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ABSTRACT

lonization differential cross section is investigated in case of ionization of hydrogen molecule by fast charged ion
impact. There are several experimental results for Kr***, Ki*3* ions [1, 2] and proton projectile [3, 4]. This phenomena
was investigated theoretically too by several studies [5, 6, 7, 8, 9, 10]. The present paper gives a theoretical model for
calculation of differential cross section using numerical methods. Performing the calculations the results are compared

with the experimental ones.

OSSZEFOGLALO

A hidrogénmolekula ionizacios differencialis hatdaskeresztmetszetét tanulmanyozzuk gyors téltott Iovedék esetében.
Tobb kisérleti eredmény is van Ki'**, Ki'** ionlovedékre [1, 2] illetve proton lovedékre [3, 4]. Elméleti tanulmdnyok is
sziilettek a jelenség megmagyardzasara és leirasdra [5, 6, 7, 8, 9, 10]. A jelenlegi dolgozat egy elméleti modellt dolgoz
ki a differencidlis ionizdcios hatdskeresztmetszet kiszamoldsdara. Az igy kapott eredményeket osszehasonlitjuk a kisérleti-
ekkel.
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BEVEZETO

Az utdbbi par évben szamos kisérleti eredmény és elméleti tanulmany jelent meg a hidrogénmolekula
ionizaciojara és a fellépd interferenciahatasra vonatkozoan. A hidrogénmolekula és két hidrogénatom hataske-
resztmetszeteinek aranya a kilokott elektron sebessége és szoge fiiggvényében oszcillaciot mutat. Ezek az
oszcillaciok hasonloak a fényre vonatkozo Young-féle interferencia kisérletben tapasztalttal. Ebben az esetben
a koherens emisszio forrasa a hidrogénmolekula két magja. Az egy centrumra szamolt atmeneti amplitidok
Osszegz6dnek, ami interferenciahatashoz vezet a differencialis hataskeresztmetszetben. Kimutattak, hogy az
interferenciajelleg megmarad akkor is, ha atlagolunk minden lehetséges molekulatengely-irany szerint.

A hidrogénmolekula gyors, toltott részecskével torténd ionizacidja soran fellépo interferenciahatas kap-
cséan tobb kisérleti eredmény sziiletett. Lovedéknek hasznaltak Kr**"-t [1], Kr’*"-t [2] és protont [3, 4]. Elméle-
ti eredmények is vannak e téren [5, 6, 7, 8, 9, 10].

Az altalunk kidolgozott analitikus szdmolasok [7] jol igazoltak az interferenciahatast, és viszonylag jo
egyezést eredményeztek a kisérletileg kapott hataskeresztmetszettel. A jelenlegi munkankban megprobaljuk
egy mas modszerrel kiszamolni a differencialis ionizacids hataskeresztmetszetet annak érdekében, hogy a
kisérletihez kozelebbi eredményt kapjunk. Mivel magas l6vedékenergiakkal szamolunk, a 16vedék palyajat
egyenes vonalunak feltételeztiik, mig a célmolekulaban levo részecskék leirdsara kvantummechanikai forma-
lizmust hasznaltunk, vagyis félklasszikus (impakt paraméter) kozelitést alkalmazunk. A 16vedék kolcsonhata-
sat ezekkel a részecskékkel perturbacionak vessziik, melynek hatasara a célmolekula kvantumallapota megval-
tozik. A H, kezdeti allapotanak leirasara Heitler—London tipusti molekula-hullamfiiggvényt alkalmaztunk. A
kilokott elektron végallapotat a molekula kozéppontjara centralt Coulomb-hullamfiiggvény adja meg.
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A dolgozatban kiszamitottuk kiillonbozo l6vedékek esetében az ionizacids differencialis hataskereszt-
metszetet és 0sszehasonlitottuk a kisérleti eredményekkel, illetve vizsgaltuk az interferenciahatas jelenlétét a
hidrogénmolekula és két hidrogén atom hataskeresztmetszeteinek aranyaban.

ELMELET

A hidrogénmolekula a legegyszeriibb felépitésii molekula amellyel kisérleteket végeznek, illetve kony-
nyebb a molekulaval kapcsolatos jelenségek elméleti tanulmanyozasa és leirasa is.
Félklasszikus kozelitést alkalmazva a 16vedék palydja mindvégig egyenes marad a helyzetvektora:

R=z+w
(1
A H; molekula alapallapotat kétcentrumu, atomi hullamfiiggvényekbdl felirt Heitler—-London tipusa

molekularis hullamfiiggvénnyel irjuk le. D-vel jeldlve a molekulaban a két mag kozti tavolsagot és a~val az
effektiv toltést, a hullamfiiggvény a kovetkezoképpen irhato:

¥, =N, (D,a)| exp(-ar, —an,)+exp(-ar,, —ar,) |
2)

D
M = ri_? > Iy = r[+?
3)
ahol N a normalasi tényez6, mig r,; €s r,; az i-dik elektron tavolsaga az a illetve b magtol, r; az elektronoknak
a kézépponthoz viszonyitott helyzetvektora.
A rendszer végso allapota a maradék molekulaion alapallapoti hullamfiiggvényének és a kilokott elekt-
ron folytonos Coulomb-hullamfiiggvényének szorzataként irhato

¥, =N, (D,a)(e“" +e“ )@, (r))
“4)
ahol Kk a kilokott elektron impulzusa.

Elsérendli perturbacids szamitasokat végziink. Perturbacionak tekintjiik az elektron és a lovedék kol-
csOnhatasat, ami egy Coulomb-kolcsonhatas. Ez esetben az atmeneti amplitadot a kovetkezo képlettel irjuk le:

.« oo

(1) :_l lqz V( ) ¥
. V_J; < | : | > (5)

ahol g=AE/v az impulzusatadas minimalis értéke.

Behelyettesitjiik a hullamfiiggvényeket a matrixelembe, tovabba ennek meghatarozasahoz tobb sorfej-
tést végziink, a kilokott elektron hullamfiiggvényét a parcialis hullamok szerint, a Coulomb-kdlcsonhatast €s a
kezdeti allapot hullamfiiggvényét a Legendre-polinomok szerint, mig a Legendre-polinomokat felirjuk gémb-
fliggvények szorzata segitségével. A szamitasok elvégzése utan a kovetkezo képletet kapjuk az atmeneti amp-
lithdora:

3/2
=7) 2VN, ,,,z, J@L+DQL+1)(2L, +1)

o e (r.07,01,0)x

x > (Lmdm|lm,)Y,, (DY, (Ke"*GJ, (k.b,D)
mem.my

Gy, (k,b,D)= [ €Y, (Re™*T, , (k,R,D)dz (6)
: )

r,,, (k.R.D)= jrfR (kr)—Fr ¢, (1, D)

I+l
>

ahol Z, a 1ovedék toltése, oy a faziseltolds, ci,(r;,D) a kezdeti allapot hullimfliggvényének a Legendre-
polinomok szerinti sorfejtés egyiitthatdja, / és m az orbitalis- illetve magneses kvantumszam, Y, gombfiigg-
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vényeket jelol, az f, ¢, g indexek a végsd, kdzbensd és kezdeti allapotokat jeldlik, Ry(kr;) pedig a radialis hul-
lamfiiggvény.

Az atmeneti amplitidé moduluszanak négyzetét integralva a D szdgei, a b impakt paraméter ¢, azi-
mutalis szoge szerint megkapjuk a kilokott elektron impulzusa és szorodasi szoge szerinti differencialis hatas-
keresztmetszetet:

d—o-_ 3 ﬂ 2 llf -, eial.f —io-,f y
dkd@ VN ) g o (2L, + 1)\/(21_ DL +DQL+D2L+1)
x(2.02,0[t.0)(L0L,0[1,0) > (Lmd,m,|i;m,)(Lmlm,[lm,)x
mpmm, (7)

<Y, (KY, (K[G}, (kbD)G}", (k.b,D)bdb
0

EREDMENYEK

A szamitasokban a hidrogénmolekula két magja kozti tavolsagara D=1.42, az effektiv toltésére a=1.165
értékeket hasznaltuk. A szamolt differencialis hataskeresztmetszeteket dsszehasonlitottuk a kisérleti eredmé-
nyekkel. Annak érdekében, hogy ellendrizziik az interferenciahatas jelenlétét a hidrogénmolekula és két hid-
rogénatom hataskeresztmetszeteinek aranyaban, abrazoljuk az aranyt a kilokott elektron sebességének fiigg-
vényében.

A 1. abran lathato a differencialis hataskeresztmetszet a kilokott elektron energiajanak fiiggvényében.
Lovedéknek a 68 MeV/u energiaju K" iont vettiik, mig a kilokatt elektron szorédasi szoge 30° és 90°. A
pontok jelképezik a kisérleti eredményeket [2], mig a csillag az altalunk szamolt eredményeket. Lathato, hogy
az altalunk szamolt hataskeresztmetszet jol megkdzeliti a kisérleti adatokat, foleg az elektron alacsony energi-
ai esetében.
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1. abra
A hidrogénmolekula ionizdacios differencidlis hatiskeresztmetszete 68 MeV/u K1’ ion lovedék esetén,
az elektron 30° és 90" széréddsi szogeire. A pont jeléli a kisérleti eredményt,
mig a csillag az daltalunk szamolt elméleti értékeket

10

A 2. abran ugyancsak az altalunk szamolt differencialis hataskeresztmetszet van feltiintetve a kisérleti
eredmény [1] mellett. A 16vedék ebben az esetben 60 MeV/u energiaju Kr*** ion, a kilokétt elektron szorodasi
sz6ge 30° és 150°. Ebben az esetben is a mi eredményeink jol visszaadjak a kisérletileg kapott értékeket.
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K™ 60 MeV/u 30"

K™ 60 MeV/u 150°
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2. abra
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Ugyanaz, mint az 1. abra, itt a lovedék 60 MeV/u Kr**" ion,
mig a kilokott elektron sz6rédasi szoge 307 illetve 150°

A 3. dbran a differencialis hatdskeresztmetszetet 5 MeV energiajit H' 16vedék esetén dbrazoltuk, a kilo-
kott elektron szorédasi szoge pedig 150°. Lathato, hogy ebben az esetben is alacsony elektronenergian jo az
egyezés a kisérleti [3] értékekkel.
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3. abra

itt a lovedék 5 MeV H', mig a kilokétt elektron széréddsi szoge 150°

Ahhoz, hogy az interferenciahatést vizsgaljuk, a 4. abran feltiintettiik a hidrogénmolekula ¢s két hidro-
génatom differencialis hataskeresztmetszeteinek aranyat a kilokott elektron sebességének fliggvényében.
Amint lathato, a hataskeresztmetszetek aranyaban oszcillacio észlelhetd, ami az interferenciahatas jelenlétére

utal.
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4. abra

A hidrogénmolekula és ket hidrogénatom differencialis hatdskeresztmetszeteinek aranya
a kilokott elektron sebességének fiiggvényében kiilonbozo lovedékek és szordddsi szogek esetében.

L1} 1 2 3 4 5
Elekiron schesség (ae.)
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KOVETKEZTETESEK

A munkank soran tanulmanyoztuk a hidrogénmolekula kriptonionnal illetve protonnal vald ionizacidja

esetén a differencialis hataskeresztmetszetet. Megallapithatjuk, hogy a szamolt értékek jo egyezést mutatnak a
kisérleti eredményekkel, foleg nagy energiaju nehéz 16vedék esetében, de protonlovedék esetében is viszonylag
jO az egyezés. Az eltérés a kisérleti értékektdl adodhat abbdl is, hogy a visszamaradt hidrogénmolekula ion tolté-
sét 1-nek vettiik, illetve a molekulaion leirasara hasznalt hullamfiiggvényt egy centrumtinak tekintettiik.

Vizsgaltuk az interferenciahatas jelenlétét a hidrogénmolekula és két hidrogénatom hataskeresztmet-

szetének aranyaban. Ebben az esetben is észleliink oszcillaciot a kilokott elektron sebességének fliggvényé-
ben, tehat elmondhatd, hogy modelliink kimutatja az interferencia jelenséget.

Pora Katalin munkéjat a Sapientia Alapitvany Kutatasi Programok Intézete tamogatja.
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