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ABSTRACT

Interpretation of the cross sections in multi-electron ion-atom collisions is a challenging task for theo-
ries. The main difficulty is caused by the many-body feature of the collision, involving the projectile, projectile
electron(s), target nucleus, and target electron(s). The classical trajectory Monte Carlo (CTMC) method has
been quite successful in dealing with the atomic processes in ion-atom collisions. One of the advantages of the
CTMC method is that many-body interactions are exactly taken into account during the collisions on a classi-
cal level and in a nonperturbative manner. In this work CTMC simulations for a various collision systems are
presented. Our results are compared with other calculations and experimental results.

KIVONAT

A tébbelektronos atomi rendszerek titkozéseskor lejatszodo folyamatok hataskeresztmetszeteinek a meg-
hatarozasa jelentds kihivast jelent az elméleti modellek szamara. A klasszikus palydju Monte Carlo modszer
(CTMC, classical trajectory Monte Carlo) erénye abban nyilvanul meg, hogy egy olyan nemperturbativ mo-
dell, ahol az iitkézések soktest karaktere a klasszikus keretek kozott kezelheto. Ebben a munkaban néhany
titkdzési rendszer esetében a CTMC szimuldcio altal szolgadltatott eredményeimet fogom bemutatni és osszeha-
sonlitani kisérleti és mas elméleti adatokkal.

1. BEVEZETES

Az ion-atom és ion-szilardtest iitkozések megértésében az utobbi évtizedekben nagyot 1éptiink elére.
Elészor a legegyszeriibb rendszerek egyelektronos folyamatait vizsgaltak (gerjesztés, ionizacio, elektron-
befogas). A kisérleti és a szamitastechnikai feltételek fejlodésével az érdeklddés a bonyolultabb rendszerek és
a tobbelektronos folyamatok tanulmanyozasa felé fordult. Ha a 16vedék sebessége kicsi és toltése nagy, akkor
a részecskék kozott fellépd kolesonhatasok felerdsddnek, tobbféle folyamat tobbszordsen is lejatszodhat, ami
az 1itkoz6 rendszerek kismértékii perturbacioja helyett sokszor annak drasztikus megvaltoztatasat eredménye-
zi. Példa erre az ionok semlegesitodése tObbszords elektronbefogassal. Ilyen folyamatok leirasa igen nagy
kihivas az elméletek szamara. A klasszikus modellek az Gsszetett rendszerek idofejlédésének leirasara a kez-
detektdl napjainkig igen hatékonynak bizonyultak. A jelenlegi munkaban a klasszikus paly4ji Monte Carlo
(Classical Trajectory Monte Carlo, CTMC) moédszert fogom alkalmazni néhany iitk6zési rendszer hataske-
resztmetszeteinek bemutatasara.

2. ELMELETI ALAPOK

Tegyiik fel, hogy olyan atomi iitkozés leirdsat probaljuk meg, amikor mind a célatom, mind a 16vedék-
atom rendelkezik egy vagy tobb elektronnal. Ekkor minden részecske minden részecskével kolcsonhathat, ami
szinte megoldhatatlan akadalyt jelenthet az elmélet szamara. Az utdbbi évtizedekben a CTMC moédszer bebi-
zonyitotta, hogy ilyen helyzetekben is megallja a helyét. Legfobb erénye, hogy nemperturbativ modszer, és az
atomi litkozések soktest karakterét figyelembe tudja venni. A gyakorlatban a CTMC szamitasokat kezelhetjiik
ugy is, mint elméleti kisérletet, ahol a mérési koriilményeket a lehetd legpontosabban igyeksziink figyelembe
venni a szamitasokban. A CTMC mddszer az iitkdzésben résztvevo részecskékre vonatkozoé klasszikus moz-
gasegyenletek numerikus megoldasan alapszik [1-4]. Az atomi rendszereket, mint paranyi naprendszereket
kezeli, azaz az elektronok megfeleléen kivalasztott Kepler-palyakon mozognak az atom magja koriil. A tobb-
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elektronos atomok leirdsakor kiilonbozo kozelitéseket alkalmazhatunk. A nehézséget az jelenti, hogy mar a
klasszikus kételektronos atom is instabil, azaz az elektron-elektron kdlcsonhatas miatt néhany palyafordulaton
beliil bekdvetkezik az autoionizaci6. Leggyakrabban ezért a CTMC modszer keretein beliil is a fiiggetlen ré-
szecske kozelitést hasznaljuk.

Szemben a kvantummechanikai soktest problémaval, numerikusan a klasszikus egyenletek tetszéleges
szamu részecskére kivant pontossaggal megoldhatok. A részecskeszamnak csak a szamitdogép nagysaga, se-
bessége szab hatart. Természetesen ilyen modon az iitkdzés kvantumos (hullam) jellege csak nagyon korlato-
zottan, bizonyos modellfeltevésekkel vehetd figyelembe. Ugyanakkor a CTMC nagyon alkalmas arra, hogy
egy adott {itkozés legfobb jellegzetességeit megértsiik. A kvantummechanikai leirasmodokkal 6sszehasonlitva
fontos megjegyezni, hogy a CTMC jelenleg az egyetlen hasznalhato elméleti mddszer azokban az esetekben,
amikor a tobbrészecske probléma perturbativ moédon nem kezelhetd, természetesen szem el6tt tartva annak
korlatait.

3. EREDMENYEK

3.1. Elektronbefogas a lovedék folytonos allapotaiba

Ebben az alfejezetben a célatom ionizacidjanak egy olyan specialis esetét fogom targyalni, amikor a
szabadda valt elektron kozel olyan sebességgel és iranyban mozog, mint a 16vedék. igy az elektron mozgasat
nemcsak a 16vedékkel, hanem a visszamaradd célatommaggal vald kolcsonhatés is befolyasolja. Nehéz 16ve-
dékek esetében, a 16vedék iranyaban felvett elektronspektrumban egy csticsszerii szerkezet, az ugynevezett
»cusp” jelenik meg. A cusp-ot 1970-ben fedezték fel [5]. A cusp keletkezésének magyarazatara sokan anald-
giat vonnak a kotott allapotba torténd elektronbefogassal. Ezek alapjan ezt a folyamatot ugy képzelhetjiik el,
hogy a 16vedék Coulomb-tere mintegy magaval sodorja a célatombol kiszabaditott elektront, és az elektron
nem a lovedék kotott, hanem egy pozitiv energiaju, folytonos allapotaba fogodik be. Ezen kép alapjan a cél-
atom ionizacidjanak ezt a specialis esetét a 16vedék folytonos allapotaiba torténd elektronbefogasnak (Electron
Capture to the Continuum, ECC) nevezziik. A cusp felfedezése 6ta mind kisérletileg, mind elméletileg az ér-
deklodés kozéppontjaban all. Az elmélet szamara a nehézséget az jelenti, hogy legalabb harom részecske
egyiittes hatasat kell figyelembe venni az iitkozések leirasakor. A legpontosabb leirdsokat azok a modellek
adjak, amelyek realisan probaljak meghatarozni a harom szabadda valt részecske allapotat. A CTMC modszer
egyik nagy elénye az, hogy az litk6zés soran, az iitkzésben résztvevé minden részecske kozott figyelembe
tudja venni a kolcsonhatasokat. Ez a tulajdonsaga teszi idealis eszk6zzé olyan két- és tobbcentrumu folyama-
tok tanulmanyozasara, mint amilyen a cusp folyamat is.

A 16vedék és a szabad elektron kozott 1évé vonzd kdlesonhatas miatt az elektron a 16vedék kornyezeté-
ben marad. A cusp kialakulasaban fontos koriilmény, hogy a Coulumb-erd hosszuhatotavolsagu. Ezért a sza-
mitasokban a klasszikus mozgasegyenleteket igen nagy 16vedék — célatommag tavolsagig kell integralni az
aszimptotikus allapot eléréséig.

Ha az ECC csucs megjelenéséért valoban a pozitiv 16vedék Coulomb-terének fokuszalo hatasa a felelds,
akkor semmi valddi fizikai ok nem zarja ki annak megfigyelését konnyt 16vedékek, mint példaul pozitron,
esetében is. Mivel a pozitron és az elektron tomege egyenld, igy az ECC folyamat utan a 16vedék energiaja
egyenléen oszlik szét az ionizalt elektron és a szort pozitron kozott. Konnyl 16vedékeknél a differencialis
hataskeresztmetszetek meghatarozasat az neheziti, hogy a 16vedék palyajat, eltekintve a nagyon nagy energi-
aktol, nem kozelithetjiik egyenes vonalt palyaval. Azok valodi palyai a haromdimenzios térben szordédnak. Az
els6 elméleti munkak, melyek kvantummechanikai alapokon kezelték az {itkdzési problémat, azt josoltak,
hogy az ECC csucs a szdg és energia szerinti kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetekben (double
differential cross section, DDCS), pozitron 16vedék esetében is megjelenik. Ezzel szemben a klasszikus elmé-
letek azt mutattak [6], hogy a DDCS spektrumokban nem lehet megfigyelni az ECC csucsot. Ez utdbbi megfi-
gyeléssel vannak Osszhangban a kisérleti eredmények [7], melyek szerint a DDCS szerkezetében nem lehet
felfedezni a cusp-ra jellemzo éles cstcsot, csak egy elkent strukturat. A haromszorosan differencialis hataske-
resztmetszetekben (triple differential cross section, TDDCS) viszont akar elsérendii Born-kdzelitésben [8],
akar CTMC modellben [9] az ECC csucs jelen van. Ebben az esetben a hataskeresztmetszetek differencialisak
az elektron (pozitron) energidjaban, az ionizalt elektron és a szort pozitron szorédsi szogeiben. Kisérletileg
1998-ban sikeriilt el6szor kimutatni az ECC csucs 1étezését a TDDCS-ben, 100 eV-os pozitronok és hidrogén
molekula iitkzésekor [10]. A kovetkezOkben sajat CTMC szamitasaim eredményeit mutatom be pozitron és
Ar atom iitkdzésére.
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1. abra
Ar ionizdcios hataskeresztmetszete pozitron bombazas esetében.
Kisérleti adatok [11], I; és I, sajat CTMC eredményeim,
1}, az ionizalt elektron aszimptotikusan kézelebb van a lovedékhez, mint a céltargy magjahoz,
1, az ionizalt elektron aszimptotikusan a céltargy magjahoz van kozelebb.

Az 1. dbran a szamolt teljes ionizacios hataskeresztmetszeteket hasonlitom 6ssze Knudsen és munka-
tarsai altal mért adatokkal. A CTMC eredmények igen jo egyezést mutatnak a kisérleti értékekkel. Az abran a
szamolt ionizacids hataskeresztmetszeteket két Osszetevore bontottam fel. Az I; gorbével jelolt esetben az
ionizalt elektron aszimptotikusan kozelebb van a 16vedékhez, mint a céltargy magjahoz. Az I, gérbével jelolt
esetben ez éppen forditva van, azaz az ionizalt elektron aszimptotikusan a céltargy magjahoz van kozelebb.
Ezt a felosztast azért tettem meg, mert egy korabbi munkamban megmutattam [12], hogy az ECC csucsot csak
az |, tipusu elektronok alkotjak. Az I; gdrbe maximuma 50 eV kornyékén van. A tovabbi szamitasaimat ezért
54.4 eV bombazo pozitron energianal mutatom be. A 2. abra az I, ionizacios folyamatban keletkezett elektro-
nok és pozitronok kétszeresen (2a. abra) és haromszorosan (2b. abra) differencialis hataskeresztmetszeteit
mutatja 54.4 eV pozitron és Ar {itkozésben, 6=0" megfigyelési iranyban.
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2. abra

Az I} ionizdcios folyamatban keletkezett elektronok és pozitronok differencialis hatdskeresztmetszetei
54.4 eV pozitron es Ar iitkozésben, 0=0° megfigyelési iranyban.
Folytonos vonal: elektron, szaggatott vonal: pozitron. a) DDCS b) TDCS.
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Az energiamérleg alapjan az ECC csucs megjelenését 19.35 eV-nél varhatjuk. Ezzel szemben, mind az
elektron, mind a pozitron DDCS szélesen elkent szerkezetet mutat. Elektron esetében a DDCS maximuma 4
eV-tal a vart érték alatt, pozitron esetében 4 eV-tal a vart érték felett van. Ezzel szemben a haromszorosan
differencialis hataskeresztmetszetekben, mind az elektron, mind a pozitron spektrum esetében éles cstcs fi-
gyelheté meg, kozel a cusp energianal. A vart értékt6l valo eltérést okozhatja az, hogy széles energia és szog-
ablakokat hasznaltam az adatok kiértékelésénél, valamint figyelmen kiviil hagytam az energiamérleg szamita-
sanal a meglokott mag energidjat. A nehéz 16vedékekhez hasonléan az ECC cstcs aszimmetrikus. Az elekt-
ronspektrum esetében a tobblet hozam a kisebb energidknal jelentkezik, pozitron esetében pedig a nagyobb
energiaknal.

3.2 Si K-héjanak ionizacidja

A kovetkezokben a Si bels6 héjanak ionizacios hataskeresztmetszeteire vonatkozd6 CTMC szamitasai-
mat mutatom be. A szamitasokat négy-részecske CTMC kozelitésben végeztem el. A négy részecske a ko-
vetkezd volt: a 16vedék, a Si atommagja, valamint a Si két elektronja, amelyek a K-héjon helyezkedtek el az
itkozés elott. A szamitasokat 0.25 MeV és 4.5 MeV bombazd proton energianal végeztem el. Minden egyes
energiapont esetében 2 000 000 egyedi litkozést kdvettem végig. Ez a nagyszamu palyaszamitas azért volt
sziikséges, mert a mélyen kotott elektronok ionizacios hataskeresztmetszetei igen kicsik. Kiilondsen igaz ez a
magallapitas amikor a Si K-héjanak kétszeres ionizacids hataskeresztmetszeteit hataroztuk meg. A 3. dbra a Si
K-héjanak egyszeres ionizacids hataskeresztmetszeteit mutatja proton bombazas esetében. Az 1.5 MeV-nal
kisebb l6vedék-energidk esetében a CTMC szamitasok igen kozel allnak Paul és Sacher adataihoz [13], vala-
mint a félklasszikus szamitasok eredményeihez.
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3. abra

Si K-héjanak egyszeres ionizdcios hatdskeresztmetszete proton bombdzas esetében.
Korok: Kisérleti eredmények [13], folytonos vonal: sajat CTMC szamitadsok,
szaggatott vonal: Trautmann és Rosel, félklasszikus kozelités [14],
pontozott-szaggatott vonal: Smit, félklasszikus kozelités [15].

A kovetkezokben figyelmiinket forditsuk a Si K-héja kétszeres ionizacidjanak a vizsgalata felé. Hasz-
naljuk ki a CTMC méddszer azon eldny0s tulajdonsagat, hogy az egyedi palyak elemzésével az iitk6zés dina-
mikajara vonatkozoan is értékes informaciokat kaphatunk. A 4. abran tipikus részecskepalyakat mutatok be,
akkor amikor a Si mindkét elektronja szabadda valik a protonnal torténd {itkdzése utan. A 4a. dbran a 16vedék
energiaja 3 MeV, a lovedék sebessége Osszemérhetd a K-héjon keringd elektron sebességével. A kétszeres
ionizacid jol elkiiloniilo két 1épésben zajlik le. A 16vedék eldszor az egyik, majd a masik elektront ionizalja.
Ez a kétlépcs6s mechanizmus minden lassu {itk6zés esetében megfigyelhetd. Sokkal nagyobb energianal, aho-
gyan azt a 4b.abran lathatjuk 30 MeV lovedékenergia esetében, a kettds ionizacid hirtelen, szinte ugyanabban
az id6pillanatban kovetkezik be.
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4. abra
Tipikus részecskepalyak Si K-héjanak kétszeres ionizaciojakor proton bombadzas esetében.
A nyilak az elektron pillanatnyi helyzetét mutatjak amikor az ionizdacio bekovetkezett.
a) a lovedék energiaja 3 MeV, b) a lovedék energidaja 30 MeV.

OSSZEFOGLALAS

A dolgozatban a CTMC mddszer hatékonysagat és eredményességét mutattam be ion-atom iitkdzések
tanulmanyozasa esetében két jellemz6 példan keresztiil.

54.4 eV pozitront+Ar litk6zési rendszer esetén vizsgaltam a szort pozitron folytonos elektron-
allapotaiban torténd elektronbefogasi folyamatot. A kétszeresen differencialis hataskeresztmetszet szadmitasok
jO egyezést mutatnak a korabban masok altal végzett CTMC szamitasok eredményeivel [6]. A haromszorosan
differencialis hataskereszmetszetekben pozitron 16vedék esetében is kimutattam az ECC csucs létezését. Az
ECC csucsot mind az elektron, mind a pozitron spektrumban megjelenik.

Modellszamitasokat végeztem a Si K-héjanak ionizacios hataskeresztmetszeteinek a meghatarozasara.
Megmutattam, hogy amig kis 16vedék sebességek esetében a kétszeres ionizacio két 1épésben, addig nagyobb
lovedéksebességek esetében egy 1€pésben jatszodik le.
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