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1. INTRODUGAO

A ionizacdo de atomos e moléculas por impacto de elétrons € objeto de
estudo da mecanica quantica desde seu primérdio e permanece relevante até os
dias atuais. A sec¢do de choque de ionizagéo traz como informagao fundamental a
quantificacdo da probabilidade de um atomo individual ser ionizado ao ser
atingido por um elétron. Esse evento de ionizagao resulta na eje¢cao de um unico
elétron do atomo, deixando o alvo em um estado ibnico enquanto os elétrons
incidente e secundario séo dispersados (BARTLETT & STEBOLVICS, 2009).

Uma abordagem comumente utilizada para calcular estas secgbes de
choque, € o Modelo de Encontro Binario Bethe (BEB), desenvolvido por Kim e
Rudd. Este modelo baseia-se na combinacdo da teoria de encontro binario, que
descreve bem secgbes de choque inelasticas em baixas energias com as
equacdes desenvolvidas por Hans Bethe, que descreve se¢des de choque de
ionizagdo a altas energias. Uma de suas principais caracteristicas € ser um
modelo tedrico livre de parédmetros ajustados, fundamentado em principios
tedricos. O modelo permite calcular se¢des de choque de ionizagao para diversos
atomos e moléculas em diferentes faixas de energia, desde o limiar de ionizag&o
até varios keV (KIM & RUDD, 1994).

Embora o modelo BEB tenha sido originalmente desenvolvido para
descrever a ionizagao por impacto de elétrons, ele também pode ser estendido
para positrons, levando em conta similaridades e diferengas entre o elétron e sua
antiparticula. Para a ionizagao por impacto de pésitrons, ao ignorar os efeitos de
troca e suas interferéncias consideradas no modelo original de Kim, & possivel
obter formulas analiticas que podem ser usadas para estimar as sec¢des de
choque de ionizagdo direta de pdsitrons para diversos atomos e moléculas
(FEDUS & KARWASZ, 2019). Para colisbes em altas energias, as se¢des de
choque para as duas particulas sdao semelhantes, e em energias perto do limiar
de ionizagdo espera-se que as segbes de choque sejam diferentes devido as
cargas opostas das particulas. (FRANZ, M.; PAWLOWSKA; FRANZ, J., 2021).

O calculo das segbes de choque € essencial em uma ampla gama de
aplicagbes, abrangendo simulagbes de plasmas, fendmenos astrofisicos e
iluminagao fluorescente (BARTLETT & STELBOVICS, 2009) além de pesquisas
basicas em astrofisica, fisica atbmica, molecular e de plasmas (KIM & RUDD,
1994).

2. METODOLOGIA

A metodologia usada neste trabalho constituiu na implementagao
computacional do método BEB desenvolvido por Kim e Rudd para calculo de
sec¢oes de choque de ionizagdo por impacto de elétrons (KIM & RUDD, 1994), e
posteriormente adaptado por Fedus e Karwasz para considerar podsitrons



M' 92 SEMANA

W INTEGRADA XXXII CIC — CONGRESSO DE INICIACAO CIENTIFICA
' UFPEL 2023

incidentes (FEDUS & KARWASZ, 2019). As expressdes usadas para a ionizagao
por impacto de elétrons e positrons, sao, respectivamente
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onde u=U/B, t=T/B, S=41ta02NR2/BZ, sendo a, o raio de Bohr, R a constante de

Rydberg, T a energia dos elétrons incidentes, B a energia de ligagao dos elétrons
do alvo em cada orbital e U as suas energias cinéticas. Também foram usadas as
variagcdes BEB-W, BEB-A e BEB-B do modelo para calcular as se¢des de choque,
onde em cada uma das variagdes € introduzida uma funcao de escala f de acordo
com sua respectiva lei do limiar.

Uma vez implementadas as equacodes, foi possivel calcular as sec¢des de
choque para moléculas diatbmicas simples como o H, e N, e comparar 0s
resultados obtidos com a base de dados disponivel no NIST (National Institute of
Standards and Technology, 2004) para impacto de elétrons, e com os resultados
obtidos posteriormente por Fedus e Karwasz, e Franz et al. para impacto de
pésitrons (FEDUS & KARWASZ, 2019; FRANZ, M.; PAWLOWSKA; FRANZ, J.,
2021).

Apods obtengao da concordancia com os trabalhos publicados, pode-se usar
0s programas para o calculo das se¢bes de choque para as bases nitrogenadas
do DNA e RNA (adenina, timina, citosina, guanina e uracila) por impacto de
elétrons e comparar os resultados obtidos com os dados previamente
determinados por Mozejko e Sanche (MOZEJKO E SANCHE, 2003). Também
calculou-se a secdo de choque de ionizagcdo por impacto de pésitrons para estas
moléculas, dados escassos na literatura até o momento.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Nas Figuras 1 e 2 é possivel observar que o modelo computacional do BEB
e suas variantes, utilizados neste trabalho, obtiveram boa concordancia com os
resultados previamente publicados por Fedus & Karwasz (2019) e Franz et al.
(2021) para as moléculas de H2 e N2 com excecado da variagdo BEB-A, que
proximo ao limiar de ionizagao apresentou maior discrepancia com os dados dos
autores. Essa discrepancia ainda se encontra sob investigagao.

Quando comparados os modelos BEB para impacto por pdésitrons e
elétrons € possivel observar que a ionizagao de pdésitrons resulta em sec¢des de
choque maiores do que de elétrons, isso se deve aos efeitos de troca, que sao
desconsiderados no espalhamento por pésitrons (FEDUS & KARWASZ, 2019). A
principal diferenciagdo entre os modelos esta perto do limiar de ionizagado até
energias subsequentes ao pico da secao de choque, sendo que em altas energias
os modelos apresentam o mesmo comportamento, obtendo se¢des de choque
muito similares.
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Figura 1 - Sec¢des de Choque de lonizagao Direta para moléculas de H, por
impacto de elétrons e podsitrons

BEB (e*) - Present
L4 BEB-W (e*) - Present
BEB-A (e*) - Present
BEB-B (e*) - Present
12 H2 BEB (&) - Present
BEB (e*) - Franz (2021) e
BEB-W (e*) - Fedus (2019)  +
—  1F BEB-W (e*) - Franz (2021) @
e BEB-A (e*) - Franz (2021)
& BEB-B (e*) - Franz (2021) X
@ ggl BEB () - NIST x
[=
5 06|
]
04
0zf
0 L
10 100 1000

E (eV)

Figura 2 - Sec¢des de Choque de lonizagao Direta para moléculas de N, por
impacto de elétrons e positrons
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Devido a boa concordancia dos modelos para as moléculas de H, e N, foi
possivel aplicar o modelo computacional para moléculas maiores. Foram usadas
para este trabalho as moléculas que compéem o DNA e RNA para o
espalhamento de pésitrons (Figura 3) e elétrons (ndo mostrado neste resumo).
As energias B e U utilizadas para o calculo foram obtidas de Mozejko & Sanche
(2003), e para o espalhamento de elétrons utilizando o modelo BEB foi obtida boa
concordancia.

Figura 3 - Sec¢des de Choque de lonizagao Direta para moléculas do DNA e RNA
por impacto de pésitrons
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4. CONCLUSOES

Os modelos BEB, BEB-W e BEB-B desenvolvidos computacionalmente
neste trabalho mostraram-se consistentes com resultados publicados, enquanto
que para o modelo BEB-A é preciso uma revisao do codigo programado com base
no modelo tedrico para necessarios ajustes. Esses resultados permitem a
continuidade do estudo, possibilitando a aplicagdo dos modelos para estimar
secoes de choque de ionizacdo para moléculas maiores que as diatdmicas
simples.

Os modelos computacionais trazem a possibilidade de calcular se¢des de
choque de ionizagdo para sistemas que sao dificeis de determina-las
experimentalmente. A capacidade de lidar com sistemas moleculares mais
complexos abre novas perspectivas para explorar uma maior diversidade de
sistemas quimicos e bioldgicos, onde as moléculas estudadas sdo comumente
compostas por varios atomos.
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