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Kivonat. Ebben a cikkben bemutatiuk a H, molekula egyszeres ionizaciojara végzett hatdskeresztmet-
szet szamitasainkat a torzitott hullaimu Born-kézelités segitségével. A molekula lapallapotanak leirasara két-
centrumu Heitler-London tipusu hullamfiiggvenyt haszndltunk. e l6vedék esetén a kicserélodest elhanyagol-
tuk. Eredményeinket osszehasonlitottuk Fromme [1] és Moxom [2] kisérleti eredményeivel, valamint mas
elméleti szamitasokkal.

Bevezetés

Az iitkdzési folyamatok szisztematikus tanulmanyozasa képezi az informacioszerzés alapjat az erds-,
elektroméagneses- és gyenge-kolcsonhatasok kutatasakor. Utkozéses kisérleti eredményeknek koszonhetjiik
mai modern képiinket az anyagrol, azt, hogy az anyag kvarkokbol és leptonokbol all.

A pozitron illetve elektron 16vedékkel megvaldsitott ionizacios folyamatok jo néhany tudomanyos dol-
gozat témajaul szolgaltak az utdbbi években. Viszont nagyon kevés ezek koziil azon munkak szama ahol a
céltargy molekulakbol all.

Kisérleti méréseket a H, molekulan tébb kutatocsoport is végzett a kilencvenes években, mi a Fromme
[1] és a Knudsen [3] altal vezetett kutatocsoportok eredményeivel hasonlitottuk dssze eredményeinket. Elmé-
leti szamitasokat erre a folyamatra Chen és tarsai [4-5], valamint Campeanu [6] és tarsai tettek kozzé. Ered-
ményeik tobbé-kevésbé 6sszhangban vannak a kisérletekkel.

Mi a DWBA (Distorted wave-Born approximation) moédszert alkalmaztuk az ionizaciot jellemzoé T
matrix elemeinek a kiszamitasara. Ezzel a modszerrel kiszamitottuk a teljes iitkdzési hatdskeresztmetszetet e
és e lovedék esetén. e lovedék esetén az elektron kicserélodést nem vettiikk figyelembe. Az altalunk kapott
eredményeket dsszehasonlitottuk a kisérleti eredményekkel valamint mas elméleti szamitasokkal. A molekula
kezdeti kotott allapotat Heitler-London tipusu kétcentrumti molekularis hullamfiiggvénnyel jellemeztiik [8]. A
végallapot leirasara Osszesen hat kiilonbozé kozelitéssel probalkoztunk. Az alkalmazott kozelitéseket két
nagy csoportba sorolhatjuk, a CCA-tipust és a CPE-tipusu kozelitések. Ezek jelentésérdl a kovetkezé bekez-
désben részletesen beszéliink.

Elméleti alapok

A teljes hataskeresztmetszet a kovetkezoképpen irhato:
E
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ahol £ = FE — 1 akilokott e maximalis mozgasi energidja és I az ionizacids energia. Az energia szerinti diffe-
rencialis hataskeresztmetszetet felirjuk a parcialis hullamok amplitaddinak segitségével mj egységekben:
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ahol /. és [ , alovedek kezdeti illetve vegallapotat jellemzé melékkvantumszamok, /, a kotott elektront, mig
I, a kilokdtt elektront jellemzi. L a teljes orbitalis impulzusmomentumot jellemzi. Az f;,,, ;(E,) ionizici-
0s amplitado, ami egy orbitalis faktorbol és egy radialis részbdl all:
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ahol f), orbitalis faktor a kovetkezd alaki lesz:

FiU4LL L) = (=17 [l + 1)@, + (21, + D2, + DL +1)
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Az y(r) -ek radialis hullamfiiggvényeket jelentenek melyekre még visszatériink a kovetkez6é bekezdés-
ben.

Modellek és modszerek

Egy korabbi szamitashoz hasonléan [7], a molekula alap-allapotat Shull és Ebbing [8] Heitler-London
tipusu hullamfliggvényeivel irtuk le:

W(n,n) = N[@,(1)9,(1,) +8,(1)P,(1)]. (5)

ahol @ a hidrogén atom s allapotara felirt hullamfiiggvény.

A @, és @, osszegét sorba fejtettiik a Legendre polinomok szerint:

¢a(l’2)+¢b(7”2)=ZC,h(V2,R0)PIh(COSC¢)). (0)

ahol @ alovedék palyaja és a molekula tengelye }5‘0 altal bezart szoget jelenti.
A kifejtési egylitthatot a kdvetkez6 integralbol szamithatjuk ki:

1 1
2 2 2 2
C, (r.R) = 2, * I dxP, (x)J exp| = [( % - rzRoxJ +exp [(rzz + RT:) + r2R0x] (7)

ahol ¢ =1.165 és R, =1.42. Megfigyelhetd, hogy igy kiilonvalik a molekulatengely Ilé)O iranya szerinti
fiiggés. A homonuklearis H, molekula esetében a 7 sz. integral csak /, paros értékeire fog kiilonbozni nullatol.
Mi a szamitasainkat /, = 0-ra és [, = 2 -re végeztiik, ami megfelel a monopolus illetve quadrupélus jarulé-

koknak. A 3 sz. képletben szerepld folytonos allapoti radialis hullamfiiggvényeket numerikusan allitottuk eld
megoldva az alabbi radialis Schrodinger egyenletet:

d’ i+ 1)
dz

=2V.(r) |y, (r) = E,y.(r). (8)

ahol x =1, f vagy e.
A lovedék-elektron kolesonhatast a szokasos modon fejtettiik sorba (multipolus sorfejtés):

o 22/1+1 ,1+1 z (PI)YAZ(fZ)' (9)

T

A lovedékrészecske hullamfiiggvényének a megvalasztasa nem nagyon lényeges, mi a szamitasaink so-
rén egyszerﬁ sikhullamokkal illetve Coulomb hullémokkal dolgoztunk A 8 sz. egyenletet Gsszesen hat kﬁlbn-
zatban feltiintettiik a CCA-szerli kdzelitések esetén hasznalt potencialokat. A CCA kozelités azt Jelentl hogy a
végallapotban mindkét részecske, a szorodott lovedék és kilokott elktron a rezidualis ion terében egymastol
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fliggetleniil, szabadon mozog. Ez a modell eléggé pontatlan, mert nem veszi figyelembe a maradékmolekula—

ion learnyékolasanak lehet6ségét.

1. Tablazat.
Approximation E; Es Ee
CCA 0 1 /r1 -1 /r2
CCA* 0 2/r-V(r) -2/r+V(r)
CCA* 2/r4-V(r) 2/r4-V(r) -1/r+V(r)

A CPE-modellben a rezidualis iont mindig ledarnyékolja a lassabban mozgd részecske. A potencialok

teljes listaja a 2 sz. tdblazatban van feltiintetve.

2. Tablazat.
E.<Es Ee>Esf
Approximation
Vi Vs Ve Vi Vs Ve
CPE 0 0 -1/r, 0 1/rq -2Ir,
CPE* 0 0 -1/r+V(r) 0 0 -1/r+V(r)
CPE4 0 0 ~(1-Ee/Eef)/r2 0 1/rq -2/r,

A tablazatban el6fordulo V' (r) jelenti a statikus potencialt amivel az elektronfelhét jellemeztiik.

| W) [

V(r)=[dn PP (10)

€s By értékét pedig a kovetkezd egyszerl kifejezés adja meg: E = E, + £, - 2 |EE e
E modellek koziil a legrafinaltabbnak a CPE4 tlinik. Ebben a kozelitésben a kilokott elektron mindig a

maradék-ion és a szérodott 16vedék kombinalt terében mozog. A legjobb erdményeket viszont a CPE* mo-
dellel kaptuk, ahol a V'(r) statikus potencialt is figyelembevettiik.

A kapott eredmények bemutatasa

A hataskeresztmetszet kiszamitasara az 1 sz. Osszefiiggést hasznaltuk, a tanulmanyozott energiainter-
vallum 30-500eV. Elektron 16vedék esetén elhanyagoltuk a kicserélddést. A stacionarius szorasi allapotokat a
8 sz. radialis Schrodinger egyenlet segitségével hataroztuk meg. Ezt az egyenletet numerikusan oldottuk meg
a NUMEROYV maodszer segitségével, igy kaptuk meg a folytonos allapoti hullamfliggvényeket. A 3 sz. képlet-
ben szerepl6 kétszeres integralt SIMPSON modszerrel hataroztuk meg. A kilokott elektron energiaja szerinti
integral meghatarozasahoz egy 6 pontra felirt Gauss-Legendre féle kvadratiraképletet hasznaltunk. A parcialis

hullamok szerinti dsszegzés [, =7 valamint /, =15 értékig tortént. Az [, értékét a hdromszog-szabily segit-

ségével hataroztuk meg.
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Az 1. abran lathatéak a CCA tipusu kozelitéssel szamitott hataskeresztmetszetek a l6vedékenergia
fliggvényében, Osszehasonlitva a kisérletekkel. A kisérleti eredményeket haromszog és négyzet szimbdlumok
jelentik a grafikonon.

A 2. abran lathatoak az altalunk szamitott hataskeresztmetszetek a 16vedékenergia fiiggvényében a CPE
tipust kozelitéssel. Osszehasonlitva a két tipus kozelitést, észrevehetd, hogy a CCA kozelités alacsony ener-
gian joval kisebb hataskeresztmetszeteket ad mint a CPE és mint a kisérleti mérések. A CPE kozelebb van
alacsony energiadkon a kisérleti eredményekhez, de nagy energian talbecsiili azokat.

A 3. abran 0sszehasonlitottuk a CCA és CPE-vel kapott eredményeinket Fromme és Moxom kisérletei-
vel valamint R. I. Campeanu elméleti szamitasaival. Itt jol 1atszik, hogy a CCA nagyon a kisérletek alatt van,
enek oka az, hogy a CCA-szerli modellek nem vesznek figyelembe semmilyen arnyékolast. Ez egyezik R. |
Campeanu tapasztalataival.

A 4. sz. abran a CPE4 modell elektronra illetve pozitron 16vedékre kapott hataskeresztmetszeteket ha-
sonlitjuk &ssze. Ezen a grafikonon megfigyelhetjiik, hogy alacsony energian e  16vedékre kapunk nagyobb
hatéskeresztmetszetet, mig nagy energian e 16vedékre kapunk nagyobb hatéaskeresztmetszeteket.
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Kovetkeztetések

Szamitasainkbol kideriil, hogy a végallapotban az arnyékolasi jelenségeknek fontos szerepiik van.
Az eredmények mutatjak, hogy a CPE-szerli modellek jobbak mint a CCA-tipusuak.
A legjobb eredményt a CPE* modellel kaptuk, de nagy energidkon itt sem j6 az egyezés. Ennek az oka

valoszintileg a hasznalt hullamfliggvények sajatossagaiban rejlik. Az egész szdmitas konzisztensebb volna ha
a kilokatt elektronnak a végallapoti hullamfliggvénye szintén kétcentrumu volna.

Koszonetnyilvanitas

A Szerz6 eziaton mond koszonetet az EMT és a SAPIENTIA alapitvanynak a kapott tamogatasért.
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