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Se propone una ecuacién integral para determinar la matriz de dispersi6n (S) y se hace uso de un
método de aproximaci6n para encontrar su solucién. El método se aplica en una aproximacién de
dos estados al sistema He* + Ne, para energia de E = 70.9 eV. Los resultados te6ricos se comparan
con datos de otras aproximaciones (LZS, DW, UWKB) y tienen buena concordancia con el experi-
mento. '
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Abstract

We propose an integral equation to determine the S- matrix and an approximate method to
determine its solution. The method is applied to the system He* + Ne in a two states model and for
an energy of E =70.9 eV. The theoretical results are compared with data of other methods (LZS, DW,
UWKB) and they have also a good agreement with the experiment.
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1. Introduccién

Existen abundantes datos experimentales de colisiones
inelasticas entre sistemas atémicos y moleculares que
requieren un andlisis tedrico. Para algunos sistemas es
posible realizar ese andlisis a partir de célculos ab initio.
Sin embargo, en la mayoria de los casos es necesario
acudir a métodos de aproximacién, por ejemplo: apro-
ximacién de Born (AB) [1], onda distorsionada (DW)
[2], teoria de Landau-Zener-Stiickelberg (LZS) (3], [4],
[5], (ver también [6] y referencias alli citadas).

La teoria de LZS es uno de los modelos mas sencillos
y se usa con frecuencia para tratar problemas de dis-
persién ineldstica que involucran el cruce de curvas de
potencial [6]. La aproximacién de Born, por su parte, da
buenos resultados cuando el acoplamiento entre canales
es débil y las energias de colisién son moderadamente
altas. El método de onda distorsionada toma en cuenta
que los potenciales distorsionan los estados iniciales y
finales, dando asi lugar a una teoria mis general que la
de Born.

Fl presente trabajo se basa en un método desarroliado
por uno de nosotros [8] con el propésito de tratar pro-
blemas de dispersién descritos por un sistema de ecua-
ciones radiales acopladas. En €l método se obtiene una
ecuacién integral exacta para la matriz de dispersién S,
a partir de la cual es posible obtener como casos parti-
culares las aproximaciones arriba citadas.

Uno de los propésitos del presente articulo consiste
en aplicar esa ecuacién integral a un problema de dis-
persién ineldstica, en una aproximacion de dos estados,
e incorporar en la teoria una simplificacién adicional que
facilita la aplicacién del método. Como objeto especifico
elegimos el estudio de procesos inelsticos en el sistema
He*+Ne, el cual se puede describir de manera adecuada
por una aproximacién de 2 canales. Este sistema ha sido
objeto de amplio estudio [7], de tal manera gue es posible
evaluar la calidad de los resultados que se obtengan con
la aplicacién del método descrito en el presente articulo.
Por otro lado, con el fin de mostrar la confiabilidad del
procedimiento, se comparara también la seccién eficaz
diferencial teérica con resultados experimentales y con
otros métodos tedricos.

2, Teoria

Los procesos de colisiones ineldsticas entre paruiculas
atémicas (electrones, 4tomos y moléculas) se estudian

con frecuencia mediante un conjunto de ecuaciones dife-
renciales, radiales, acopladas, de segundo orden, asocia-
das con el movimiento relativo de las particulas que coli-
sionan [6], (1], [9]:
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donde a,8,7(= 1,2,...,N) rotulan los canales. Los
términos
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representan el acoplamiento entre los N canales involu-
crados en el problema, donde a es el canal inicial. El
parametro £ = 0,1,2, ... ,00 designa el momentum an-
gular orbital, ks es el mimero de onda correspondiente
al canal 8 cuando la energfa. total del sistema es E; es-
to es, ks = (2u/h?)(E — €g), donde ¢z es el umbral
del canal 8 y p es la masa reducida del sistema de dos
particulas que chocan.

Las ecuaciones (1) se deben solucionar con condi-
ciones de frontera apropiadas para describir el proceso
de colisidn del sistema bajo estudio. La solucién per-
mite determinar los elementos de la matriz de dispersién
8{£), los cuales son las cantidades de interés fisico, ya
que estdn relacionados de manera directa con las sec-
ciones eficaces (diferencial y total).

3. Fundamento del método

El problema fisico queda especificado de manera com-
pleta al imponer las siguientes condiciones de frontera:

¥pa(t,7) = 0, (3)
Yoalbir) 2,

. 1/2
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donde
eX(8,7) := exp [+i (kg — £n/2)] (5)
El fundamento del método [8] consiste en descom-

poner la solucién del sistema de ecuaciones (1) en una
parte incidente y en una onda dispersada:

Yaal(l,r) = 7 (g) 5 (&,7) 8ga + Yoo (l,r). (6)
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El primer término del lado. derecho es la razén entre la
solucién regular de la ecuhcién diferencial homogénea
correspondiente al sistema (1) y la funcién de Jost. El
segundo término representa la funcién de onda dispersa-
da siempre y cuando cumpla el comportamiento asinté-
tico exigido en el origen y en (4). Para que esto sea as{
se requiere que la funcién ¥g,(¢,r) tenga las siguientes
propiedades:

‘iﬁa(‘ea I") r—=+0 0, (7)
y
Voaltir) 3,
; 1/2
~2 (:_:) [Spall) — 85(8) 8paleftsr) - (8)

La cantidad sg(f) designa la matriz s para el canal § en
ausencia completa de acoplamiento con otros canales.

La ecuacién (8) sugiere expresar la onda dispersada
en la forma

'i’ﬁa(ea 1") = G.@a (f,‘l") 55(81 T) ) (9)

donde Ggq (4,7), 8 = 1,2,...,N, designa un conjun-
to de funciones auxiliares que se introducen por con-
veniencia. Estas funciones se anulan en el origen y se
comportan a grandes r como constantes ligadas con los
elementos de la matriz de dispersién S; esto es:

. 1/2
Goaltr) = =5 () (50a(8) = 30(0) ).
(10)

Esta relacién indica que al encontrar Gg, (£, c0) por
un método apropiado, entonces el elemento correspon-
diente de la matriz S(£) es dado por

1/2
Spall) = (%) [85(8) 850 +2i Ca (£,00)]. (11)

4. Ecuacién integral para la matriz S

Considerar la ecuacién de Sthrédinger asociada con el
canal £, en ausencia de acoplamiento con cualquier otro
canal:

d t+1

[d_r + k?g - ( 2 ) - ng(r)] &s(e,r) =0. (12)
Ademaés de la solucién regular 'I’E (€,7) que describe el
proceso de dispersidn eldstico, la ecuacién (12) tiene
otras dos soluciones linealmente independientes, cono-
cidas como soluciones de Jost (emergente e incidente),

las cuales notaremos por @E (¢,r) y @5(¢,7) respectiva-
mente. Al usar una técnica aniloga a la descritaen [9] y
[10], se concluye que la matriz G(£,r) se puede escribir
como la suma de dos contribuciones asociadas con las
soluciones regular y de Jost emergente:

G =¢@n [ RIER

+¢t(4r) /; dRI°({,R), (13)

donde

I® (¢,R) :=
" (L, R)U(R)[e" (L, R)G (L, R) +¢™ (LR)], (14)

I°(4,R) =
* (L,R)U(R) [e* (¢, R)G (4, R) + ¢ (£, R)] . (15)

Nétese que el supraindice oo y 0 es sélo una ayuda
nemotécnica para recordar el rango de integracién. En
lo anterior hemos usado matrices diagonales ®° (£,r),
¢° (£,7) y ¢° (£,r) (donde o := x, +, — } que se cons-
truyen con las funciones de onda asociadas con la dis-
persién puramente elistica, en ausencia de acoplamiento
entre canales:

& 6r) = —K e (&) (6r),
o7 (8,r) = F U E)&° (4r). (16)

Las matrices diagonales K y F(£) estdn formadas por
los nimeros de onda y por las funciones de Jost. En
este punto conviene observar que, en el limite r = oo,
¢* (£, 00) se convierte en una matriz diagonal constante
(independiente de r).

Se observa que el conjunto de ecuaciones (13), (14)
y (15), conforman una ecuacidn integral para la matriz
G(¢,r). La solucién de esa ecuacién permite determinar
la matriz de dispersion 8(£) en virtud de las relaciones
(11) que ligan G(¢, 00) con S(¢).

5.Solucién aproximada para G (£,7)

Es dificil solucionar la ecuacién integral que determinan
las ecuaciones (13), (14) y (15), en especial debido a que
ella equivale a un sistema de ecuaciones diferenciales con
condiciones de frontera tanto en el origen (r — 0) como
en el infinito (r = oc¢). Sin embargo, de acuerdo con (13)
y (15}, la matriz G(£,r) evaluada en el infinito (r = oo}






