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ABSTRACT

We have refined previously performed calculations for the positron impact ionization of the N, CO,
CO; and CH; molecules. In the framework of the DWBA method we have calculated the wavefunctions of the
incoming and outgoing particles numerically in the spherically averaged, screened field of the molecule.
Present results are in very good agreement with experiment for the N; and CO molecules, while the results for
the CO; and CH, molecules need more improvements.

OSSZEFOGLALO

A torzitott hullamu Born kozelitést (DWBA) alkalmaztuk az N,, CO, CO, és CH, molekulak pozitron 16-
vedékkel torténd ionizdacios folyamatanak leirasara. A modszer keretében valoszeritbb hullamfiiggvényekkel
irtuk le a lovedéket, a szort pozitront illetve a kilokott elektront. Az igy kapott ionizdcios hataskeresztmetszetek
nagyon jo egyezést mutatnak a kisérletileg mért hatdskeresztmetszetekkel az N, és a CO molekuldk esetén, mig
a CO, és CH; molekuldk eredményei tovabbi javitasokat igényelnek.
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1. BEVEZETO

A molekulak pozitronnal torténd ionizacidja viszonylag 0j kutatési teriilet. Az utobbi évtizedek soran
tobb ilyen jellegl kisérletet végeztek [1-5], vizsgalva a H,, CO, CO,, N,, CH,4, és O, molekulak pozitron 16-
vedékkel valo ionizacidjat. Elméleti szempontbdl a pozitronnal térténd ionizacid tanulmanyozasa egyszeriibb
mint az elektronok eldidézte ionizacid, ugyanis ebben az esetben nem lép fel a szort pozitron és a kilokott
elektron kozott a kicserélodési kdlcsonhatas. Az utdbbi évek soran tobb olyan tanulmany sziiletett, amely az
emlitett molekulak pozitron altali ionizacidjat vizsgalta. Ezek a tanulmanyok [6-9] a CPE (Coulomb plus
plane waves with full energy range) modelt alkalmaztak az ionizacios folyamat leirasara. A CPE modell kere-
tében a kilokott elektront Coulomb-tipusu hulldmfiiggvénnyel irtak le, mig a szort pozitron leirasara sikhulla-
mot vagy Coulomb-tipusu hullamfiigvényt alkalmaztak. Tovabba, az aktiv elektron kezdeti allapotanak a jel-
lemzésére tobbecentrumu, Gauss-tipust hullamfliggvényeket alkalmaztak. A szamitasok egyszeriisitése végett,
a tobbcentrumu hullamfiiggvényeket sorba fejtették a Legendre-polinomok, vagy a gombfiiggvények szerint
(a nem linearis molekuldk esetén). A CPE modell szolgaltatta elméleti hataskeresztmetszetek jo egyezést mu-
tattak a H, [6] és CO [7] molekulak esetében a kisérleti hataskeresztmetszetekkel, azonban a CO, [7], N, [8]
és CHy [9] molekuldkra szamolt elméleti eredmények nagyobbak voltak a kisérleti értékeknél.

A Kkisérlettel valo jobb egyezés elérésének érdekében, jelen tanulmany soran az N,, CO, CO, és CH,4
molekuldk pozitronnal torténd ionizacidja esetén, alkalmaztuk a DWBA (Distorted Wave Born
Approximation) modszert. A modszer keretében valdszeribb hullamfiiggvényekkel irtuk le a 16vedéket, a
szort pozitront illetve a kilokott elektront. Ezt gy valositottuk meg, hogy az atommagok illetve az elektronok
keltette valodi potencialt szférikusan atlagoltuk, €s a szabad részecskék kezdeti valamint végallapoti hullam-
fliggvényeit ebben az arnyékolt térben, numerikusan hataroztuk meg. Ezen atlagolt tér hatasat kiilon vizsgal-
tuk a kilokott elektron illetve a szort pozitron esetén. Az igy kapott eredmények nagyon jo egyezést mutatnak
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a kisérleti adatokkal az N, és CO molekuldk esetén, mig a CO, és CH4 molekuldk eredményei tovabbi javita-
sokat igényelnek. Az itt kozolt eredmények, a [10]-es tanulmanyban mutattuk be.

2. ELMELET

Valamely molekula pozitronnal valo ionizacidjanak részletes elméleti leirdsa a mar emlitett [6-9] ta-
nulmanyokban talalhato meg. Itt roviden felvazoljuk az ionizacids hataskeresztmetszetek kiszamitasanak fobb
1épéseit, kiemelve a jelenleg bevezetett elméleti modell sajatsagait.

A teljes ionizacios hataskeresztmetszet kiszdmitasa érdekében a haromszorosan differencialis hataske-
resztmetszet képletébdl indultak ki
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Itt E; a 16vedék energidjat jeldli, £, pedig a kilokott elektronét. k illetve k el jeloltiik a kilokott elek-

tron illetve a szort pozitron hullamvektorainak a 16vedék iranyegyenesével bezart szobgeit. Az r szerinti 0sz-
szegzést a betoltdtt molekula-orbitalokra végezziik. A szorasi amplitudo felirhatd mint

S = <¢f (rl )¢e (rz )‘V(FIZ )| 9, (rl )¢r (rz )>
, (2)

ahol ¢, és @ a pozitron kezdeti illetve végallapotanak hullamfiiggvényei, mig ¢, jeldli a kilokott elektron

allapotat. ¢ az aktiv elektron kezdeti allapotat jelenti. A pozitron helyzetvektorat r, -el mig a kilokott elektro-
nét r, -vel jeloltiik. Az aktiv elektron kezdeti allapotat tobbecentrumi, Gauss-tipust hullamfiiggvények irjak le.

A szamitasok egyszerlsitése végett, a tobbcentrumii hullamfliggvényeket sorba fejtettik a Legendre-
polinomok (a linearis molekulak esetén), vagy a gdmbfliggvények szerint (a nem linearis molekuldk esetén)
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Itt R, az atommagok kozotti tavolsag, @, az r, és R kozotti szog. c-vel a kifejtési egyiitthatokat jeloltiik.

Tovabba, a teljes ionizacios hataskeresztmetszet kiszamitasdhoz, az (1) képlettel megadott differencialis ha-
taskeresztmetszetet kell integralni a szort pozitron és a kilokott elektron hullamvektorainak iranyai szerint,
valamint a kilokott elektron energiaja szerint.

Az eddigi tanulmanyok a CPE modellt alkalmaztak az ionizacids folyamat leirasara. A CPE modell fel-
tételezi, hogy a lovedék a semleges molekula terében mozog. Tovabba, ha a szdrt pozitron gyorsabb mint a
kilokott elektron, akkor az el6bbi ugyancsak a semleges molekula terében mozog, mig az utébbi a molekulai-
on egységnyi toltésének a terében. Ha a kilokott elektron energidja nagyobb mint a szort pozitroné, akkor az
elektron két toltés terében mozog (a molekulaion illetve a pozitron toltésének a terében), mig a szort pozitron
a molekulaion keltette potencial terében fog mozogni.

A jelen tanulmany soran a DWBA mddszert alkalmaztuk az ionizacios folyamat jellemzésére. A mod-
szer keretében szférikusan atlagoltuk az atommagok ¢€s az elektronok keltette valodi potencialt. A 16vedék, a
szort pozitron és a kilokdott elektron hullamfiiggvényeit ugy hataroztuk meg, hogy numerikusan oldottuk meg
a radialis Schrodinger-egyenletet ebben az arnyékolt potencialban.

A tovabbiakban két modell segitségével, fokozatosan vezettiik be a szférikusan atlagolt potencialnak a
bejovo illetve a szort és kilokott részecskék hullamfliggvényeire gyakorolt hatasat.

Az els6 modell ugy tekinti a kilokott elektront, hogy az a magok és a maradék elektronok szférikusan
atlagolt terében mozog, ha a szort pozitron gyorsabb mint az elektron. Ekkor a pozitron a semleges molekula
terében mozog. Ha a kilokott elektron a gyorsabb, akkor ez a magok és a pozitron toltése illetve a maradék
elektronok altal keltett potencidlban mozog, mig a szdrt pozitron csak a molekulaion hatasat érzékeli. Végiil, a
16vedék a semleges molekula terében mozog. Mivel ez a modell csak a kilokott elektron hullamfiiggvénye
esetén alkalmazza az arnyékolt potencial hatasat, elektron-arnyékold (ES — Electron Screening) modellnek
neveztiik el. Matematikailag az ES modellt a kovetkezéképpen lehet megfogalmazni
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Ve = Vmagok <+> + Velektronak (_)

ahol az f'index a szort pozitronra, az e a kilokdtt elektronra és az i index a 16vedékre vonatkozik. V... (—)
a maradek elektronrendszer keltette atlagolt potencialt, V.. (+) az atommagok és a pozitron altal keltett

potencialt jeloli. E., Era kilokott elektron illetve a szort pozitron energidja.

A masodik modell keretében a kilokott elektron az atommagok és a maradék elektronok terében mozog,
ha a szort pozitronnak nagyobb az energidja. Ekkor a szort pozitron a magok €s az Osszes elektron atlagolt
terében mozog. Ha a kilokott elektron energidja a nagyobb, akkor ez a magok €s a pozitron illetve a maradék
elektronok arnyékolt terében mozog, mig a szort pozitron a magok €és a maradék elektronok keltette atlagolt
potencial hatasat érzékeli. Végiil, a 16vedék a magok és a teljes elektronrendszer atlagolt terében fog mozogni.
Ebben az esetben az arnyékolt potencidlt mindegyik szabad részecske hullamfiiggvényének a kiszamitasanal
alkalmaztuk, ezért ennek a modellnek a teljesen-arnyékolé modell (TS — Total Screening) elnevezést adtuk.
Ennek matematikai megfogalmazasa.

V.=V

i magok + Velektronok

V.=V +7V,
f magok elektronok
,ha  E,>E,
{Ve = Vmagok + Velektronok (_) !
Vf = Vmagok + Velektronok (_) ha E S>E
Ve = Vmagok (+> + Velektmnok (_) ’ ‘ !

A jelolések ugyanazok mint az (5) képletek esetén.

3. EREDMENYEK

Az 1, 2, 3 és 4 abrakon a teljes ionizacids hataskeresztmetszeteket abrazoltuk a lovedék energiajanak a
fliggvényében a tanulméanyozott molekulak esetén. Az dbrak a CPE, ES illetve a TS modelleknek megfeleld
hataskeresztmetszeteket valamint Bluhme et al. [1] kisérleti adatait mutatjak.

Az 1. abra az N, molekulara kapott eredményeket rogziti. Ebben az esetben az ES modell alkalmazasa a
kisérleti adatokkal nagyon jol egyezd eredményekhez vezet. A CPE modell 100 eV-nal kisebb energidkon
vezet a kisérlettel vald egyezéshez. Végiil a TS modell csak a hataskeresztmetszet maximumanak kornyékén
és alacsony energiakon tér el az ES modell eredményeitdl.
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1. abra

Az N> molekula teljes ionizdcids hatdskeresztmetszete (0(N,)) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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2. abra

A CO molekula teljes ionizdciés hataskeresztmetszete (0(CQ) ) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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3. abra

A CO; molekula teljes ionizdcios hatdskeresztmetszete (0(CO,) ) a lovedék energidjinak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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4. abra

A CH, molekula teljes ionizdcios hatdskeresztmetszete (0(CH ) ) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak

Miiszaki Szemle o 41



A 2. abra a CO molekula esetén kapott eredményeket mutatja. 200 eV-nal nagyobb energidkon az ES és
TS modellek eredményei jobb egyezést mutatnak a kisérleti értékekkel mint a CPE eredmények. A maximum
kornyékén illetve kis energidkon a CPE modell egyezik jobban a kisérlettel.

A CO, molekula ionizacios hataskeresztmetszeteit a 3. abran rogzitettilk. Ezen molekula esetében a tor-
zitott hullamokat alkalmazd modelljeink a kisérleti eredményektdl jelentds mértékben eltérd eredményekhez
vezetnek. A CPE modell alacsonyabb hataskeresztmetszet-értékeket szolgaltat, azonban a kisérlettdl valo elté-
rés ebben az esetben is jelentds. A kisérlet és elmélet kozti nagy eltérés oka a CO, molekula nagy méretében
rejlik illetve abban, hogy a kilokott elektron hulldmfiiggvényét egy-centrumu, szférikus potencialban hataroz-
tuk meg. Egy lehetséges megoldas lehet a kilokott elektron tobb-centrumu hullamfiiggvényekkel vald leirasa.

Végiil, a 4. abran a CH4 molekulara kapott eredmények lathatok. 800 eV alatti energidkon az ES és TS
modellek jelentds eltérést mutatnak a kisérletileg mért hataskeresztmetszetektdl. A maximum kornyékén a TS
modell alacsonyabb értékeket szolgaltat mint a CPE és ES modell.

4. KOVETKEZTETESEK

A jelen tanulmany soran a DWBA modszert alkalmaztuk az N,, CO, CO, és CH; molekulak pozitro-
nokkal valo ionizacidjanak a tanulmanyozasara. A moddszer keretében a 1ovedék, a szort pozitron illetve a
kilokott elektron hullamfiiggvényeit egy szférikusan atlagolt, arnyékolt térben hataroztuk meg. A tanulmanyo-
zott molekulak esetén javitott eredményeket kaptunk az elézéleg alkalmazott CPE modell eredményeihez
képest, ahol a szabad részecskék leirasara Coulomb-tipusu hullamfiiggvényeket vagy sikhulldmokat alkalmaz-
tak. Ezek a javitasok foleg a nagyobb impakt-energidk tartomanyaban egyértelmiiek. Az eredmények azt su-
galljak, hogy a torzitott hullamokat alkalmaz6 modelljeink féleg a kétatomos molekuldk esetén miikodoképe-
sek. Az N, és CO molekulara kapott eredmények nagyon jo egyezést mutatnak a kisérleti adatokkal, azonban
a CH4 molekula esetén is tapasztaltunk javulast. Tovabbra is fennmaradt a kisérleti és elméleti eredmények
kozti jelentds eltérés a CO, molekula esetében. Ugy talaltuk, hogy az eltérés oka a molekula nagy méretében
rejlik. Egy lehetséges megoldast jelenthet ebben az esetben a kilokdtt elektron allapotanak a jellemzése tobb-
centrumu hullamfiiggvényekkel.
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