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1. INTRODUGAO

O presente trabalho tem como objetivo apresentar os resultados dos célcu-
los das secOes de choque elasticas diferenciais (DCS's-Differential Cross Sec-
tions) e as sec¢Bes choque elasticas integrais (ICS's-Integral Cross Sections) para
as colisdes de positrons com as moléculas F, e Cl;, bem como analisar os efeitos
gue a insercao da polarizacédo de ordens superiores produzem nestas secdes de
choque e nos deslocamentos de fase (phase shifts). Através dos resultados obti-
dos podemos fazer a comparacdo com os trabalhos existentes na literatura, con-
tribuindo, assim, para o aprofundamento da descricdo da dinamica de espa-
lhamento para as moléculas citadas anteriormente. Este trabalho esta vinculado a
Linha de Pesquisa Fisica da Matéria Condesada Tedrica e esta contido no projeto
Estrutura Eletronica e Teoria de Espalhamento.

O tratamento do espalhamento de pdésitrons e elétrons a partir de &tomos e
moléculas é semelhante e tem sido estudado extensivamente tanto tedrica quanto
experimentalmente. Os parametros de espalhamento de interesse sao as secoes
de choque de espalhamento. Apesar dos avancos dos estudos, fornecer dados,
tanto tedricos como experimentais, para positrons, nem sempre € uma tarefa facil
guando se considera os dados publicados disponiveis, pois a comunidade de
positrons ndo € conhecida por publicar valores tabulados de sec¢des de choque
medidas de acordo com RATNAVELU (2019). MORGAN (1984) calculou as
secoes de choque para espalhamento elastica de elétrons por moléculas de fltor
F.. PATEL (2010) demonstra resultados das secfes de choque totais (elasticas e
inelasticas) de colisbes de elétrons com moléculas de N;O, CF;, NO e F..
SCHNEIDER (1976) mostra resultados para secdes de choque elaticas de co-
lisbes de elétrons com moléculas de F,. RESCIGNO (1994) apresenta resultados
de colisBes de elétrons com moléculas de Cl, a baixa energia. MAKOCHEKANWA
(2003) apresentou medidas de secdes de choque total para espalhamento de
elétrons com Cl, em varias faixas de energia. CHRISTOPHOROU (1999) analisou
as interacdes eletrénicas de baixa energia com a molécula Cl,, incluindo secfes
de choque total, elastica e de varias excitacbes eletrbnicas. O Unico resultado
disponivel na literatura que se aproxima do tema do estudo aqui proposto é a
curva dos deslocamentos de fase para as co-lisdes de pésitrons com Cl, determi-
nada por SWANN; GRIBAKIN (2020) os resultados apresentados por eles tém um
carater ainda preliminar, pois indicam a existéncia de um estado ligado ou de um
estado virtual dependendo do modelo de polarizacdo adotado. Ainda que os estu-
dos de espalhamento de elétrons e pdsitrons com atomos e moléculas ocorram
ha bastante tempo, ainda ndo existem resultados de secbes de choque de
pésitron com as moléculas F. e Cl; e o presente trabalho tenta preecher essa la-
cuna significativa na area de espalhamento.
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2. METODOLOGIA

Para resolver as equacdes de espalhamento e consequentemente a determi-
nacao das sec¢des de choque utilizamos o método das fragdes continuadas (MCF
- Method of Continued Fractions) conforme descrito por HORACEK; SASAKAWA
(1983). O MCF se mostrou eficiente no célculo das sec¢des de choque para as co-
lisbes de poésitrons com outras moléculas, tanto na aplicabilidade computacional,
gquanto na exatiddo dos resultados conforme observado nos trabalhos de
TENFEN (2019); ARRETCHE (2010). Esse método € descrito juntamente com o
mo-delo de potencial espalhador dado na aproximacédo estatico-correlagdo-polar-
izacdo (SCP-Static Correlation Polarization), um modelo de potencial espalhador
gue envolve o termo de polarizacdo dipolar, quadrupolar, a primeira e a segunda
hiperpolarizabilidades, o potencial de correlacdo entre positrons e moléculas, e o
potencial eletrostatico.

No desenvolvimento deste trabalho, analisamos as contribuicbes do poten-
cial de polarizacdo nas se¢des de choque para as colisbes de pdsitrons com as
moléculas consideradas ao incluir a interacdo da polarizacdo termo a termo no
potencial de espalhamento. As polarizabilidades e hiperpolarizabilidades entram
no nosso modelo de espalhamento como parametros externos, de modo que
podemos empregar livremente os seus valores tedricos. Ao determinar o potencial
espalhador nestes diferentes niveis de polarizacdo, podemos calcular as secoes
de choque integrais e diferenciais para cada um destes potenciais, e entao veri-
ficar os efeitos das polarizacbes de ordem superior sobre os resultados obtidos.
Este estudo foi realizado por TENFEN (2019) para a molécula de O, de-
monstrando a importancia de considerar polarizacfes para além do termo dipolar.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Com a utilizacdo do MCF foi possivel determinar o potencial espalhador
para colisdes de pdsitrons com as moléculas F, e Cl;, um dos resultados é verifi-
cado na Figura 1 para o potencial para F.. O potencial espalhador envolve o ter-
mo estético e o termo de correlacdo-polarizagdo, onde PD é o termo de polariza-
cao dipolar; PQ o termo quadrupolar; PB a primeira hiperpolarizabilidade e PG a
segunda hiperpolarizabilidade. Podemos observar que o termo de polarizagéo do
potencial é acentuado com a insercao da polarizacdo PQ e principalmente com os
termos de polarizacdo de ordens superiores PB e PG, no qual o potencial conver-
ge. O raciocinio € o mesmo para o potencial espalhador para a molécula Cl,.

Figura 1. Comparacao do termo estético e esférico do potencial espalhador para
F..
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Nessa mesma perspectiva, obtivemos resultados de se¢des de choque elasticas
diferenciais (DCS's) e sec¢des choque elasticas integrais (ICS's) de 1 a 20 eV para
as colisdes de positrons com as moléculas F; e Cl,. A Figura 2 apresenta as ICS’s
para o F,, € claramente visivel que os niveis de polarizagdo influenciam na con-
vergéncia da secao de choque. Conforme observado na Figura 2, podemos verifi-
car o surgimento de um minimo de Ramsauer nas ICS’s e que esse minimo torna-
se menos evidente conforme ele avanca para as energias mais altas. A medida
gue o nivel de polarizacdo aumenta, ou seja, com a inclusdo dos termos PQ, PB e
PG no potencial observamos a convergéncia das se¢fes de choque, principal-
mente com a inclusdo dos termos PB e PG (as hiperpolarizabilidades). A corregéo
do termo PB torna-se quase indistinguivel do termo PG, o mesmo pode ser obser-
vado para o potencial espalhador (Figura 1).

Figura 2. Dependéncia da secéo integral para F,com o nivel de polarizacao
considerado .
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4. CONCLUSOES

Diante do exposto, podemos concluir neste trabalho que o Método das Fracbes
Continuadas (MCF) mostrou-se mais uma vez eficaz para determinar se¢bes de
choque de espalhamento. Nesse sentido, através do MCF foi possivel determinar
0 potencial espalhador e consequentemente obter resultados de secbes de
choque elasticas integrais e secfes de choque elasticas diferenciais para as
colisbes de pdsitrons, dessa vez com as moléculas F. e Cl,, resultados esses
ainda inexistentes na literatura até o momento, preenchendo, assim essa
pequena lacuna, na grande area de espalhamento. Da mesma forma, foi feita a
comparacédo dos phase shifts para o Cl, com o modelo de potencial utilizado por
Swann com o modelo de potencial utilizado nesse trabalho. Foi possivel verificar
também que nas secOes de choque obtidas, o aparecimento do minimo de
Ramsauer €, em parte, devido a falta de polarizagdo da molécula, ou seja, a
incluséo de niveis de polarizacdo de ordens superiores com é o caso do PB e PG
presentes no potencial de correlagédo-polarizacao utilizado influenciam de maneira
significativa nesse minimo e também na convergéncia das referidas secdes de
choque.
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