno sadrzajem
kompletne perturbacije V§, koja ukljucuje i privlacne i odbojne potencijale, cija delovanja
mogu dovesti do konstruktivne i destruktivne interference u T; Svrha grupisanja individual-
nih Coulomb-ovih potencijala u tri kratkodometne interakcije AVis, AVry i AVpy prema relaciji
(2.229) je da se proceni znac¢aj ovih potencijala, od kojih nijedna ne moze da proizvede nikakvo
izoblicenje konacnih neperturbovanih stanja u izlazanom kanalu. Ovo omogucéava uljucivanje
i iskljucivanje jedne ili dve interakcije iz seta {AVip, AV, AVpy} u V§ pri cemu je jos ispun-
jen uslov takozvane asimptotske slobode [1]. Prema ovom krucijalnom principu, adekvatna
sudarna teorija mora da se bavi samo sa neperturbovanim stanjima u asimptotskom regionu
zbog toga $to su samo oni eksperimentalno dostupni u eksperimentima rasejanja.
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Tabela 9. Totalni efikaasni presek (u jedinicama cm?) u post formi CB1-4B metoda sa kompletnim
perturbacionim potencijalom Vi za elektronski zahvat iz He(1s?) od strane protona u funkciji labo-
ratorijske upadne energije F(keV). Red oznacen sa Q;-, predstavlja efikasan presek sumiran po svim
vezanim stanjima zahvaéenog elektrona H(n/lfm/) koriséenjem jednacine (2.231). Cetvoroparame-
tarska talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskori§éena za opisivanje osnovnog stanja helijuma He(1s?).
Notacija X [—N] oznacava X x 107V,

nIIm\E(keV) 20 50 100 150 300
100 4.27[-16] | 1.05[-16] | 2.21[-17] | 6.96[-18] | 6.33[-19]
200 2.37[-17] | 1.06[-17] | 2.80[-18] | 9.36[-19] | 8.70[-20]
210 3.48[-17] | 7.73[-18] | 1.35[-18] | 3.46[-19] | 1.89[-20]
211 1.59[-18] | 5.40[-19] | 1.29[-19] | 3.56[-20] | 2.02[-21]
2p 3.80[-17] | 8.81[-18] | 1.61[-18] | 4.17[-19] | 2.29[-20]
300 5.89[-18] | 2.98[-18] | 8.26[-19] | 2.80[-19] | 2.62[-20]
310 1.02[-17] | 2.48[-18] | 4.60[-19] | 1.20[-19] | 6.66[-21]
311 4.54[-19] | 1.60[-19] | 4.17[-20] | 1.19[-20] | 6.99[-22]
3p 1L.11[-17] | 2.79]-18] | 5.43[-19] | 1.44[-19] | 8.05[-21]
320 8.04[-19] | 1.71[-19] | 2.42[-20] | 5.11]-21] | 1.78]-22]
321 8.94[-20] | 2.10[-20] | 4.55[-21] | 1.09[-21] | 4.12[-23]
322 5.39[-21] | 1.91[-21] | 4.77[-22] | 1.14[-22] | 4.17[-24]
3d 9.94[-19] | 2.17[-19] | 3.43[-20] | 7.52[-21] | 2.69[-22]
Qi 5.26[-16] | 1.37[-16] | 2.94[-17] | 9.21-18] | 8.15[-19]

U T matricnom elementu (2.126), potencijal AV}, igra ulogu perturbacije, koja moze dovesti
do zahvata elektrona e;. Drugim rec¢ima, korelacioni potencijal AVis moze da dovede do jed-
nostrukog zahvata kao poseban i konkurentan mehanizam sa preostalim interakcijama AV i
AVpy koje direktno ne ukljucuju e; — e; odbijanje. U principu, ovi posebni putevi ne mogu
se razlikovati jer oni mogu da dovedu do istog finalnog stanja. Znacaj ekraniranih dinamickih
korelacija AVis u amplitudi prelaza T; iz (2.126) je proucen ukljucivanjem ili isklju¢ivanjem
AViz u V§, a dobijeni rezultati su prikazani u Tabelama 9 i 10, respektivno. Iz Tabele 9 vidimo
da vaze sledeéi odnosi: Q3, > Q3,1 Q3, > Q3,, za E > 50 keV, Q3, > Q3,., 1 Q3,, > Q3,,,,

na svim razmotrenim energijama, dok iz Tabele 10 sledi: Qg;) > Qg(;,)o i Qé? > Qg% za E > 100

keV, Qé%)o > Qg?,)ﬂ i Qé?,)o > Qg%)il na svim razmotrenim energijama. Dobijeni preseci bez
korelacije AVj, su takodje prikazani na slikama 2.14-2.16 isprekidanim linijama za parcijalne
efikasne preseke, kao i na slici 2.17 gde je isprekidanom linijom oznacen totalni efikasni presek.

Do koje mere ekranirana dinamicka elektronska korelacija AV;5 moze uticati na razmatrani
proces se istovremeno moze videti na slikama 2.14-2.17. Sa slika se da zakljuciti da je iznad 100
keV, gde se ocekuje validnost CB1-4B modela, neslaganje izmedju rezultata sa kompletnom
perturbacijom V§ (puna linija) i odgovarajuceg efikasnog preseka bez AV, ili ekvivalentno, za
AVis = 0 (isprekidana linija) veliko. Razlika se povecava sa poveéanjem upadne energije. Ovo
ukazuje da uloga ekranirane dinamicke korelacije AVj, postaje izrazenija na visim upadnim
energijama.

Tabela 11 pokazuje odgovarajuce preseke za prior formu CB1-4B metoda sa ukupnom
perturbacijom V¢, koja direktno ne ukljucuje elektron-elektron korelaciju. U ovom slucaju
parcijalni preseci se nalaze u sledecem odnosu: Qs > @, 1 Q35 > Q3,) za E > 50 keV,
Qapy > Qop., 1 Qspy > Q3,,,, Na svim razmotrenim energijama.
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Nastavak Tabele 9.

n/ImN\E(keV) | 500 750 1000 1500
100 7.88[-20] | 1.29[-20] | 3.32[-21] | 4.50[-22]
200 1.07[-20] | 1.72[-21] | 4.37[-22] | 5.86[-23]
210 1.48[-21] | 1.62[-22] | 3.09[-23] | 2.71[-24]
211 1.60[-22] | 1.76[-23] | 3.39[-24] | 3.03[-25]
2p 1.80[-21] | 1.97[-22] | 3.77[-23] | 3.32[-24]
300 3.21[-21] | 5.15[-22] | 1.31[-22] | 1.75[-23]
310 5.24[-22] | 5.72[-23] | 1.09[-23] | 9.59[-25]
311 5.58[-23] | 6.18[-24] | 1.19[-24] | 1.07[-25]
3p 6.35[-22] | 6.96[-23] | 1.33[-23] | 1.17[-24]
320 0.41[-24] | 7.30[-25] | 1.08[-25] | 6.47[-27]
321 2.20[-24] | 1.71[-25] | 2.53[-26] | 1.53[-27]
322 2.16[-25] | 1.64[-26] | 2.38[-27] | 1.41[-28]
3d 1.42[-23] | 1.10[-24] | 1.63[-25] | 9.81[-27]
Qi 9.93[-20] | 1.60[-20] | 4.09[-21] | 5.51[-22]

n/'mN\E(keV) | 3000 5000 7500 | 10000
100 1.23[-23] | 7.71[-25] | 8.06[-26] | 1.58[-26]
200 1.58[-24] | 9.79[-26] | 1.02[-26] | 2.01[-27]
210 3.49[-26] | 1.25[-27] | 8.51[-29] | 1.23[-29]
211 3.98[-27] | 1.44[-28] | 9.78[-30] | 1.41[-30]
2p 428[-26] | 1.54[-27] | 1.05[-28] | 1.52[-29]
300 4.64[-25] | 2.85[-26] | 3.02[-27] | 6.11[-28]
310 1.23[-26] | 4.43[-28] | 3.01[-29] | 4.36[-30]
311 1.40[-27] | 5.11[-29] | 3.47[-30] | 5.01[-31]
3p 1.51[-26] | 5.45[-28] | 3.70[-29] | 5.36[-30]
320 414[-29] | 8.75[-31] | 3.87[-32] | 4.15[-33]
321 9.99[-30] | 2.15[-31] | 9.59[-33] | 1.03[-33]
322 8.88[-31] | 1.87[-32] | 8.22[-34] | 8.76[-35]
3d 6.32[-29] | 1.34[-30] | 5.95[-32] | 6.39[-33]
Qi 1.49[-23] | 9.31[-25] | 9.72[-26] | 1.91[-26]

Ipak, potencijal V;® iz T, nije potpuno oslobodjen od elektronskih korelacija. Naprotiv,
alternativni mehanizam elektronskih korelacija posredstvom potencijala —Zp /sy je takodje
prisutan u V¢, koji je kao §to je receno dat sa Vi = Zp(2/R — 1/s1 — 1/s2). Po analogiji

sa V7§, kompletni kratkodometni potencijal V/* se moze izraziti kao zbir dve kratkodometne

interakcije V;* = AVp; + AVpy, gde je AVpy = Zp(1/R — 1/s;) dok je AVpy isti kao u V¥,
to jest AVpy = Zp(1/R — 1/s5). Sto se tice interakcija koje ukljuéuju jedan ili oba elektrona,
u opisu pomocu T;;, elektron e; moze biti zahvacen ili kroz Zp — e ili Zp — ez potencijale:
—Zp/sy ili —Zp /s, respektivno. Zahvat kroz direktnu Zp — e; interakciju je tipican za veé
pomenutu Oppenheimer-Brinkman-Kramers-ovu aproksimaciju prvog reda. Nasuprot tome, u
sudaru Zp sa eq, elektron ey dobija energiju od projektila koju kroz korelacije (medjuelektronske
interakcije) predaje elektronu e;.
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Tabela 10. Totalni efikasni presek (u jedinicama cm?) u post formi CB1-4B metoda bez AVjs u
perturbacionom potencijalu Vi, za elektronski zahvat iz He(1s2) od strane protona u funkciji labora-

torijske upadne energije F(keV). Red oznacen sa Q§22 predstavlja efikasan presek sumiran po svim
vezanim stanjima zahvaéenog elektrona H(n/1fm/) koriséenjem jednacine (2.231). Cetvoroparametar-
ska talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoriSéena za opisivanje osnovnog stanja helijuma He(1s?).
Notacija X[—N] oznacava X x 107V,

T UmN\E(keV) 20 50 100 150 300
100 3.87[-16] | 8.34[17] | 1.62[-17] | 4.90[-18] | 4.07[-19]
200 2.31[-17] | 8.30[-18] | 2.04[-18] | 6.56[-19] | 5.62[-20]
210 4.30[-17] | 8.46[-18] | 1.27[-18] | 3.05[-19] | 1.53[-20]
211 2.05[-18] | 3.90[-19] | 7.14[-20] | 1.80[-20] | 8.70[-22]
2p A71[17] | 9.24[18] | 1.42[-18] | 3.41[-19] | 1.70[-20]
300 5.88[-18] | 2.32[-18] | 6.01[-19] | 1.96[-19] | 1.70[-20]
310 1.26[-17] | 2.75[-18] | 4.38[-19] | 1.07[-19] | 5.43[-21]
311 5.99[-19] | 1.20[-19] | 2.33[-20] | 6.05[-21] | 3.02[-22]
3p 1.38[-17] | 2.99[-18] | 4.85[-19] | 1.19[-19] | 6.04[-21]
320 9.93[-10] | 1.98[19] | 2.31[-20] | 4.43[-21] | 1.39[-22]
321 1.23[-19] | 1.91[-20] | 2.68[-21] | 5.66[-22] | 1.82[-23]
322 7.80[-21] | 1.27[-21] | 2.25[-22] | 4.95[-23] | 1.56[-24]
3d 1.25[-18] | 2.39[-19] | 2.89[-20] | 5.66[-21] | 1.79[-22]
© 5.01[-16] | 1.12[-16] | 2.20[-17] | 6.57[-18] | 5.29[-19]

Prisustvo korelacija u ovom sudaru se moze videti iz slede¢eg. Koris¢enjem relacije rio =
|31 — 85|, mozemo razviti 1/ss = 1/|712 — §1| u Taylor-ov red u okolini §7, tako da imamo:

1 1 1 T2+ 51

872_|T?12—§1|_7"712_ 7’%2

+oe, (2.233)

gde je s; reda Bohr-ovog radijusa. Drugi sabirak na desnoj strani ove jednacine je poz-
nat kao dugodometna dipolna aproksimacija. Odavde zaklju¢ujemo da potencijal —Zp /sy =
—7Zp(1)rig — Thg - 81/735 + - - +) zaista sadrzi informacije o dvoelektronskoj e; — ey korelaciji
kroz potencijal 1/r1o. Elektron e; koji je primio energiju napusta metu i krece se paralelno sa
projektilom Zp, sa priblizno istom brzinom nakon ¢ega biva zahvacen. Kao sto je navedeno,
potencijal —Zp/ss je takodje prisutan u V§ iz post forme amplitude prelaza T;JZ Nasi prorac¢uni
koriscenjem 77 i TZJ]C pokazuju da doprinosi od AVps u ova dva matricna elementa su isti, kako
u veli¢ini tako i u obliku krivih za efikasni presek u funkciji upadne energije, kao sto mora i da
bude. Sa slike 2.18 se moze zakljuciti sledece.
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Nastavak Tabele 10.

I Tm\E(keV) | 500 750 1000 1500
100 4.64[-20] | 6.91[-21] | 1.65[-21] | 1.97[-22]
200 6.35[-21] | 9.32[-22] | 2.19[-22] | 2.58[-23]
210 1.15[-21] | 1.22[-22] | 2.26[-23] | 1.89[-24]
211 5.97[-23] | 5.78[-24] | 1.01[-24] | 7.79]-26]
2p 1.27[-21] | 1.33[-22] | 2.46[-23] | 2.04[-24]
300 1.91[-21] | 2.80[-22] | 6.58[-23] | 7.77[-24]
310 1.09[-22] | 4.33[-23] | 8.02[-24] | 6.69[-25]
311 2.09[-23] | 2.03[-24] | 3.55[-25] | 2.74]-26]
3p 451[-22] | 4.73[-23] | 8.73[-24] | 7.24[-25]
320 7.10[-24] | 5.46[-25] | 8.04[-26] | 4.81]-27]
321 8.62[-25] | 6.07[-26] | 8.36[-27] | 4.57-28]
322 7.06[-26] | 4.73[-27] | 6.28[-28] | 3.25[-29]
3d 8.97[-24] | 6.77[-25] | 9.84[-26] | 5.79[-27]
© 5.90[-20] | 8.66[-21] | 2.05[-21] | 2.43[-22]

I Tm\E(keV) | 3000 5000 7500 | 10000
100 4.24[-24] [ 2.25[-25] | 2.11[-26] | 3.89[-27]
200 5.45[-25] | 2.85[-26] | 2.63[-27] | 4.78-28]
210 2.14[-26] | 6.85[-28] | 4.24[-29] | 5.80[-30]
211 8.14[-28] | 2.59-29] | 1.64[-30] | 2.29[-31]
2p 2.30[-26] | 7.37[-28] | 4.57[-29] | 6.26[-30]
300 1.691-25] | 9.03[-27] | 7.91]-28] | 1.34[-28]
310 7.54[-27] | 2.38[-28] | 1.44[-29] | 1.94]-30]
311 2.86[-28] | 9.09-30] | 5.76[-31] | 8.07]-32]
3p 8.11[-27] | 2.57[-28] | 1.56[-29] | 2.10[-30]
320 3.01[-29] | 6.10[-31] | 2.59[-32] | 2.72[-33]
321 2.53[-30] | 4.87[-32] | 2.05[-33] | 2.14[-34]
322 1.68[-31] | 3.15[-33] | 1.31]-34] | 1.36[-35]
3d 3.55[-29] | 7.13[-31] | 3.03[-32] | 3.18-33]
o 5.18[-24] | 2.74[-25] | 2.54[-26] | 4.66[-27]

U okviru TZ;, potencijali AVis 1 AVps pokazuju slican uticaj na elektronski zahvat na sred-
njim upadnim energijama 20-300 keV. Medjutim, pri ve¢im upadnim energijama iznad 300
keV, elektronski zahvat kroz interakciju AVj, postaje mnogo vazniji od onog preko AVps. Sa
druge strane, potencijal AVr; dominira u odnosu na AVjs na energijama 20-300 keV, ali do-
prinosi od ove dve interakcije postaju potpuno uporedivi iznad 300 keV i ispod 1000 keV.
Iznad 1000 keV, doprinos od AVis je znatno vazniji od AVp;. Sve u svemu, u odnosu na oba
potencijala AVpy i AV, potencijal AVis povetava svoj znacaj sa povecanjem upadne energije.
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Tabela 11. Totalni efikaasni presek (u jedinicama cm?) u prior formi CB1-4B metoda sa komplet-
nim perturbacionim potencijalom V¢ za elektronski zahvat iz He(1s?) od strane protona u funkciji la-
boratorijske upadne energije E(keV). Red oznacen sa @), predstavlja efikasan presek sumiran po svim
vezanim stanjima zahvaéenog elektrona H(n/lfm/) koriséenjem jednacine (2.231). Cetvoroparame-
tarska talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskori§éena za opisivanje osnovnog stanja helijuma He(1s?).
Notacija X [—~N] oznacava X x 10~V

n 'mN\E(keV) 20 50 100 150 300
100 3.95[16] | 9.77[-17] | 2.11[-17] | 6.79[-18] | 6.42[-19]
200 2.24[-17] | 9.69[-18] | 2.63[-18] | 9.02[-19] | 8.78[-20]
210 3.54[17] | 7.52[-18] | 1.30[-18] | 3.35[-19] | 1.89]-20]
211 1.57[-18] | 5.08[-19] | 1.26[-19] | 3.60[-20] | 2.14[-21]
2p 3.85[-17] | 8.53[-18] | 1.55[-18] | 4.07[-19] | 2.31[-20]
300 5.60[-18] | 2.72[-18] | 7.76[-19] | 2.70[-19] | 2.65[-20]
310 1.03[-17] | 2.41[-18] | 4.41[-19] | 1.17[-19] | 6.66[-21]
311 4.49-19] | 1.51[-19] | 4.09[-20] | 1.21[-20] | 7.42[-22]
3p 1.12[-17] | 2.72[-18] | 5.23[-19] | 1.41[-19] | 8.15[-21]
320 8.28[-19] | 1.71[-19] | 2-32[-20] | 4.92[-21] | 1.77-22]
321 9.01[-20] | 1.97[-20] | 4.36[-21] | 1.08[-21] | 4.32[-23]
322 5.33[-21] | 1.75[-21] | 4.57[-22] | 1.13[-22] | 4.32[-24]
3d 1.02[-18] | 2.14[-19] | 3.29[-20] | 7.32[-21] | 2.72[-22]
Qior 4.93[-16] | 1.28[-16] | 2.80[-17] | 8.97[-18] | 8.26[-19]

Kao 1lustra01ju razmotrimo relativni doprinosi korelacionog clana koji je dat sa y =
]anlf nflf|/anlf, za elektronski zahvat u odredjena n/l/ stanja, za pet upadne energije.
Rezultati su prikazani u Tabeli 13. Ovde Q;,; oznacava efikasan presek za zahvat u n/l/ stanje

u slucaju kada je AVis # 0, dok Q;Of)l s predstavlja odgovarajuce rezultate dobijene zamenom
AViy = 0 u V§ iz amplitude prelaza (2.126). Moze se primetiti da za datu upadnu energiju i
orbitalni kvantni broj {/, vrednosti za y su skoro jednake za razli¢ite glavne kvantne brojeve
n’/, narocito za nize upadne energije. Na primer, na 100 keV, x ~ 27% za 1s, 2s, 3s i 4s stanja.
U testiranju ovakvog ponaSanja, mi smo izracunali parametar y i na 100 keV za 5s stanje i
dobili vrednost xy = 26.97%.

Dalje, mi smo ispitali takozvanu post-prior razliku, koja proizilazi iz nejednakog perturba-
cionog potencijala (V¢ # Vfc) u amplitudi prelaza ove dve forme, kao i nepostojanja egzaktne
talasne funkcije vezanog stanja helijumu sli¢nih atomskih sistema. Na slici 2.19 su prikazani
prior i post totalni efikasni preseci u CB1-4B aproksimaciji, koris¢enjem iste talasne funkcije
Léwdin-a [15] za opisivanje osnovnog stanja helijuma.
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Nastavak Tabele 11.

n 'mN\E(keV) | 500 750 1000 1500
100 8.20[-20] | 1.36[-20] | 3.50[-21] | 4.70[-22]
200 1.11[-20] | 1.81[-21] | 4.61[-22] | 6.12[-23]
210 1.51[-21] | 1.68[-22] | 3.21[-23] | 2.81[-24]
211 1.73[-22] | 1.91[-23] | 3.66[-24] | 3.20[-25]
2p 1.86[-21] | 2.06[-22] | 3.95[-23] | 3.45[-24]
300 3.34[-21] | 5.42[-22] | 1.38[-22] | 1.83[-23]
310 5.36[-22] | 5.93[-23] | 1.14[-23] | 9.94[-25]
311 6.05[-23] | 6.71[-24] | 1.20[-24] | 1.12[-25]
3p 6.57[-22] | 7.28[-23] | 1.39[-23] | 1.22[-24]
320 0.53[-24] | 7.48[-25] | 1.11[-25] | 6.64[-27]
321 2.37[-24] | 1.86[-25] | 2.73[-26] | 1.62[-27]
322 2.29[-25] | 1.74[-26] | 2.52[-27] | 1.46[-28]
3d 1.47[-23] | 1.15[-24] | 1.71[-25] | 1.02[-26]
Qror 1.03[-19] | 1.69[-20] | 4.32[-21] | 5.75[-22]

n/I"'mN\E(keV) | 3000 5000 7500 | 10000
100 1.24[-23] | 7.48[-25] | 7.67[-26] | 1.49[-26]
200 1.58[-24] | 9.49[-26] | 9.69[-27] | 1.89[-27]
210 3.51[-26] | 1.23[-27] | 8.18[-29] | 1.18[-29]
211 3.99[-27] | 1.40[-28] | 9.30[-30] | 1.34[-30]
2p 4.31[-26] | 1.51[-27] | 1.00[-28] | 1.44[-29]
300 4.63[-25] | 2.78[-26] | 2.83[-27] | 5.54-28]
310 1.24[-26] | 4.33[-28] | 2.89[-29] | 4.15[-30]
311 1.40[-27] | 4.93[-29] | 3.30[-30] | 4.74[-31]
3p 1.52[-26] | 5.31[-28] | 3.55[-29] | 5.10[-30]
320 416[-29] | 8.60[-31] | 3.76[-32] | 4.00[-33]
321 1.01[-29] | 2.09[-31] | 9.18[-33] | 9.80[-34]
322 8.82[-31] | 1.80[-32] | 7.84[-34] | 8.31[-35]
3d 6.35[-29] | 1.31[-30] | 5.75[-32] | 6.12[-33]
Qior 1.50[-23] | 9.03[-25] | 9.24[-26] | 1.80[-26]

Gornji par krivih odnosi se na ukljucivanje kompletnih perturbacionih potencijala V i
V§. Uprkos ocigledne razlike izmedju V;° 1 Vy, proracuni pokazuju da razlika izmedju post i
prior preseka je veoma mala, kao Sto se moze videti na slici 2.19. Ovo je odli¢no svojstvo
CB1-4B metoda, jer su iste fizicke pretpostavke ukljucene i u prior i u post formi ove teorije.
Ova osobina vazi i za parcijalne efikasne preseke kao Sto se moze videti na slikama 2.20 i
2.21, gde su post i prior efikasni preseci predstavljeni za 2s,2p i 3s, 3p, 3d stanja, respektivno.
Sliéni rezultati za malu post-prior razliku su dobijeni i za 4s stanje, Sto je i predstavljeno
u Tabeli 12. Vazno je naglasiti da ¢e post-prior neslaganje postojati u CB1-4B metodi, ako
je korelacioni ¢lan —Zp /sy ignorisan u V¢ i VF i/ili ako je 1/ri zanemaren u V§. Drugim
reCima, svi potencijali moraju da budu o¢uvani, narocito korelacioni efekti koji proizilaze iz
direktnog elektron-elektron potencijala (1/712 u T;}) i indirektne elektron-elektron interakcije
posredovane putem projektila (—Zp /sy u Ti)
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Tabela 12. Parcijalni efikasni presek za elektronski zahvat u 4s stanje atoma He(1s?) od strane
protona. Veli¢ine Qf{s i Qfg) predstavljaju efikasni presek u post verziji CB1-4B metoda sa i bez AV
respektivno u amplitudi prelaza. Sli¢no, @), oznacava efikasni presek u prior verziji CB1-4B metoda
sa kompletnom perturbacijom V,°. Cetvoroparametarska talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoriséena
za opisivanje osnovnog stanja helijuma He(1s?). Notacija X[—N] oznacava X x 107,

E(keV) % & Qn
20 | 2.34[-18] | 2.36[-18] | 2.23[-1§]
50 | 1.23[-18] | 9.61[-19] | 1.13[-18]
100 | 3.48[-19] | 2.53[-19] | 3.27[-19]
150 | 1.19[-19] | 8.31[-20] | 1.14[-19]
300 | 1.11[-20] | 7.19[-21] | 1.12[-20]
500 | 1.36[-21] | 8.07[-22] | 1.42[-21]
750 | 2.10[-22] | 1.16[-22] | 2.30[-22]
1000 | 5.57[-23] | 2.67[-23] | 5.86[-23]

lako je ralika izmedju post i prior rezultata sa kompletnim potencijalima V;® i V§ mala,
treba napomenuti da ove dve krive nisu medjusobno paralelne. Ovo ukazuje na to da se oblik
krivih za preseke prikazanim na slikama 2.20 i 2.21 u post i prior verzije CB1-4B metoda malo

razlikuju u zavisnosti od energije.

Donji par krivih na slici 2.19 baca poznato i sasvim drugacije svetlo na post-prior nes-
laganje. Ovde su post i prior preseci podeljeni sa 100. Isprekidana kriva opet predstavlja
rezultate u prior verziji sa kompletnom perturbacijom V¢, koji su ovog puta poredjeni sa odgo-
varju¢om post formom u kojoj je ekranirana dinamicka korelacija AVis izbacena iz kompletne
pertubacije V. Veoma znacajno post-prior neslaganje predstavljeno sa dve donje krive je u
ostroj suprotnosti sa odgovaraju¢im gornjim krivama. Za izmenu naelektrisanja, upravo ova
vrsta poredjenja je dugo vremena bila uobic¢ajna praksa u literaturi, kada je re¢ o navodnom
otkrivanju post-prior neslaganja i to u brojnim aproksimacijama (videti na primer [167] kao i
[168]-[169], [154]).

Medjutim, ovakva post-prior neslaganja u razmotrenim metodama mozda ¢e biti veoma
mala, ako elektron-elektron odbijanje 1/r12 bude sastavni deo finalne perturbacije V u izlaznom
kanalu procesa (2.227). U sluc¢aju CB1-4B metoda to se jasno vidi na primer uporedjivanjem
donjeg i gornjeg para krivih na slici 2.19. Post-prior razlika koje je razmotrena bez AVi, u
V§ post forme (puna linija u donjem paru) prakti¢no potpuno nestaje kada je AVjy ukljucena
u V§ (puna linija u gornjem paru). Naravno, potpuna fizicka slika sadrzana je u post formi
CB1-4B metodi sa kompletnim V¥, za razliku od slucaja gde se AVyy ignorise obitno zbog
matematickih pogodnosti (jednostavnijeg racuna). Dakle eksperimentalni podaci se sistema-
tski slazu sa post verzijom CB1-4B metoda, gde kompletni potencijal V§ sadrzi AVy,, kao sto
se vidi na slici 2.17. Poruka koju prenosi slika 2.19 je da teorija ne vazi za Zp — (Zr; €1, €3) su-
dare koji ukljucuju elektronski zahvat za post formalizam ako su izostavljene medjuelektronske
interakcije u konacnom potencijalu Vy u izlaznom kanalu.
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Q(cm?)
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Slika 2.18: Parcijalni efikasni presek Q7, [50] za jednostruki elektronski zahvat od strane protona iz
He(1s?) za proces (2.227). Puna linija predstavlja efikasan presek izracunat sa kompletnim potenci-
jalom V§. Tacka-crta linija predstavlja presek izracunat samo sa potencijalom AVt1, dok tackasta
i isprekidana linija predstavljaju preseke izracunate samo sa AVpy i AVis u amplitudi prelaza Tjj;,
respektivno. Talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoriséena za opisivanje inicijalnog osnovnog stanja
helijuma.

Tabela 13. Relativni doprinos potencijala AVis za razlicita nfl/ stanja za reakciju (2.227). Ova
veli¢ina je definisana sa y = |Q:f 1 Qilof)lfv szl s, gde Q:f il QS.)f)lf oznacavaju prezentovane efikasne
preseke za zahvat u nf1/ stanja sa i bez potencijala AVig, respektivno. Cetvoroparametarska talasna
funkcija Lowdin-a [15] je iskoriséena za opisivanje osnovnog stanja helijuma He(1s2).

nl\E(keV) 100 500 1000 5000 10000
1s 26.70% | 41.12% | 50.30% | 70.82% | 75.38%
2s 27.14% | 40.65% | 49.89% | 70.89% | 76.22%
3s 27.24% | 40.50% | 49.77% | 68.32% | 78.07%
4s 27.30% | 40.66% | 52.06% | 64.32% | 73.55%
2p 11.80% | 29.44% | 34.75% | 52.14% | 58.82%
3p 10.68% | 28.98% | 34.36% | 52.84% | 60.82%

| 3d ] 15.74% | 36.83% | 39.63% | 46.79% | 50.23% |
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Slika 2.19: Totalni efikasni preseci Qit za jednostruki zahvat elektrona iz osnovnog stanja helijuma
od strane protona u funkciji laboratorijske upadne energije E(keV') za proces (2.228). Gornji i donji
parovi krivih reprezentuju post Qi (pune linije) i prior Qy, (isprekidane linije) efikasne preseke
u CB1-4B aproksimaciji [50], dobijene koriséenjem talasne funkcije Lowdin-a [15] za opisivanje os-
novnog stanja helijuma. Prior efikasni preseci u gornjem i donjem paru su dobijeni sa kompletnom
perturbacijom V,°. Post efikasni preseci u gornjem i donjem paru su dobijeni za finalnu perturbaciju
Vi sai bez AVis, respektivno. Rezultati za donji par su podeljeni sa 100.

Kao sto je ranije pomenuto, drugi razlog za postojanje post-prior razlike u teorijskim
opisima izmene naelektrisanja je nepostojanje egzaktne talasne funkcije vezanog stanja he-
lijumu slicnog sistema. Da bi testirali osetljivost CB1-4B metoda na izbor priblizne talasne
funkcije osnovnog stanja helijuma, izracunati presek za zahvat elektrona u 1s stanje atoma
vodonika predstavljen je na slici 2.22. Ovde se vidi da krive dobijene CB1-4B metodom
koris¢enjem talasnih funkcija Lowdin-a [15] i Silverman-a et al. [16], se skoro ne razlikuju
jedna od druge. Stavise, sa slike 2.22 se vidi da ovaj zaklju¢ak vazi bez obzira da li se raz-
matra post ili prior verzija CB1-4B metoda. Isti zakljucci se odnose i za zahvate u pobudjena
stanja H(nfl/m/) atoma, §to se moze potvrditi poredjenjem Tabele 11 i Tabele 1 u prior formi
(podsec¢anja radi rezultati u Tabeli 1 su dobijeni koris¢enjem talasne funkcije Silverman-a et
al. [16] ). Ova marginalna osetljivost na izbor priblizne talasne funkcije za helijum u procesu
(2.227) 1 (2.228) je jos jedna pozeljna karakteristika CB1-4B metoda.

Sva prezentovana izracunavanja o relativnom znacaju ekranizovanih dinamickih korelacija
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Slika 2.20: Parcijalni efikasni preseci Qs, i pr za elektronski zahvat iz He(1s?) od strane protona
u procesu (2.227). Puna i isprekidana linija predstavljaju post {Q3,, Q;p} i prior {Q5, @5, } efikasne
preseke dobijene CB1-4B aproksimacijom [50] sa kompletnim perturbacionim potencijalima VELVE,
respektivno. Talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoriséena za opisivanje inicijalnog osnovnog stanja
helijuma.

AViy za totalne preseke, dobijenih u CB1-4B metodi, su potpuno saglasna sa odgovaraju¢im
ocenama dobijenih u CDW-4B metodi [13] za jednostruku izmenu naelektrisanja koja ukljuc¢uju
helijum kao metu. Ovako visok stepen povezanosti izmedju CB1-4B i CDW-4B metoda
postignutim na srednjim i relativno visokim energijama je veoma vazna za validnost prezen-
tovanih rezultata, posebno imajuéi u vidu da smo koristili perturbacionu teoriju prvog reda.
Dakle, moze se zakjluciti da CB1-4B metod moze da obezbedi dosledan i sistematski kvan-
titativni opis u procesu jednostrukog elektronskog zahvata, koji je u dobroj saglasnosti sa
eksperimentalnim podacima na srednjim i visokim upadnim energijama.

Sa numericke tacke gledista, za razli¢ite primene je pogodnije koris¢enje prior forme, jer
kao §to je receno u prior amplitudi prelaza potrebno je uraditi dvodimenzionalnu numericku
integraciju po realnim promenljivima, dok se u post formi amplituda prelaza svodi na inte-
graciju po realnim promenljivima kojih ima pet. Ipak, ova poslednja integracija je jos uvek
u prednosti u odnosu na primer Madison-ove grupe [170]-[174] koja je koristila dugotrajne
devetodimenzione numericke kvadrature za razlicite probleme koriste¢i definisane izraze za
amplitudu prelaza izabranog metoda.
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Slika 2.21: Parcijalni efikasni preseci Q,, Qé‘; i Qgtd za elektronski zahvat iz He(1s2) od strane protona

u procesu (2.227). Puna i isprekidana linija predstavljaju post {Q3,, Qg’;, Q:}fd} i prior {Q35, Q3,, @34}
efikasne preseke dobijene CB1-4B aproksimacijom [50] sa kompletnim perturbacionim potencijalima
Vi 1V, respektivno. Talasna funkcija Lowdin-a [15] je iskoriséena za opisivanje inicijalnog osnovnog

stanja helijuma.
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Slika 2.22: Parcijalni efikasni presek Qi za elektronski zahvat iz He(1s?) od strane protona u pro-
cesu (2.227). Gornji i donji parovi krivih predstavljaju post i prior efikasne preseke dobijene CB1-4B
aproksimacijom [50] sa kompletnim perturbacionim potencijalima Vfc i V¢, respektivno. Puna i is-
prekidana linija odgovaraju talasnim funkcijama Lowdin-a [15] i Silverman-a et al. [16] kojima je
opisano osnovno stanje helijuma, respektivno. Rezultati za donji par krivih su podeljeni sa 100.



Glava 3

Diferencijalni efikasni preseci za
jednostruki elektronski zahvat

U CB1-4B aproksimaciji diferencijalni presek je dat relacijom [175]:

Qi pips kg ap
o= BRI s )2 (=2 1
A0 ) ka | if (77)| ST ) (3 )

gde je € prostorni ugao oko pravca koji je odredjen talasnim vektorom ky, dok je ay =
0.5291772083 x 1079 veé¢ pomenuti Bohr-ov radijus. Kako se radi o sudarima masivnih
cestica (projektila i mete) mozemo napisati p; = pur = p = AﬁpfﬁT. Kao sto je veé receno
masivnost cestica i visoke upadne energije projektila uzrokuju rasejanje na malim uglovima

tako da vazi k;/kf ~ 1. 1z svega ovog kona¢no mozemo pisati za diferencijalni efikasni presek:

inf NQ a2
o EorEmm R (2 2
a0 A2 zf(”)‘ ST ’ (3 )

koji je takodje generalan i vazi kako za simetricne tako i za asimetricne sudare. Program za
izracunavanje totalnog preseka se moze uz neznatne izmene primeniti i za izracunavanje difer-
encijalnog preseka. Posebno treba obratiti paznju da na vrednost diferencijalnog preseka utice
i velicina p, tako da se faktor (pv)?4r(Zr=2/v ili (pp)2(@r=D(Zr=D/v iz relacije (2.3) u opstem
slu¢aju ne moze izostaviti iz izracunavanja diferencijalnog preseka, za razliku od totalnog pre-
seka u kojem je to ucinjeno. Ovi faktori naime opisuju Rutherford-ovo rasejanje koje igra
vaznu ulogu na veéim uglovima rasejanja. U ovom sluc¢aju se uvodi relacije n = 2uvsin(6/2),
posle ¢ega diferencijalni efikasni presek (3.2) biva eksplicitno zavistan od ugla rasejanja 6.

3.1 Elektronski zahvat u proizvoljna stanja H(n/l/m/) u
sudaru HT sa He(1s?)

U sudarima predstavljenim relacijom (2.106):

HT + He(1s?) — H(n/1'm’) + He™ (15), (3.3)

naelektrisanje projektila i jezgra mete su respektivno Zp = 11 Zr = 2, zbog ¢ega su faktori
(pv)22e(Zr=2)/v i (py)?Zr=D(Zr =1/ jednaki jedinici. Odavde se zakljucuje da ovi faktori u
ovom specijalnom slucaju nece uticati na diferencijalni efiksni presek, tako da su amplitude
prelaza Tj(ﬁ) u izrazu (3.2) upravo amplitude prelaza date relacijama (2.63) i (2.182), jer
su ove amplitude (2.63) i (2.182) izracunate bez ovih faktora. Svi diferencijalni preseci su
izracunati koris¢enjem talasne funkcije Silverman-a et al. [16] za opisivanje osnovnog stanja
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helijuma. Kao i u slu¢aju totalnog preseka i ovde vaze relacije (2.114-2.116) u skladu sa
Oppenheimer-ovim (n/)~® zakonom skaliranja [53, 83], sa tim §to u ovim relacijama umesto
totalnih preseka treba zameniti diferencijalne.

Na slikama 3.1-3.7 prikazani su izracunati diferencijalni efikasni preseci (puna linija) u
prior formi sumirani po svim finalnim stanjima zahvacenog elektrona u H atomu u skladu sa
relacijom (2.114):

dQue , dQy | dQy | dQs dQy
0 =0 taq t g T2, (3.4)

i to na energijama od 100, 150, 200, 300, 400, 630 i 1300 keV. Krive koje reprezentuju teorijske
rezultate se relativno dobro slazu sa eksperimentalnim podacima. Naime, kao Sto se vidi sa slika
3.2 1 3.4 na enegijama 150 i 300 keV respektivno, postoji odlicno slaganje sa eksperimentom na
veéim uglovima rasejanja, dok na manjim uglovima (oko 0 mrad) teorijski rezultati su ispod
merenja. Na upadnoj energiji projektila od 200 keV diferencijalni preseci prikazani na slici 3.3
se dobro slazu sa eksperimentalnim podacima na ve¢im uglovi od 0.54 mrad kao i na uglovima
oko 0 mrad. Na slikama 3.1, 3.6 i 3.7 uoceno je odli¢no slaganje izmedju teorijski izrac¢unatog
i izmerenog diferencijalno preseka na uglovima u intervalu 0-0.12 mrad, 0-0.07 mrad i 0-0.20
mrad respektivno, dok na uglovima ve¢im od 0.79, 0.47 i 0.43 mrad respektivno, teorijski
rezultati nadmasuju merenja. Na slici 3.5 teorijski rezultati su neznatno ispod merenja na
uglovima rasejanja oko 0 mrad, nasuprot ovome na uglovima ve¢im od 0.48 mrad teorijski
rezultati malo nadmasuju eksperimentalne podatke.
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Slika 3.1: Diferencijalni efikasni presek (cm?/sr) u sistemu centra mase, u funkciji ugla rasejanja
f(mrad) za upadnu energiju protona od 100 keV. Puna linija predstavlja dQ;,,/dS? presek u prior
formi CB1-4B metoda koji je izra¢unat u skladu sa relacijom (3.4). Isprekidana linija predstavlja
diferencijalni efikasni presek za elektronski zahvat u 1s stanje H atoma, takodje u prior formi CB1-4B
metoda. Eksperimentalni podaci:o Martin et al. [101].

Na istim slikama 3.1-3.7 predstavljeni su isprekidanom linijom i diferencijalni preseci za
zahvat u 1s finalno stanje H atoma. Sa slika se vidi da na manjim uglovima rasejanja dominira
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Slika 3.2: Diferencijalni efikasni presek (a.u./sr) u laboratorijskom sistemu reference, u funkciji ugla
rasejanja f#(mrad) za upadnu energiju protona od 150 keV. Puna linija predstavlja dQ;,;/dS? presek u
prior formi CB1-4B metoda koji je izracunat u skladu sa relacijom (3.4). Isprekidana linija predstavlja
diferencijalni efikasni presek za elektronski zahvat u 1s stanje H atoma, takodje u prior formi CB1-4B
metoda. Eksperimentalni podaci: o Mergel et al. [176].

zahvat u 1s stanje, a sa porastom ugla udeo pobudjenih stanja u elektronskom zahvatu postaje
sve veli. Znacaj ekranirane dinamicke korelacije AV}, za jednostruki elektronski zahvat kao i
slaganje diferencijalnih preseka u prior i post (sa AVjy) formi mogu se videti na slikama 3.8
i 3.9, gde su prikazani diferencijalni preseci za zahvat u 1s stanje atoma vodonika, na energi-
jama 100 i 300 keV respektivno. Puna linija predstavlja diferencijalni presek u post formi
dQ7,/dQ izratunat sa kompletnom perturbacijom V§, isprekidana linija diferencijalni presek u
prior formi d@Q7,/dS? izracunat sa kompletnom perturbacijom V¢ i tackasta linija diferencijalni
presek u post formi ngg)/ dS) izracunat bez interakcionog potencijala AVis. Razlika izmedju
diferencijalnih preseka u prior formi i post formi sa interakcijom AVj, je mala, gotovo zane-
marljiva na svim razmatranim uglovima rasejanja, Sto je i ocekivano sobzirom na zakljucke
vezane za totalne preseke. Uporedjivanjem diferencijalnih preseka u post formi bez AVi, sa
jedne strane i diferencijalnih preseka u prior i post (sa AVjy) formi sa druge strane, uo¢avamo
da je na veéim uglovima rasejanja razlika izmedju njih veoma mala gotovo zanemarljiva, dok
na manjim uglovima ta razlika postaje sve veca, gde su diferencijalni preseci u post formi bez
AV ispod diferencijalnih preseka u prior formi i post formi sa interakcijom AVj,. Posma-
trajuci teorijske krive na slikama 3.1-3.9 mozemo uociti nefizicki a samim tim i eksperimentalno
nedetektovani minimum, koji se javlja zbog sumiranja doprinosa sabiraka razli¢itih znakova u
perturbacijama V%, Vi i Vi — AVip. Ovaj minimum uslovljavaju pojavu nefizickog pika, na
uglovima rasejanja i upadnim energijama na kojima eksperimentalno nisu ni detektovani. Na
slikama 3.1-3.7 ovi minimumi se javljaju na uglovima 0.47, 0.34, 0.33, 0.31, 0.29, 0.28 i 0.27
mrad respektivno, dok se pikovi javljaju na uglovima 0.79, 0.58, 0.55, 0.50, 0.48, 0.47 i 0.43
mrad respektivno. Odavde se zakljucuje da se sa porastom upadne energije pikovi i minimumi
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Slika 3.3: Isto kao na slici 3.2 osim energije koja je 200 keV. Eksperimentalni podaci: o Mergel et
al. [176]; O Loftager [177].

pomeraju ka manjim uglovima rasejanja. Kao sto se vidi na upadnoj energiji od 630 keV javlja
se nefizicki pik na 0.47 mrad koji se samo slucajno poklapa sa Thomas-ovim pikom koji na
ovoj energiji eksperimentalno nije ni detektovan. Naime, Thomas [179] je na osnovu klasiénog
razmatranja 1927 godine sugerisao dvostepeni mehanizam rasejanja koji dovodi do zahvata
elektrona u sudaru brzih projektila (visoke upadne energije) sa lakom metom. U jednom pro-
cesu projektil se sudara sa elektronom mete, usled ¢ega elektron pocinje da se kreé¢e pod uglom
od 60° u odnosu na upadni pravac projektila sa brzinom gotovo istom sa brzinom projektila.
U narednom koraku elektron se elasti¢no rasejava na jezgru mete opet pod uglom od 60° u
odnosu na svoj prvobitni pravac i poc¢inje da se kre¢e paralelno sa projektilom, pri cemu pro-
jektil i elektron postaju vezani. Ovaj proces dvostrukog rasejanja se simboli¢ki oznacava sa
P-e-T, za koji Thomas-ov pik u diferencijalnom efikasnom preseku postoji za ugao rasejanja
od 0.47 mrad za proton kao projektil. U drugom mogucéem procesu elektron mete usled sudara
sa projektilom pocinje da se krece pod uglom od 45° u odnosu na upadni pravac projektila sa
priblizno istom brzinom kao projektil. U narednom sudarnom procesu ovaj elektron se rasejava
na drugom elektronu pod uglom od 45° i pocinje da se krece paralelno sa projektilom, pri ¢emu
opet grade vezani sistem. Za ovaj P-e-e proces Thomas-ov pik u diferencijalnom preseku za
proton kao projektil se javlja na uglu od 0.45 mrad. Diferencijalni preseci za post formu bez
interakcije AV}, na slikama 3.8 i 3.9 takodje sadrze nefizicke minimume (0.36 i 0.30 respek-
tivno) i pikove (0.68 i 0.42 respektivno), koji se pomeraju ka manjim uglovima rasejanja sa
porastom upadne energije. Na slici 3.10 prikazan je diferencijalni efikasni presek u prior formi
CB1-4B metoda za zahvat u 2p stanje atoma vodonika na upadnoj energiji projektila od 100
keV. Ovde se takodje uocava nefizicki minimum (0.39 mrad) i njegov prateéi pik (1.97 mrad).
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Slika 3.4: Isto kao na prethodnoj slici samo za energiju 300 keV. Eksperimentalni podaci: o Mergel
et al. [176]; O Loftager [177].
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Slika 3.5: Isto kao na prethodnoj slici samo za energiju 400 keV. Eksperimentalni podaci: o Mergel
et al. [176]; O Loftager [177].
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Slika 3.6: Isto kao na prethodnoj slici samo za energiju 630 keV. Eksperimentalni podaci: o Mergel
et al. [176].
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Slika 3.7: Diferencijalni efikasni presek (cm?/sr) u laboratorijskom sistemu reference, u funkciji ugla
rasejanja f(mrad) za upadnu energiju protona od 1300 keV. Puna linija predstavlja d@;,,/dS2 presek u
prior formi CB1-4B metoda koji je izracunat u skladu sa relacijom (3.4). Isprekidana linija predstavlja
diferencijalni efikasni presek za elektronski zahvat u 1s stanje H atoma, takodje u prior formi CB1-4B
metoda. Eksperimentalni podaci: o Fischer et al. [178].
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Slika 3.8: Diferencijalni efikasni presek (cm?/sr) za zahvat elektrona u 1s stanje H atoma u sistemu
centra mase, u funkciji ugla rasejanja f(mrad) za energiju protona od 100 keV. Puna linija predstavlja
diferencijalni dQ7,/dS) presek u prior formi, isprekidana linija predstavlja diferencijalni dQ7,/d<
presek u post formi sa AVio i tackasta linija predstavlja diferencijalni dQ(l(;)/ d§2 presek u post formi
bez AVi5, CB1-4B metoda.
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Slika 3.9: Diferencijalni efikasni presek (a.u./sr) za zahvat elektrona u 1s stanje H atoma u labora-
torijskom sistemu reference, u funkciji ugla rasejanja f(mrad) za energiju protona od 300 keV. Puna
linija predstavlja diferencijalni d@7,/d? presek u prior formi, isprekidana linija predstavlja diferenci-
jalni dQﬂ /dS) presek u post formi sa AVis i tackasta linija predstavlja diferencijalni ngg) /dS) presek
u post formi bez AVio, CB1-4B metoda.
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Slika 3.10: Diferencijalni efikasni presek (cm?/sr) za zahvat elektrona u 2p stanje H atoma u sistemu
centra mase, u funkciji ugla rasejanja #(mrad) za energiju protona od 100 keV. Puna linija predstavlja
diferencijalni efikasni presek izra¢unat u prior formi CB1-4B metode. Eksperimentalni podaci: o Seely

et al. [180].



Zakljucak

Visoko energijska ¢etvorocesticna prva Born-ova aproksimacija (CB1-4B) sa korektnim grani-
¢nim uslovima je dosledno formulisana perturbaciona teorija prvog reda za razmenu naelek-
trisanja, polazeéi od osnovnih principa atomskih rasejanja [1, 4]. Ovde odredba dosledan
ukazuje da su neperturbovana kanalna (ulazna i izlazna) stanja i perturbacioni potencijali
odredjeni u saglasnosti sa Coulomb-ovim grani¢nim uslovima za dva naelektrisana agregata
(projektil-meta), koji su Siroko razdvojeni [1, 4]. Kao $to je receno CB1-4B metod je pot-
pun kvantno-mahanicki cetvorocesti¢ni formalizam, jer eksplicitno razmatra svaku pojedina¢nu
Cetsicu i sve interakcije medju njima u sudarima koji su istrazivani. CB1-4B metoda u post
i prior formi je koriséena za izracunavanje efikasnog preseka za jednostruki elektronski zahvat
iz atoma helijuma od strane ogoljenih projektila i to kako za veliki broj pojedinacnih finalnih
stanja okarakterisana kvantnim brojevima {n/,l/,m/}, tako i za zahvat sumiran po svim fi-
nalnim stanjima. Dakle preseci su dati za konkretne vrednosti finalnih kvantnih brojeva n/,
I/, mf, zatim preseci sumirani po m/ za dato n/ i I/ kao i preseci sumirani po m/ i I/ za fiksno
n’.

U tom cilju, u prior formi CB1-4B aproksimacije izvrsili smo analiticku redukciju origi-
nalnog devetodimenzionalnog integrala za amplitudu prelaza na jednostavniju i efikasniju
dvodimenzionalnu numericku kvadraturu preko realnih varijabli, koje su ostale posle Feynman-
ove parametrizacije uobicajna dva imenioca koji se susre¢u u impulsnom prostoru. U slucaju
sudara protona sa helijumom dobijeni teorijski rezultati su poredjeni sa eksperimentalnim
podacima koji su dostupni za nekoliko parcijalnih preseka, kao i za zahvat elektrona u sva
finalna stanja H(X). Primecuje se da CB1-4B metod odli¢no predvidja odgovarajuce zakljucke
iz merenja. Ista metoda u prior formi je takodje primenjena za jednostruku izmenu naelek-
trisanja u sudarima He*", Li**, Be*", B5 i C%* jona sa helijumom na srednjim i visokim
upadnim energijama. Maksimalno nf u ovom slu¢aju ide od n/ = 4 za He*" i Li** jone do
n! =7 za C%F jone. Kao $to se ocekivalo, zahvat u stanje koje ima glavni kvantni broj nf = 1
je dominantan na visim razmatranim upadnim energijama, dok su doprinosi od pobudjenih
stanja znacajniji na nizim energijama. S obzirom na raspodelu preseka za razli¢ite ugaone
momente [/ izracunate za fiksni glavni kvantni broj n/, prezentovani teorijski podaci pokazuju
da je na visim proucavanim upadnim energijma, najveci efikasni preseci su dobijeni za s fi-
nalna stanja, dok je na nizim energijama, glavni doprinos za jednostruki elektronski zahvat
dobijen od stanja za koja je I/ # 0. Generalno, rezultati iz CB1-4B metoda su bili sistematski
u veoma dobroj saglasnosti sa raspolozivim eksperimentalnim podacima za Ht, He®" i Li®*
projektile u Sirokom intervalu upadnih energija. Za druge viSestruko naelektrisane projektile
(BT i C57), na vigim upadnim energijama CB1-4B metod malo nadmasuje merenja. Ova
razlika se uglavnom pripisuje zanemarivanju sprege izmedju zahvatnih i jonizacionih kanala,
koji su vazni u ovoj oblasti energije.

Istrazivali smo i problem uzajamne neutralizacije u H" +H™ sudaru, koja se ostvaruje jed-
nostrukim zahvatom elektrona iz H™ jona, na upadnim energijama u intervalu od 10 do 3000
keV pomocu CB1-4B aproksimacije u prior formi. Nasi prora¢uni daju detaljne informacije o
parcijalnim presecima za svaku pojedinacnu n/l/ ljusku u koju se zahvata elektron, koji nisu
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uporedjivani sa eksperimentalnim podacima zbog nepostojanja istih. Ukupni presek koji je
dobijen sabiranjem parcijalnih je u odlicnom slaganju sa raspolozivim merenjima. Takodje
je pokazano da staticke korelacije u ovoj interakciji su veoma vazne za sam zahvat, narocito
na ve¢im upadnim energijama. Naime, dobijeni ukupni preseci koris¢enjem talasne funkcije
Silverman-a et al. [16] za osnovno stanje H™ jona u ulaznom kanalu, sa porastom upadne
energije protona sve vise su ispod rezultata dobijenih pomoc¢u Lowdin-ove [15] talasne funkcije.

Sa druge strane proucen je problem jednostruke izmene naelektrisanja u sudaru izmedju
ogoljenih jezgara i helijumu slicnog atomskog sistema pomocu Cetvorocestiéne graniéno korek-
tne prve Born-ove aproksimacije (CB1-4B) u post formi. Obimna analiticka studija o post
verziji amplitude prelaza za elektronski zahvat u proizvoljna n/l/m/ finalna stanja projek-
tila je uradjena. Post forma amplitude prelaza je svedena na oblik gde je potrebno uraditi
numericku integraciju po realnim promenljivima kojih ima pet. Za zahvat u osnovno i za
zahvat u pobudjena stanja, posebna paznja je posvecena proceni uloge ekranirane dinamicke
korelacije koja je predstavljena kratkodometnim potencijalom AViy, = Vi — V3. Interakcija
V12 je medjuelektronski Coulomb-ov odbojni 1/712 potencijal, koji je u kratkodometnom po-
tencijalu AV ekraniran sa V/3. Potencijal V|3 je asimptotska vrednost kojoj tezi 1/r12, kada
rastojanje izmedju zahvac¢enog elektrona i preostalog vezanog elektrona u ostatku mete tezi
beskonaé¢nosti.

Predstavljena izrac¢unavanja ukljucuju parcijalne i totalne efikasne preseke za jednostruki
zahvat za HT — He sudare na srednjim i visokim upadnim energijama. Dobijeni teorijski rezul-
tati su poredjeni sa odgovaraju¢im eksperimentalnim podacima kako za zahvat elektrona u
pobudjena stanja atoma vodonika, kao sto su H(2s), H(2p), H(3s), H(3p), H(3d) i H(4s),
tako i za zahvat sumiran po svim finalnim stanjima atoma vodonika H(X). Generalno je
utvrdjeno da CB1-4B metod odlicno predvidja odgovarajuce rezultate iz merenja. Znacaj
ekraniranih dinamickih korelacija je proucavan ukljuc¢ivanjem i iskljucivanjem AVis, koji se
pojavljuje u kompletnom perturbacionom potencijalu Vy post verzije TZJJS amplitude prelaza.
Dobijeni rezultati ukazuju da su ove elektronske korelacije veoma vazne za zahvat kako u os-
novno tako i za zahvat u pobudjena stanja. Osim toga, mi smo pokazali da se doprinos od
AViy povecava sa povecanjem upadne energije u odnosu na ulogu preostalih potencijala u V.
Takozvano post-prior neslaganje za izmenu naelektrisanja je veoma nepozeljna karakteristika
mnogih teorijskih metoda. Dva su razloga ovog neslaganja: nejednaki perturbacioni poten-
cijal u ulaznom i izlaznom kanalu, kao i nepostojanje tacne talasne funkcije vezanog stanja
helijumu slicnih atomskih sistema. U literaturi o brzim jon-atomskim sudarima od strane
mnogih metoda je navodno detektovano post-prior neslaganje, koje medjutim najverovatnije
postoji zbog zanemarivanja medjuelektonske interakcije (zbog lakseg izracunavanja) u ukup-
nom perturbacionom potencijalu V¢ u post amplitudi prelaza. Za procenu statusa CB1-4B
aproksimacije u vezi sa ovim vaznim pitanjem, mi smo poredili prior i post preseke izracunate
u ovoj metodi za HY — He sudare. Uprkos postojeée razlike izmedju inicijalnog i finalnog
perturbacijonog potencijala (V¢ # V]E), nasi proracuni pokazuju da su rezultati za prior i post
efikasne preseke (kako parcijalne tako i ukupne) skoro indenti¢ni, pod uslovom da je elektron-
elektron potencijal 1/rj5 urac¢unat u V. Osim toga, pokazano je da postoji neznatna razlika
izmedju preseka izracunatih sa dve razlicite aproksimativne talasne fukcije (staticke korelacije
su gotovo podjednako urac¢unate u obadve funkcije) za osnovno stanje helijuma, bez obzira da
li je prior ili post forma CB1-4B metoda koriS¢ena. Ovi nalazi predstavljaju odli¢cne osobine
CB1-4B aproksimacije, posebno imajuéi u vidu da veliko post-prior neslaganje ¢esto muci skoro
sve raspolozive aproksimacije izoblicenih talasa.

Diferencijalni efikasni preseci koji su uradjeni u CB1-4B metodi za zahvat elektrona iz He
od strane H* projektila, pokazuju da dobijeni rezultati u prior formi sumirani po svim finalnim
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doprinos pobudjenih stanja postaje sve vec¢i, dok na manjim dominira zahat u 1s stanje. Za
zahvat u 1s stanje poredjeni su prior, post sa i post bez ekranirane dinamicke korelacije AV;s.
I u ovom slucaju se preseci u post sa AVjy i prior formi CB1-4B aproksimacije gotovo ne
razlikuju na svim uglovima rasejanja, sto je i ocekivano. Na nizim uglovima rasejanja post
preseci bez AVi, su ispod prior preseka i post preseka sa AVjs, dok na ve¢im uglovima pocinju
da teze jedni drugima. Takodje je uocena pojava nefizickih minimuma a samim tim i pikova
koji se pomeraju ka nizim uglovima rasejanja sa pove¢anjem upadne energije protona.

Zakljucujemo da CB1-4B aproksimacija daje pouzdane preseke za jednostruki elektronski
zahvat za razlicite projektile prezentovane ovde duz Sirokog energijskog opsega.



Prilog A

Relaciju:

+oo

, y 2¢e
26(E — E') = /dt (=B _ Al
™o ) g (E—E +ie)(E—E —ic)’ (A1)

¢emo pokazati na dva nacina.
~ . ~ .. +OO ; E E/ t
Prvo mozemo izracunati integral [ dte’(F—Ft:

+00 0 +oo
/ dte’b(E—El)t = / dtei(E_El)t + / dtei(E—E/)t
A e /
0 +oo
= lim dtet(E—E —ie)t + lim dtei(E—E'+ie)t
5—>0+7 e—0t
= lim L lim (BB —ie)t|t=0
=0+ i(B — B —ie) em0* t=—00
1 . L
li lim e!(B—E'+ie)t |t=—+00
+s—1>r(1)1+ i(E — E' + ic) oo € t=0
_ 1 1
CE-E—ie) i(E-F tie)
2
6 (A.2)

(E—FE +ie)(E—FE —ig)’

a to je upravo relacija (A.1). Za drugi nacin iskoristimo definiciju Dirack-ove § funkcije:
E=F

SE—E)=1" , (A.3)

0 E+FE

odakle sledi i:
+o0 +oo
/ dES(E — E') = 1= 2 / dES(E — E') = 2.

[zracunajmo sada integral:

+oo
2¢
_[o dE(E — E' +ie)(E — E —ig)’ (A.5)

zaSta ¢emo iskoristiti kompleksnu analizu. Uvedimo najpre smenu F — E' = x, nakon cega

1maimo:

2 (A.6)

e 2¢e i
E = )
Zod (E—E +ie)(E — B —ic) ZO i)
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Uzmimo sada pomo¢ni integral:

2¢e
d , A7
/ “Grio)z—ie) (A7)
za ¢iju podintegralnu funkciju vidimo da ima dva prosta pola (polovi prvog reda) u z = —ie i

z = 1€, tako da ¢emo izabrati konturu v, koja je pozitivno orjentisana oko jednog od ova dva
pola, na primer z = ie, kao na slici A.1.

oA
y
i ic + Cr
R - " 4R X
Slika A.1:
Sada imamo:
+R
2¢e 2¢e 2¢e
d —[d d . A.
/ rioz—i) 4 e xio) (e —ie) +C/ Grioz—io) (A4.8)

Sa druge strane na osnovu Cauchy-eve teoreme o ostacima (reziduumima) imamo:

1/d 2e ~res. 2e
270 Z(z—i—ia)(z—ie) - (2 +ie)(z — ig)

Yr

2¢e 1 2e
~ i i _ - ﬁ — o A9
lim (=) e ey 3 R AR e (A.9)
Ukoliko uzmemo da R — oo dobi¢emo:
+oo
2¢e 2e 2e

d :/d /d , A.10
v/ Crioc—io JYariow—i) )T i (4.10)

1 —0 1

gde su simbolima 7, i C}, oznacene asimtotske forme kontura ~, i C, respektivno, kada R — oo.

Podintegralna funkcija (zﬂjﬁ u izrazu (A.9) je diferencijabilna u ¢itavoj oblasti izmedju

kontura 7,, 1 7., tako da je na osnovu Cauchy-eve integralne teoreme:

2 2
/w = ,:/m £ o, (A.11)
4 (z 4 ie)(z —ig) . (z+ig)(z —ig)
[zracunajmo sada integral duz konture C,,:
2¢e 1
d <2 / d =0
| / Crioe—i) S 80 e =
T1 1
2e

_>{dﬂ2+wﬂz—w):0’ (A.12)
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gde smo iskoristili ¢injenicu \m| tezi 0 na beskonacnosti.

Konacno na osnovu izraza (A.10), (A.11) i (A.12) imamo:

o 2e
_Zo o (z +ie)(z — i) 2T, (A.13)

sto je trebalo i pokazati.



Prilog B

Sferni harmonici su ovde koriséeni u istom obliku kao i u referenci [72]:

n,m<07 ¢) = Pl,m(COS Q)‘I)m(gb) ) (B'l)

gde je ®,,(¢) = e™?//27. Velicina Py, je asocirana normalizovana Legendre-ova funkcija prve
vrste:

I+m
20+ 1 (1 —m)! ) d (22 — 1)t

Py (2) = (—1)™ 1— 2™ — =7 B.2

tn(2) = (1) J PR A P 21! (B2)

sa simetrijom u odnosu na izmenu znaka magnetnog kvantnog broja P _,,(2) = (—1)"Ppn(2)

1Y) _m(z) = (=1)"Y}%,(2). Desna strana jednacine (B.2) je definisana za [ +m > 0, to jest

m > —l. Dakle, jednacina (B.2) vazi i za pozitivne i negativne vrednosti m za koju vazi
1 <m<I.

Asocirane normalizovane Legendre-ove funkcije prve vrste mogu se izraziti preko asocirane
Legendre-ove funkcije Py, (2) = (1 — 22)™/2 (d/dz)"" (22 — 1)}/211):

Pin(z) = <—1>mJ e

iPl’m{Z) . (B.3)

Ove definicije polinoma P, ,, i P;,, vaze za nulu, pozitivne i negativne celobrojne vrednosti m,
gde je |m| < 1. StaviSe, polinomi P, _,, i B, koji zadovoljavaju istu diferencijalnu jednacinu,
razlikuju se samo za multiplikativnu konstantu [77]:

Prou(s) = (1" (o). (B.4)
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Prilog C

Kao §to je veé receno da je m! +mj = m/, Ylgmg (0)= /(21 + 1)/(47r)507m£, odakle sledi:
ml =m’, (C.1)

l1

Vitmit @+ Qo) = Z >
=0 mi=—tf
2AF +1 (MmN (1 —mf) ]1/2

s y 5
@ @) e e (Do
f

l
= Vir Z ) (U |1 mf ) —— Vs () - (C.2)
lf ‘mf‘ \/4_ :

f
21y + 1 t)lgvlg

Konjugacijom ovog solid harmonika imamo:
ol

Vs @+ G) = VI S (L= bt ) @), (©3)

1= \mf|
gde je:
* - AN
Vitms (@) = ¢ Y}{mf(Q) ) (C4)
Y (@) = (1) Yy (@) (C.5)

Relacija (C.5) vaZi za sve vrednosti magnetnog kvantnog broja (m/ > 0, m/ < 0) finalnog
stanja vodoniku slicnog sistema, sto se lako moze pokazati na slede¢i nacin:

m! >0 = Yz{ﬁmf(zf) = (‘Umfyzz‘mf@
= Yg?mf<&_) = <_1)7me2{,7mf<&_> (C.6)

m! <0 = }/E{mf<&_’) = Y}{_|mf‘(€7) = (~1 )_mef| f|(£7)
= Y (@ = ()Y (). (C.7)

Sada koriséenjem relacija (C.5) i (C.6) mozemo napisati izraz (C.3) u kona¢noj formi:

Virmr @+ Qo) = Vi Y (1= )20, 7)Yy _,,(7). (C.8)
f =lm|
r ) — ) CU
Q(llav) - (l1|lfmf) \/E : (09)
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Prilog D

Kao sto je re¢eno B—funkcija [78] je data sa:

By [(RA) = kuo1p(RA)Yy (R,

-

gde su:

K —1/2(RA) = \/2/m(RAY* V2K, 1 »(RA),

pv—1
—RA (o + k= 1)!
Ky, —1/2(RA) \/7 Z E'(p, — k — 1)1(2RA)*

Zamenom izraza (D.3) u (D.2) a nakon toga (D.2) u (D.1) dobijamo:

/U'V*]- ( ]

) hy + ke —1)!
k., _12(RA) = E

w12 RA) = Ky —k—1)!

sz(RA),uyfkflefRA 7

/”’V_l ( _ |
po + k=D k1 p i —k-1
Blf _mf<RA) kz_% o — = 1)!2 AF Riv+l

1

xe_RAYZL_ +(R).

m
Uvedimo smenu sumacionog indeksa k na slede¢i nacin:

k=0=p-=pu, —1
k=p —p—1= Pr=4
k::ul/_1:>p’r:0

gde je p, novi sumacioni indeks. Sada B—funkcija dobija kona¢nu formu:
Hy—1
By [(BA) =3 thrAry (RA),
" pr=0
gde su:
e (2 —p, )l
(MV — Pr — 1)'pr'

) pn:pr+l{+17

X (BA) = Rl 8Y), L (R).

177mf 17_mf

Poslednji izraz predstavlja ve¢ pomenutu nenormalizovanu Slater-ovu orbitalu [72, 78].
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