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1. INTRODUCAO

O espalhamento de elétrons e pdésitrons encontra aplicacbes em diversas
areas, como na astrofisica, biofisica, medicina e fisica dos materiais. Nestes e em
demais contextos, a grandeza que caracteriza o espalhamento tanto do ponto de
vista tedrico quanto experimental é a chamada secédo de choque, definida como a
area efetiva de interagdo da particula incidente sobre um determinado alvo com
uma certa energia (MERZBACHER, 1997).

A principal diferenca no espalhamento de elétrons e poésitrons por &tomos e
moléculas € a indistinguibilidade do elétron incidente em relacdo aos elétrons que
constituem o alvo. Neste sentido, surge uma importante interacdo entre o projétil e
o alvo, chamada de interacdo de troca. Do ponto de vista teorico, esta interacao
pode ser determinada exatamente, uma vez que se conhegcam 0s orbitais
eletrbnicos do alvo (BRANSDEN e JOACHAIN, 1992). Ainda que esta interacao
possa ser determinada exatamente, € muito comum a adocdo de potenciais
modelo para contornar o custo computacional de tal procedimento (ARRECTHE et
al., 2024). Os mesmos orbitais eletrénicos empregados no célculo da interacao de
troca podem ser utilizados para a determinacédo da densidade eletrénica do alvo,
e consequentemente da interacdo eletrostatica entre projétil e alvo, que possui
forma idéntica para o espalhamento de elétrons e pdsitrons, exceto pelo sinal da
carga da particula incidente. Finalmente, a distorcdo da nuvem eletrénica do alvo
em funcéo da aproximacédo da particula incidente carregada € idéntica tanto para
a incidéncia de elétrons quanto de pdsitrons, desde que a particula incidente
esteja na regido externa do alvo, isto €, a superposi¢cdo da sua funcdo de onda
com a funcéo de onda dos elétrons do alvo € nula. Esta distor¢cdo é determinada
por teoria de perturbacdo, e parametrizada em termos das chamadas
polarizabilidades do alvo (STONE, 2013), e, portanto, chamada de interagéo de
polarizacéo. J4 para o caso em que as particulas incidentes encontram-se dentro
do campo do alvo, a energia inserida no sistema é chamada de correlacéo, e a
principio sua forma funcional é desconhecida. Existem diversos modelos para
tratar desta interacdo, entretanto estes geralmente sdo determinados a partir de
ajustes semiempiricos (ARRETCHE et al., 2019) ou de fun¢des numéricas (JAIN
e GIANTURCO, 1991) que dificultam a interpretacdo fisica do potencial
espalhador. De todo modo, as sec¢bes de choque podem ser calculadas uma vez
gue todas estas interacdes sao determinadas numericamente para o contexto da
incidéncia de um elétron ou pésitron sobre um alvo atémico.

Depois da determinacéo tedrica das secdes de choque para o espalhamento
de elétrons ou paositrons por alvos atémicos, pode-se fazer a comparagdo com 0s
resultados experimentais disponiveis na literatura. Esta compara¢cdo cumpre dois
papéis: o de validar a abordagem teorica na escolha do modelo para a descri¢éo
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da interacdo de correlacdo e, também, o de verificar a razoabilidade dos
resultados experimentais disponiveis. No caso do espalhamento de elétrons e
positrons por atomos de gases nobres, ha riqueza de estudos experimentais e
tedricos prévios, o que permite explorar os conceitos envolvidos na construcdo do
modelo de interacdo. Isto €, avaliar a precisdo de modelos de interacédo de troca e
de abordagens tedricas utilizadas na construcdo dos potenciais de correlacdo e
de polarizacdo. Para este fim, destacamos os resultados apresentados na revisao
de CHIARI e ZECCA (2014), bem como os estudos de KUROKAWA et al. (2011)
e SHIGEMURA et al. (2014).

Considerando o vasto conjunto de dados tedricos e experimentais voltados
para a determinacdo das secbes de choque para as colisbes de elétrons e
pésitrons com atomos de gases nobres, e também a dificuldade na determinacéo
de uma interacdo de correlacdo que permita uma interpretacdo fisica desta
interacdo, propomos uma construcdo conceitual da interacdo de correlacdo que
permita a determinacdo teorica das secdes de choque de espalhamento para
baixas energias, e posterior comparagcdo com o0s dados experimentais com 0
objetivo de validar o modelo de correlacdo proposto.

2. METODOLOGIA

Para a determinacdo das sec¢des de choque de espalhamento, adotamos a
metodologia padrdo da expansdo da funcédo de onda de espalhamento em ondas
parciais (MERZBACHER, 1997; BRANSDEN e JOACHAIN, 1992). Isto é,
determina-se para um dado potencial espalhador as respectivas diferencas de
fase, e estas diferencas de fase sdo utilizadas para a determinacdo das secdes
de chogue de espalhamento. Sabendo que as diferencas de fase sao
relacionadas aos elementos da matriz K, adotamos um procedimento numérico
iterativo especificamente construido para a determinacdo da matriz K para um
dado potencial espalhador (HORACEK e SASAKAWA, 1983; RIBEIRO et al.,
2001). O potencial espalhador é determinado como uma funcéo local da particula
incidente, na aproximacao que inclui os potenciais eletrostatico, de polarizacdo-
correlacdo e, no caso do espalhamento de elétrons, o potencial de troca
(aproximagao SEP)

V(r) =V(r) + 1p(r) + V(7).
Caso o estudo seja de espalhamento de pdsitrons, o potencial de troca é nulo e
temos a interacdo dada na aproximacao estéatico-polarizacdo (SP).

Como o0s potenciais eletrostatico, de troca e de polarizagdo séao
determinados exatamente, e o potencial de correlacdo € a principio desconhecido,
propomos neste trabalho a elaboracédo de uma funcéo de correlacdo baseada na
interpolacao linear de dois pontos em que esta fungéo pode ser aproximadamente
estimada. Estes pontos séo o raio de Van der Waals e a coordenada nuclear do
alvo atbmico. Uma vez que o raio de Van der Waals é uma medida dos limites de
um atomo, sugerimos que para coordenadas radiais da particula incidente
maiores que o raio de Van der Waals do &tomo alvo, a interacdo de correlacao-
polarizacdo pode ser satisfatoriamente aproximada pela funcdo de polarizagéo.
Além disso, assumimos que a funcdo de correlacdo é idéntica a funcdo de
polarizagdo exatamente sobre o raio de Van der Waals, o que garante a
continuidade do potencial de correlacao-polarizacéo e permite que a correlacao
seja determinada em funcéo da polarizabilidade do alvo. Por outro lado, quando a
particula incidente ocupa a coordenada do ndcleo do alvo atbmico, a nuvem
eletrénica do referido alvo se comporta como se o nucleo atbmico possuisse uma
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unidade de carga a mais (espalhamento de pdésitrons) ou a menos (espalhamento
de elétrons). Sendo assim, no caso do espalhamento de poésitrons a nuvem
eletrbnica do alvo tem energia idéntica a da nuvem eletrénica do proximo atomo
da tabela periédica no estado ionizado. Por exemplo, para o espalhamento de
positrons pelo atomo de He, a energia de correlagcdo para quando o positron
ocupa a coordenada do nucleo € igual a energia do atomo de Li monoionizado
subtraida da energia do estado fundamental do atomo de He. Para o
espalhamento de elétrons, um célculo similar vai revelar que a energia de
correlacdo na coordenada nuclear deve ser igual ao negativo da afinidade
eletrdnica do atomo anterior da tabela periodica. Isto é, para o espalhamento de
elétrons por atomos de He, a energia de correlacédo para quando o elétron ocupa
a coordenada nuclear deve ser igual a afinidade eletrénica do &omo de H
multiplicada por -1.

Conhecendo estes dois valores da funcédo de correlacdo para os &tomos em
estudo, isto é, o valor da funcdo de correlacdo para o raio de Van der Waals e
para a coordenada nuclear, unimos estes valores com uma funcéo linear, por se
tratar da aproximacdo mais simples possivel. Outras metodologias para a
interpolacdo destes pontos podem ser propostas futuramente.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Vale ressaltar que este trabalho se encontra em sua fase inicial, isto €, na
etapa da determinacéo das energias de correlacdo para os atomos em estudo. Na
tabela a seguir, apresentamos os valores da funcdo de correlacdo determinadas
nas duas coordenadas de interesse, bem como outros parametros importantes
como o raio de Van der Waals (BATSANOV, 2001) e as polarizabilidades
atdbmicas a (THAKKAR e LUPINETTI, 2006).

Tabela 1: Valores de interesse encontrados.

Veorr(0) Veorr(0) Veorr(Rvaw) Rvaw a
elétrons (Ha) | pdsitrons (Ha) (ao) (ao) (ao?)
He -0,028 -4,376 -0,014 2,660 1,383
Ne -0,125 -33,188 -0,018 2,921 2,661
Ar -0,133 -72,647 -0,034 3,582 11,085

O conjunto de valores apresentados na Tabela 1 permite a determinacéo
dos potenciais espalhadores para os atomos em estudo e a determinacdo das
respectivas secbes de choque. A validagdo do modelo que resulta nestas
guantidades sera feita a partir da comparacao das sec¢des de choque resultantes,
ainda a serem determinadas, com os dados experimentais e de outras teorias
disponiveis na literatura.

4. CONCLUSOES

Neste trabalho, foi proposto um novo modelo de correlagcdo para o
espalhamento de elétrons e pdsitrons por atomos, baseado em simples regras de
conservacao de energia. Apos a sua validacdo, este modelo pode ser estendido
para o estudo de espalhamento por outros atomos relevantes (C, N, O), bem
como para moléculas. O elemento mais importante deste modelo é a
possibilidade de interpretar a interacdo de correlagcdo de forma conceitualmente
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simples, algo dificil de ser concretizado com os demais modelos de correlacao
geralmente empregados em estudos de espalhamento.
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