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Kivonat

1924-ben Louis de Broglie doktori dolgozatdban jelent meg az a hipotézis, amely szerint
a részecskéknek kett6s természetiik van: részecske és hullaim. A feltételezés helyességét olyan
kisérletekkel lehet alditimasztani, melyek sordn a részecske hullimtermészete nyilvanul meg
— interferencia vagy diffrakcié esetén. N. Stolterfohtnak és tarsainak [1] sikeriilt kisérleti
uton interferencia jelenségeket észlelni a hidrogénmolekula ioniz4cidjakor a kilokott elektron
energiaspektrumdban.

Jelen dolgozatban a kisérletileg kapott eredményeket vizsgaljuk elméleti és numerikus
szamitdsok révén. Szimulécio segitségével tobbféle nagyenergidji ion Hy-val vald titk6zésekor
differencidlis ionizéacids hatdskeresztmetszeteket szimolunk a kilokott elektronok sebességének
vagy energidjanak fiiggvényében. A megjelend interferencia-mintdzatot a molekula
véletlenszerli térbeli elhelyezkedésére, de kiilonb6zd rogzitett molekulatengely-irdnyokra

is elemezziik.

Abstract

In 1924, Louis de Broglie proposed in his doctoral thesis the hypothesis that particles have a
dual nature: particle and wave. The validity of this assumption can be supported by experiments
where the wave nature of the particle manifests itself, such as in interference or diffraction.
N. Stolterfoht and colleagues [1] succeeded in experimentally observing interference patterns
during the ionization of the hydrogen molecule, in the energy spectrum of the ejected electron.

In this paper, we examine the experimentally obtained results through theoretical and
numerical calculations. Using simulations, we compute differential ionization cross-sections
as a function of the velocity or energy of the ejected electrons during collisions of various
high-energy ions with H,. The observed interference pattern is analyzed for random spatial

orientation of the molecule as well as for different fixed molecular axis orientations.
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Bevezeto

A szoérasi jelenség nagy jelentOséggel bir a klasszikus rendszerek tanulmanyozasédban.
Sok olyan informdcié van az atomokrol, atommagokrél vagy elemi részecskékrdl, melyeket
itkozési kisérletek révén ismertiink meg. A kisérleti eredmények megértéséhez fontos a
megfigyelt jelenség elméleti leirdsa is. Szordsok esetén hatdskeresztmetszeteket lehet szamolni.
Legtobbszor ez nem a legkonnyebb feladat, ezért arra kényszeriiliink, hogy kozelitéseket
alkalmazzunk.

Az elektronok hulldmtermészete mar 1924-ben, Louis de Broglie doktori értekezésében
megfogalmazddott, késdbb kisérletek is aldtdmasztottak ezt. Ennek ellenére a hulldmtermészet
megnyilvanuldsat kétatomos molekuldk nagyenergidju ionokkal valé iitkozés hatdsara torténd
ionizaci6 sordn sokdig nem tudtdk kimutatni. Az elsé kisérleti eredmény 2001-ben
sziiletett meg [1], N. Stolterfoht és tarsai sikeresen észleltek interferencia jelenségeket a
legegyszertibb kétatomos molekula, a hidrogénmolekula ionizdciéjakor a kilokott elektron
spektrumdban. Kisérletiik sordn kétszeresen differencidlis ionizacids hataskeresztmetszetet
mértek a kilokott elektron sebessége és szoge szerint. Ez nem elegendd az interferencia
megfigyelésére, ezért azt az jitdst vezették be, hogy a mért hatdskeresztmetszetet osszak
el a hidrogénatom hataskeresztmetszetének kétszeresével. A kilokott elektron sebességének
fliggvényében abrazolt hatdskeresztmetszet-aranyban fellépd oszcillacid bizonyitékul szolgalt
az interferencidra.

A hidrogénmolekula két atomja kozott 1€vS tdvolsag A nagysagrenddi, ami 6sszemérhetd
az elektronok hulldmhosszdval. Ez a két atom tekinthetd két szérécentrumnak. A
molekula atommagjainak kozelébdl kibocsatddé koherens hullimok interferdlnak a kilokott
elektron spektrumdban. Az interferencia-mintazatot véletlenszerti molekulatengely-irdny esetén
figyelték meg.

Stolterfoht és tarsai felallitottak egy elméleti modellt is, viszont a modell nem magyarazta
az oszcillaciok fiiggését a kilokott elektron szogétdl. Nem sokkal a kisérlet utdn Nagy és
tarsai kidolgoztak egy elméleti leirast a jelenség magyarazatara [2]. Sikeriilt kimutatni, hogy
a hatdskeresztmetszet-ardnyban fellépd oszcillacié milyen médon fiigg a kilokott elektron
sz0gétdl, illetve azt is, hogy merSleges irdnyba kilokott elektronok esetén az oszcillicié nem
észlelhetd. Ezen eredmények egy késdbbi kisérletben igazolddtak [3].

Jelen dolgozat célja, hogy a Nagy €s tarsai dltal ismertetett elméleti leirast kovetve [2],

tobbféle nagyenergidju ion hidrogénmolekuldval val6 iitkozésekor differencidlis ionizacids



hatdskeresztmetszeteket szamoljunk, a kilokott elektronok sebességének vagy energidjanak
fliggvényében. Emellett a megjelend interferencia-mintdzatot tanulmanyozzuk két esetben
— a molekulatengely véletlenszerli elhelyezkedésére a térben, illetve kiillonbozd rogzitett
molekulatengely-irdnyokra.

A dolgozat szdm szerint 6t fejezetbdl épiil fel. Az els6 fejezetben azon jelentds kisérletek
keriilnek bemutatisra, amelyek aldtimasztjdk az elektron hullimtermészetét: Davisson és
Germer kisérlete, G. P. Thomson kisérlete, illetve a Young-féle kétrés kisérlet elektronokkal
Tonomura és tarsai dltal megvaldsitva.

A masodik fejezetben az els6rendli perturbdcids kozelitésben vett ionizécids
hatdskeresztmetszet szamitdsdnak elméletét ismerteti — leirja az 1d6tdl fiiggd perturbécids
modszer alapjait, ismerteti a hatdskeresztmetszet klasszikus ¢és kvantummechanikai
értelmezését, illetve egyelektron dtmenetek esetén az elsdrendd 4tmeneti amplitidd szamoldsa
kovethetd nyomon.

A harmadik fejezetben részletezziikk azt a kisérletet, amely sordn sikeriilt el8szor
interferenciat észlelni a legegyszeriibb kétatomos molekula, a hidrogénmolekula ionizaciéjakor.
Ez adta az alapot a részletesebb tanulmédnyozdasra €s elméleti leiras kidolgozasara, illetve annak
tovébbi fejlesztésére és javitisara.

A negyedik fejezetben a két-centrum hatds kozelitd szdmoldsa a hidrogénmolekulabol
kilokott elektronok spektrumdban keriil ismertetésre €s részletezésre. Bemutatjuk a
félklasszikus impakt paraméter kozelitést, az elméleti szamoldsokat. A fejezeten beliil olyan
kétszeresen differencialis hatdskeresztmetszetek szamoldsat végeztiik el, amikor 60 MeV/u
Kr3*t és 68 MeV/u Kr33* ionok iitkdztek Hy-val, ezeket az eredményeket dssze is hasonlitjuk
a kisérleti eredményekkel. Tovdbbd az interferencia-mintdzat elemzésére is sor keriil a
molekulatengely véletlenszerli térbeli elhelyezkedése esetén. Ezt a molekula kétszeresen
differencidlis ionizacids hatdskeresztmetszetének és két hidrogénatom hatdskeresztmetszenének
ardnydval tudjuk a legjobban leirni és megfigyelni. Ezeket az ardnyokat nemcsak a kilokott
elektron sebessége, hanem a szoge szerint is megvizsgaljuk. Az interferencia-mintazatot olyan
16vedék ionok esetén nézziik meg, mint 60 MeV/u Kr?'*, 68 MeV/u Kr33*, 13.7 MeV/u C°* és
3MeV/uH*.

Az otodik és utolsé fejezetben reprodukdldsra keriilnek Péra doktori dolgozatdban
ismertetett differencilis ionizaciés hatdskeresztmetszetek [4] 13.7 MeV/u CST 1ovedék

esetén. Az eredmények rogzitett molekulatengely-irdnyokra vonatkoznak — a Ildvedék



trajektoridjahoz viszonyitva azzal parhuzamos, arra merdleges és vele 45°-ot bezard
molekulatengely-adllasokra. A dolgozat tdjitdsa, hogy az interferencia-mintizatot vizsgdlja
rogzitett molekulatengely-irdnyokra, a kilokott elektronok szoge és sebessége szerint. Ezen

eredmények kisérleti aldtdmasztasra varnak.



1. Az elektron hullamtermészete

A tudomdny fejlédése sordn tobb elképzelés is sziiletett arrdl, hogy milyen természete van
a fénynek. Isaac Newton volt az, aki Hypothesis of Light irdsaban kijelentette, hogy a fény
részecskékbdl 4ll. Christiaan Huygens ezzel szemben a fényt hullamként tekintette. Az optika
terén tobb felfedezés is aldtdmasztotta az utébbi hipotézist, igy rovid id6re elvetették a részecske
elméletet. A XIX. szdzadban Michael Faraday azt feltételezte, hogy a fény egy elektromagneses
rezgés, amely a Maxwell-egyenletek szerint terjed.

Ez az elmélet 1900-ban megkérdgjelezddott, amikor Max Planck empirikus tton
Osszefliggést irt fel a feketetest homérsékleti sugarzdsara. Ehhez azzal a feltételezéssel kellett
€lnie, hogy az elektromdagneses allohullamok csak olyan energiadllapotban lehetnek, melyek
egy €y legkisebb energia egész szamu tobbszoroseként adhaték meg [5]. Hogy eleget tegyen a

Wien-torvénynek, az ¢, energiat a frekvencidval ardnyosnak kell tekinteni
€g = hv, (1.1)

ahol h egy univerzélis dlland6, Planck-dllandénak hivjuk és értéke 6.626-1073* Js.

Planck arra a kovetkeztetésre jutott, hogy az elektromdgneses sugdrzds kibocséatisa és
elnyelése csak hv energiaadagokban lehetséges — ennek a mennyiségnek a kvantum nevet adta.

Igy a fény és 4ltaldban az elektromégneses sugdrzis ketts természettel rendelkezik. A
kisérleti és megfigyelési feltételektdl dol el, hogy melyik természet nyilvanul meg. Ennek
a viselkedésnek értelmezésére és leirdsara Niels Bohr bevezette a komplementaritds elvét:
eszerint a sugarzds részecske- és hullimtermészete nem figyelhetd meg egyiddben, de
kolesonosen kiegészitik egymadst [6]. Olyan jelenségek soran, mint az interferencia, diffrakcid
vagy polarizacid, a sugarzas hullimtermészete nyilvanul meg, ezzel szemben fényelektromos
hatds vagy Compton-sz6rds esetén a részecsketermészet keriil elStérbe.

1924-ben Louis de Broglie doktori értekezésében felvetett egy elméletet: ha az
elektromégneses sugdrzdsnak kettds természete van, akkor a részecskék is hasonldak kell
legyenek. Ha adltalanositjuk a fényre levezetett Osszefiiggéseket, akkor minden mozgé

részecskéhez hozza lehet rendelni egy hullimhosszt. A fotonokra fel lehet irni, hogy

(1.2)



ahol m a foton mozgasi tomegét jeloli és p a foton impulzusa. Ebbdl pedig az kovetkezik, hogy

A= ﬁ (1.3)
p

Ezt nevezziik a de Broglie-féle hulldmhossznak.
Ha bevezetjiik a hullimvektort, melynek irdnya €s irdnyitdsa azonos a mozgod részecske

irdnydval és irdnyitdsdval, akkor a kovetkezGt kapjuk:

E:%
k_% (1.4)
DY

Ezen 0sszefiiggések éaltalanosithatok barmely p impulzusi részecskére. Tehdt minden
részecskéhez hozzad lehet rendelni egy A\ de Broglie-hullimhosszd hulldimot [7]. Késobb,
1929-ben Nobel-dijat kapott munkéssagaért.

Ahhoz, hogy a hipotézis helytall6 legyen, kisérleti bizonyitdsra volt sziikség — tehat sziikség
van egy olyan kisérletre, amiben az elektron vagy mds részecske hullimtermészete nyilvanul
meg. Ehhez valamilyen interferencia vagy fényelhajlasos kisérletet kell elvégezni. Tobb ilyen

kisérlet is sziiletett, ezek koziil néhdny a kovetkezd alfejezetekben lesz részletezve.

1.1. A Davisson-Germer-Kkisérlet

A mérfoldkovet jelentd kisérletet Clinton Davisson és Lester Germer végezte el a
Wester Electric, késébb Bell Labs laboratériumban. Bar a kisérlet eredeti célja a nikkel
feliiletének tanulmanyozdsa volt, Walter M. Elsasser javaslatara dtalakult a de Broglie-hipotézist
alatamaszto kisérletté.

Davisson és Germer 1927-ben a kovetkezd berendezést 4llitottdk Ossze: vakuumkamraban
egy elektronagyu nyaldbot 16tt ki, amely merdlegesen esett a nikkelbdl késziilt kristélyra, és egy
mozgathat6 elektrondetektor érzékelte a szort nyaldbot. Az elektrondgyu tulajdonképpen egy
melegitett wolfram izz6szal volt, fesziiltség ald helyezve a kibocsatott elektronokat gyorsitotta.
Az elektronok mds atomokkal val6 litkozésének elkeriilése végett sziikséges a vakuumkamra.
Detektorként egy Faraday-poharat alkalmaztak. A kisérleti berendezés vaza a 1.1 dbrén lathato.

Az eredmények azt mutattak, hogy bizonyos szdrasi szogek esetén a szort elektronnyaldbnak
éles maximuma volt. Ezeket a maximumokat a Bragg-Osszefiiggéssel lehet magyarazni. Nikkel

esetén példaul 54 V gyorsito fesziiltségnél észlelhetd egy éles maximum [8], mert egy adott

5



1.1. abra. Davisson—Germer-kisérlet sordn hasznalt berendezés vaza [8].

7

44V 48 v 54V B4V 68V

1.2. abra. A szort elektronnyaldb intenzitisa a sz6érddasi szog fliggvényében, polér
koordindtdkban. 54 V gyorsité fesziiltségnél éles maximum figyelhetd meg [8].

Bragg-sikcsaladrol szérddott elektronok domindlnak.

A hulldmhossz meghatdrozdsara ugyanaz a Bragg-Osszefiiggés alkalmazhatd, mint a
rontgensugarak szoroddsa esetén. Az emlitett példaval élve tovdbbra is, U = 54 V gyorsitd
fesziiltségnél az éles maximum ¢ = 50°-ndl adddik [9]. A beesd és visszavert nyaldb a

Bragg-sikkal 0 = (180° — ¢)/2 szdget alkot, ennek alapjan
A = 2dsinf (1.5)

lesz n = 1-re, d jeloli a kristdlysikok kozotti tdvolsagot, ami rontgendiffrakciés mddszerrel
meghatdarozhaté. Jelen esetben ez d = 0.91 A. Innen szdmolva az elektronhoz hozzérendelt
hullim hullimhossza A = 1.65 A [5]. Ha Osszevetjiik a de Broglie-Osszefiiggés szerinti
hulldmhosszal

h

N —— 1.6
V2meU’ (16)

a két érték jo egyezést mutat. Ez4ltal az elektron hullimtermészete kisérleti alditimasztast nyert.



1.3. abra. G. J. Thomson kisérlete sordan haszndlt berendezés [10].

1.2. George Paget Thomson kisérlete

A Davisson—Germer-kisérlettdl fiiggetleniil George Paget Thomson angol fizikusnak
is sikeriilt bizonyitania az elektron hulldimtermészetét -elektrondiffrakcion keresztiil.
Munkéssagaért Davissonnal egyiitt Nobel-dijat kapott 1937-ben.

Jelen kisérletben indukcids tekercs dltal eldallitott katddsugarak egy 18 cm-es csovon, majd
egy lyukon haladnak 4t, ami egy lemezre irdnyitja a sugarakat, ezutan pedig egy fényérzékeny
lemezre esnek. A lyuk, amin &athalad a sugér, el van szigetelve a magneses hatdsoktdl. A
fényérzékeny lemez két szintre allithatd, ebbdl adéddan két expozicid készithetd. A berendezés
tartalmaz egy erny6t is, amelyen megfigyelhet6k a sugarak, amikor a fényérzékeny lemez még
a kamera felsd felében taldlhatd. A kisérleti berendezés 0sszetétele a 1.3 dbrdn lathato.

A kisérletek sordn olyan vékony polikristdly rétegeket haszndlt, mint aluminium, arany,
celluloid és egy platinumnak hitt réteg, ami mérés sordn “sériilt”, ismeretlen anyaggd valt [10].
Az eredmények minden esetben azt mutattak, hogy koncentrikus korok sorozata jelent meg az
eltéritetlen nyaldb becsapddasi helye koriil. A korok az eltéritett nyalabok hatdséara jelentkeztek,
sOtét és vilagos korok véaltakoztak, ez lathatd a 1.4 dbrén is. Ezeket a diffrakcids képeket csakis
az elektron hullimtermészete magyardzza, €s nagy hasonldsdgot mutatnak a rontgensugarak
diffrakcidjakor keletkez6 képekkel. Ez azt sugallja, hogy a polikristdly szerkezete diffrakcids
racsként miikodik, és az ezen elhajlo elektronok egyben interferdlnak is.

Jelen esetben Thomson is azt a kifejezést kapta az elektronhoz rendelt hullimhosszra, mint
azt a 1.6 Osszefiiggés is mutatja. Ez alapjan le lehet vonni a kovetkeztetést, hogy minél nagyobb
a gyorsito fesziiltség, anndl kisebb lesz a hulldmhossz. A hulldmhossz valtozdsaval a Thomson

altal megfigyelt korok sugara is valtozik.



1.4. abra. Thomson altal megfigyelt korok a haszndlt rétegek esetén [10].

1.3. Young kétrés Kisérlete — elektronokkal

Thomas Young 1801-ben végzett el egy olyan kisérletet, ami bizonyitékul szolgalt a
fény hullimtermészetére. A kisérlet menete viszonylag egyszer(i: monokromatikus fényforrast
haszndlva, az ebbdl érkezd fénynyaldb egy két rést tartalmaz6 lemezre esik, a résen athaladé
fénysugarak pedig egy erny6nek csapddnak. Ezdltal egy kép jelenik meg az ernydn: sotét és
vildgos savok észlelhetdk.

Ez a kisérlet nemcsak az optikdban, hanem a kvantummechanikdban is relevéns.
Ahogy Richard Feynman egy hires el6addsa keretében mondta, az elektron interferencia a
kvantummechanika egyetlen rejtelme [11]. Akira Tonomura a cikkében is emliti, hogy Feynman
szerint nem lehet ezt a kisérletet kivitelezni, mert egy lehetetleniil kis méretli berendezésre volna
sziikség [12]. Ezzel szemben A. Tonomura sikeresen megvalositotta a kétrés gondolatkisérletet
elektronokkal biprizma interferencia formdjaban.

A kisérlet sordn Tonomura elektronmikroszképot haszndlt, ami egy biprizmét és egy
pozicidra érzékeny elektronszdmldlét is tartalmazott. Koherens elektronhulldmok bocsatédnak
ki, amelyek kollim4cié utdn a biprizmara esnek. A megjelend interferencia-mintdzatot egy
lencse nagyitja fel, és az egyenként becsapddé elektronokbdl 6sszedlld interferencia-mintdzat
egy elektronszamlal6 képernyjén lesz lathat6. Ennek a berendezésnek a vazat a 1.5 kép mutatja
be.

Egy példa az interferencia-mintdzat kialakuldsdnak folyamatdra fényképsorozat



1.5. abra. Tonomura interferencia kisérlete sordn alkalmazott berendezés vaza
[12].



a) Elektronok szama: 10. b) Elektronok szama: 100.

¢) Elektronok szama: 3000. d) Elektronok szama: 20000.

e) elektronok szama: 70000.

1.6. abra. Tonomura kisérlete sordn az interferencia-mintdzat kialakuldsanak folyamata
fényképsorozat 4ltal szemléltetve [12].

form4djaban figyelhetd meg a 1.6 dbran. Az eleketronokat egyesével detektaljak, és idében
novekszik a felhalmozddott elektronok szama. Kezdetben ugy tlinik, hogy az elektronok
eloszlasa véletlenszerli, de a képsor 1.6c) fotdjan mar kezdenek kialakulni a biprizma
interferenciacsikjai. Az utolsé fényképen (1.6e) ) mdr jol lathaté a mintdzat, az elektronok

szama megkozelitSleg 70000, savonként 14000.
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2. Ionizacios hataskeresztmetszet szamitasa elsorendi

perturbacios kozelitésben

2.1. Az idotol fiiggo perturbacios modszer alapjai

Olyan kolcsonhatdsok 4ltal keltett elektronatmenetek esetén, amikor a kolcsonhatdsi
potencidl nem tdl erds, a probléma perturbativ médon kezelhetd [13].
Vegyiink egy olyan kvantummechanikai rendszert, melynek a Hamilton-operatora fiigg az
id6tol, és két tagbdl all
H(t) = H" + V(). 2.1)

H? jeloli a staciondrius és perturbélatlan Hamilton-operatort, sajdtallapotait és sajatértékeit
ismertnek tekintjilk. V() egy olyan perturbaciés potencidl, amely fiigg az id6tol, és tg — ¢
id6pillanatok kozott hat.

A rendszer a t, id6pillanat eltt H° valamelyik ismert sajatdllapotaban taldlhatd, jeloljiik
ezt az dllapotot a tovabbiakban k-val. A rendszer dtmehet egy mdsik sajdtdllapotba a V(1)
perturbacié hatdsdra, a tovdbbiakben legyen ez v. A rendszer t, — t fejlodését az U(t, ty)

evolucids operator irja le, tehat ¢ id6pillanatra felirva a rendszer hullamfiiggvényét

) = U(t, to)| k). (2.2)
Az evolucios operdtor eleget kell tegyen az

0
iUt to) = HU(L, to) (2.3)

differencidlegyenletnek. Szarmaztatni lehet az id6tdl fiiggd Schrodinger-egyenletbdl, és
ekvivalens vele.

A perturbdcié megsziinik, miutdn a rendszer a 1(¢) allapotba fejlédik, és a HY operdtor
valamelyik sajdtdllapotdba kell visszatérnie. A rendszer egy adott v dllapotba keriilésének
valdszintisége a (v[y) dtfedési integréltdl fiigg, ezt dtmeneti valGszintiségi amplitidénak

nevezziik [13]. Ebbdl ad6ddan az dtmeneti valdszinliség az amplitidé moduluszanak négyzete

Wi = ()7 = [(W]U(t, to) k). (2.4)
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A tovdbbiakban haszndljuk a Dirac-képet a Schrodinger-kép helyett. Ebben az esetben
az Uj(t,tg) evolicids operdtor id6tdl valé fiiggése csak a perturbdcids potencidl hatdsat

tartalmazza, a staciondrius H° operator 4ltal keltett periodikus fiiggés levalasztédik [13]
Upr(t,to) = U (¢, t0)U(t, to), (2.5)

ahol U°(t,t,) a rendszer evolici6jét leiré operdtor, amikor a perturbdlé operator nincs jelen,

illetve 1 az adjungéldst jeldli. Az U°(t, ty) operétor eleget tesz az

i%U“(t,to) = HU (t,1y) (2.6)

differencialegyenletnek, és mivel a H° operator nem fiigg explicit médon az id6t6l, az egyenlet
megoldhat6
UO(t, ty) = e M (t=t0), 2.7)

Ezek alapjdn igazolhatd, hogy a kolcsonhatasi képben felirt evolicids operdtor megolddsa az

0
iaUI(t,to) = Vi(O)Ui(t, to) (2.8)

differencidlegyenletnek. A V;(t) perturbacids potencidl alakja a Dirac-képben
Vi(t) = U%(t, to) V(U (¢, to). 2.9)

A Dirac-féle kolcsonhatdsi képben a H° operdtor sajitfiiggvényei és a staciondrius
hullamfiiggvények megegyeznek.

A 2.8 differencidlegyenletet ¢, és ¢ hatarok kozott integraljuk

t

Ur(t, to) =1— z’/dt1 Vi(t) U (t1, to)- (2.10)

to

Az eredményben szerepld 1-es integraldsi dlland6t a kezdeti feltételbdl hataroztuk meg
Ui(to, to) = 1. (2.11)

A 2.10 integralegyenlet megoldasdra iterdcios modszert alkalmazunk. Legyen kezdetben a
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becslésiink az Uj(ty,tg) evolicids operdtorra 1. Ebben a nulladrendd kozelitésben a 16vedék
hatdsét a céltargyra teljes mértékben elhanyagoljuk, ebbdl adéddan a kolcsonhatasi képben a

rendszer 4llapota nem véltozik meg. Elsérendd kozelitésben

t

Ut ta) =11 [t Vife) 2.12)

to

alakd lesz az evolucidés operator. Ha az operdtor elsérenddi kozelitésben kapott alakjat

behelyettesitjiik a 2.10 egyenlet jobb oldaldba, megkapjuk a masodrendi kozelitést

t t to

UZ(t, ty) =1 —z’/dtl‘/[(tl)+(—i)Q/dtQVI(tg)/dtﬂ/I(tl), (2.13)

to to to

és igy tovabb megkapndnk a magasabb rendl kozelitéseket. A mddszer tulajdonképpen az

evolucids operator egy sorfejtését adja meg
Ur(tto) =1+ > U (L o), (2.14)
n=1

ahol U I(”) az evoluciés operator n. rendd korrekcidjat jeloli. A V(t) potencidlok 2.13-hoz

hasonl6 1d6 szerinti integriljaként kapjuk meg a korrekcidkat

t tn t3 t2

UF) = (0" [t Vitta) [dta Vittas) -+ [aVit) [anvie).  @as)

to to to to

Mivel a megszokds szerint a Schrodinger-képet haszndljuk, érdemes visszairni a perturbacios
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potencidlokat ilyen alakba a 2.9 szerint

t

U = (—i)" / Aty U (b, t0)V () U° (tn, to)
to
tn

x /dtn_l U (tno1, to)V (tn1)U° (tn1, to) - - -

to
t3

cee X /dtg UOT(t27tO)V(t2)UO(t27tO)

to
to

X /dtl UOT(tl,tg)V(tl)Uo(tl,tO).

to

(2.16)

Vegyiik észre, hogy az U operitor 2.7-beli alakjit behelyettesitve, a ¢, iddpillanatok

egyszeriisodni fognak

t

Ul = (—i)" / dt, eV (1, )e

to
tn
X / Aty €M =1V (1 )e 1L (2.17)
to
t3 to
S X /dtz eiHOtQV(tQ)e_iHOtQ/dtleiHOth(tl)e_iHotl.
to to

Az evoluci0s operator igy leirt sorfejtésében az U I(n) tagban n-szer szerepel a potencidl. Le
lehet vonni a kovetkeztetést, miszerint ha a perturbdcids potencial elég kicsi, elhanyagolhatéva
valnak a magasabb rendd tagok. Ez a sorfejtés a szérdselméletben hasznélt Born-sornak felel
meg [13].

Kovetkezd 1épésben vizsgdljuk meg az dtmeneti amplitidd kifejezését. A vizsgdlat az
elsérendli kozelitésig fog terjedni abbdl az okbdl kifolydlag, hogy a késdbbi fejezetben
bemutatott modell ezt haszndlja fel.

Tehat a teljes amplitddo kifejezése a 2.4 sszefiiggésbol

a = (w|Ur(t, to)|k). (2.18)
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Az n. rendd amplitido alakja

a™ = W|U™(t, )| k). (2.19)

A nullandrendd amplitidé

a® = (k) = e (2.20)

Ennek oka, hogy k és v a H? operator sajitallapotai, igy ortogondlisak egymasra, ha kiilonbz6
sajatértékhez tartoznak. Ez azt jelenti, hogy nulladrendben elhanyagolva a perturbaciét, nem
kapunk dtmenetet.

Amikor felirjuk az elsérenddi amplitidét, figyelembe kell venniink, hogy k és v a H°

sajatallapotai, a hozzdjuk tartoz6 sajatértékek rendre E) és E,. Az elsérendii amplitddé

t
o =i [t (e (e

to
t

= —i / At E=EDN 4|V (1) | k).

to

(2.21)

A V(t;) matrixelemét kell integralni az id$ szerint, egy periodikus faktorral megszorozva.
Fizikailag ennek a jelentése a kovetkezd: a perturbacids kolcsonhatds ¢; idOpillanatban egy

1épésben atviszi a rendszert a kezdeti dllapotbdl a végsd dllapotba.

2.2. A hataskeresztmetszet klasszikus értelmezése

Szorasi jelenségek soran 4ltaldban két részecske iitkozésérdl beszélink. Annak a
valészintisége, hogy hdrom vagy tobb részecske iitkdzzon, elég kicsi. Altaldnosan a kovetkezd

modon irhato fel egy szordsi folyamat:
X+Y > X'+Y'+72'+ .. (2.22)

baloldalon az iitk6z6 részecskék, jobboldalon pedig a szért részecskék talalhatok.

A tovabbiakban legyen sz6 egy olyan kisérletr6l, ahol egy céltirgyat bombdzunk egy
részecskenyaldbbal, dlljon az elébbi X, az utébbi pedig Y részecskékbdl. Legyen a nyaldb
monoenergetikus. Jelolje Jy a lovedékrészecskék fluxusat, ami azon beesd Y részecskék szamat
jelenti, melyek a terjedés irdnydra merdleges egységnyi feliileten egységnyi id6 alatt haladnak

keresztiil. Tegyiik fel, hogy a fluxus elegenden kicsi ahhoz, hogy a szo6rds csak a céltargyon
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torténjen, 10vedékrészecskék kozott elhanyagolhatéva véljon.

Tekintsiink egyel6re csak rugalmas szorast:
X+Y —=>X+Y, (2.23)

azaz a lovedéket és a céltargyat alkotd részecskék véltozatlanok maradnak az iitk6z€és utan.
Jelolje dNy azon részecskék szdmdt, melyek egységnyi id6 alatt () irdnyba, df) térszogbe
szorddtak. Kis fluxusok esetén egyenes ardnyossdg dll fent ezen mennyiség és a beérkezd

lovedékek fluxusa, illetve a térszog kozott
dNy () = Jy2(Q)dQ2 . (2.24)

Ebben az Osszefliggésben a 3(€2) egy olyan teriilet dimenziéji mennyiség, ami a céltirgyat
jellemzi. Ha a céltargy Ny azonos szérocentrumbdl 4ll, és ugy tekintjiik, hogy megfeleléen nagy
a tavolsdg koztiik ahhoz, hogy a sz6r6dé részecskékhez rendelt hulldimok kozotti koherencia ne
Iépjen fel, illetve a céltargy kell6en vékony ahhoz, hogy csak egyetlen sz6rédés torténjen, akkor
a szorddott részecskék szama és a szorécentrumok szdma kozott egyenes ardnyossdg van. Ennek
alapjan

2(Q) = Nyaoa(9). (2.25)

Beirva ezt a 2.24 szdmu egyenletbe
dNy(Q) = JyNXo'd(Q)dQ s (226)

ahol 04(€2) egy olyan teriilet jellegi fizikai mennyiség, ami a szdrécentrumot irja le.
Ezt a sz6rddas irdnydtdl fiiggd mennyiséget differencidlis rugalmas hatdskeresztmetszetnek

nevezziik. Jelolve o,.-rel a teljes rugalmas hataskeresztmetszetet, felirhat6, hogy

do,  dNy(9)
dQ ~ JyNxdQ '

04 = 2.27)

Ebb6l a teljes rugalmas hatdskeresztmetszetet megkapjuk, ha a differencidlis rugalmas

hataskeresztmetszetet a teljes térszog szerint integraljuk

o = /ad(Q)dQ : (2.28)
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A teljes hatdskeresztmetszet az egy szorocentrum altal idéegység altal szort részecskék
szamdnak és a beérkez6 fluxusnak hanyadosit adja meg. A 2.28-ben leirt integrdl tart a
végtelenhez, ha végtelen hat6tavolsdgu potencialrdl van sz6 (minden részecske szorddik ebben
az esetben). Ellenkez6 esetben a teljes hatdskeresztmetszet megkozelitdleg a hatosugér éltal
meghatérozott kor teriiletével lesz egyenld (rovid hatétavolsagu és gombszimmetrikus potencial
esetén).

Vegyiik most azt az esetet, amikor a szords rugalmatlan. Ez azt jelenti, hogy az iitkzés soran
a céltargy vagy a lovedék kvantumadllapota megvaltozik. A rendszer kezdeti dllapotdbdl (ezutdn
jelolje ezt k) a végsd allapotba (ezentdl v) valé dtmenetre jellemzd teljes hatdskeresztmetszetet
az id6egység alatti k — v dtmenetek szdmdnak, a beérkezd részecskék fluxusdnak, illetve a

szorécentrumok szamédnak hdnyadosa adja meg:

Nkﬁ\v
JyNx '

(2.29)

Ok—sv =

A kimend részecskék energidja és szoge szerint kiilonb6z6 differencidlis hatdskeresztmetszetek

értelmezhetdk. PEld4ul ha a kimend részecskék szdma n, a legcélszertibb a

d2n—1

Ok—v
2.30
dQy---dQ,dFE; ---dE,, ( )

hatdskeresztmetszet. Az energiamegmaradasbol adédéan azon részecskék szama, melyek
energidja valtozhat, n-1 lesz.

A dolgozat keretében egyszeres ionizdciét vizsgilunk, egy pozitiv toltésti ion és
egy hidrogénmolekula iitkozését. Ebben az esetben a kétszeresen differencidlis ionizacids

hataskeresztmetszet alakja
d?o

I0.dE.’ (2.31)

ahol az e alsé index elektront jelol.

2.3. A hataskeresztmetszet kvantummechanikai értelmezése

Legyen Nx=1, vagyis egy szorécentrumot tekintiink. Ezt egy parhuzamos és
monoenergetikus nyaldbbal bombdzzuk. Ebben az esetben az egyes beérkezd részecskék
|v;) kvantumallapotai megegyeznek, de az impakt vagy iitkozési paraméter nagysdga és

irdnya szerint kiilonbozni fognak. Az impakt vagy iitk6z€si paraméter adja meg a 1ovedék
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aszimptotikus palydjat jelentd egyenes és a szérécentrum kozott 1€vo tdvolsagot.
Legyen w(k, ®; — v) a k — v adtmenet valdszinlisége, ami fligg a b iitkozési paramétertdl.
Jelolve az idGegység alatt szor6dé részecskék szamdt Ny-nal, a k — v dtmenetek szdma

felirhatd, mint
Ny

Neeww = Y _w (k, 5 —v). (2.32)

i=1
Amennyiben Ny tart a végtelenhez, a szort részecskék szdma szerinti 0sszegzés helyettesithetd

a fluxus titkdzési paraméter szerinti teriileti integraljaval:

Ny = / Jyw (k, ®; — v) d%. (2.33)
Jy kiemelhet6 az integral elé, ha azt feltételezziik, hogy a fluxus egyenletes:

Nysyo = Jy / w (k, ®; — v) d%. (2.34)

Most vessiik Ossze ezt a 2.29 szamu egyenlettel. Tekintettel 1évén az elején rogzitett feltételre,

miszerint egy szérécentrumunk van (Nx=1), a teljes hatdskeresztmetszetre azt kapjuk, hogy
Thsy = / w (k, ®; — v) d%. (2.35)

Ez utébbi képlet szerint meghatdrozhatjuk a hatdskeresztmetszetet, a tovédbbiakban ez

haszndlatos. A 2.30 differencidlis hatdskeresztmetszet hasonléan adhaté meg

d2n—1

Ok—v " /
— [ dBw (k, & — v, 2.36
A0, - A, dE, - --dE, 4 / w (k, &5 = v, &), (2.36)

ahol |®) a megfelel§ energidju és szogeloszlasa végdllapot [13].

2.4. Elektronatmenetek toltott részecskével valo iitkozés hatasara

Amennyiben az elektrondtmenetet okozo l16vedék megfeleléen nagy energidval rendelkezik,
akkor azt klasszikusan le lehet irni. Ennek az a feltétele, hogy a 16vedékhez rendelt de Broglie
hulldmhossz az atomi méretektdl joval kisebb legyen. Ha ehhez hozzatessziik azt is, hogy az
energiadtadas (impulzusatadds) elhanyagolhat6 legyen a 16vedék energidjdhoz (impulzusahoz)
képest

Pr = py >> V2MAE, (2.37)
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akkor a 16vedék mozgasa egyenes vonaltinak €s alland6 sebességlinek mondhaté. A feltételben
pr €és p, a lovedék kezdeti és végsé impulzusit, M a lovedék tomegét, AF pedig az
energiadtadast jeloli. Nagyon kis impakt paraméterii iitkozések esetén nem teljesiilhet ez a
feltétel, viszont ezek jaruléka a hatdskeresztmetszethez nagyon kis mérték. Ezen a feltételeken
alapul6 kozelitést félklasszikus vagy iitkozési paraméter kozelitésnek nevezziik.

A k — v atmenet hatdskeresztmetszetét a 2.4 és 2.34 egyenletek segitségével tudjuk

megadni

S / 028 |as o (D)2

_ (2.38)
- / 028 | (| U(00, —00) )2

A k és v kvantumadllapotok csak a céltargy -elektronrendszerére vonatkoznak, kiilsé
perturbacioként kezeljiik a 1ovedék—céltargy kolcsdnhatdst. Hasonlé médon az Up(oo, —00)
evoliciés operdtor az elektronrendszerre vonatkozik, lefrja a fejl6dését az id6ben. A
perturbacids potencial hatdsa a —oo-ben kezdddik, és oo-ben sziinik meg a hatdsa. Amennyiben
a lovedék—céltargy kolcsonhatds mértéke nem tdl nagy, az evolicids operdtor 2.14 sorfejtése
gyorsan konvergal, és érdemes alkalmazni az id6tdl fliggd perturbaciés modszert [13].

Ha a lovedék hatdsara az atomnak csak egy Kkiils elektronja szenved atmenetet
(gerjesztddik, vagy ionizdcid sordn elhagyja az atomot), akkor a fiiggetlen elektron kozelités
nagyon j6 eredménnyel alkalmazhaté. Ugy vessziik, hogy a 16vedék csak egyetlen elektron
kvantuméllapotdt modositja — egy aktiv elektron lesz, a tobbi elektron passziv marad,
kvantumadllapotuk nem valtozik meg. A 2.38 Osszefliggés szerinti hatdskeresztmetszetben a
kozelités szerint k és v az aktiv elektron kezdeti és végsd dllapota lesz, erre vonatkozd az
evoluciés operdtor is. Ebben az esetben az atmeneti amplitidét egyelektron amplitidonak
nevezziik.

Ha a kolcsonhatési potencidlhoz viszonyitva elég nagy energidval rendelkezik a l6vedék,
alkalmazni lehet az els6rendl perturbaciés kozelitést. A gyakorlatban ez olyan 16vedékre
érvényes, melynek energidja 100 keV/ux Z7 folott van, itt u az atomtdmegegység, Z; a 1ovedék
toltése.

A tovébbiakban vegyiink egy olyan gerjesztési folyamatot, amelynek hatdskeresztmetszetét

elsérendben, az els6rendli amplitidé 2.21 képlete alapjan lehet kiszdmolni. A perturbacids
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potencidl az aktiv elektron és a 16vedék kozott fellépd Coulomb-kolcsonhatds

Vit)= -t (239)

ahol R és 7 sorra a lovedék és az elektron helyzetvektora, dltaldban a célatom atommagjahoz
viszonyitva. A lovedék helyzetében tlinik fel a potencidl id6fiiggése. Tekintsiik a 16vedék
palyajaval parhuzamos tengelynek az Oz tengelyt, és legyen a célatom atommagja az origo.
Ekkor a b impakt paraméter és a 2" altal meghatdrozott derékszogli haromszog atfogdja lesz az

R helyzetvektor

R=b+7

R=+Vb%+ 22

(2.40)

Erdemes a 2.21 Ssszefiiggésben z koordindta szerinti integrélra ttérni idS szerinti integral
helyett. Tekintsiik nulla idSpillanatnak azt az esetet, amikor a l16vedék a legkozelebb taldlhatéd
a célatomhoz, és élve a feltételezéssel, miszerint egyenes vonalu egyenletes mozgdst végez a

1ovedék, az kapjuk, hogy

z =t
(2.41)
dz = vdt.
Ezekkel a cserékkel élve, az elsdrendl amplitido kifejezése
4 r jBu=E 1
oM =iZ [ dzem  (0|—— |k ). (2.42)
U |R(t) — 71
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3. Interferencia észlelése a hidrogénmolekula ionizacigjakor

Mar tobb évtizede egy érdekes kutatdsi teriilet egy célatom ionizdcidja egy nehéz ionnal
val6 iitkozés révén. Részecske altal indukalt ionizécid teriiletén kiilonos figyelmet kapott a
legegyszerlibb kétatomos molekula, a hidrogénmolekula (tovabbiakban Hs) mint célmolekula.
Mivel a molekula két atomja egymastél megkiilonboztethetetlen, a molekula ionizdcidja sordn
koherens hulldmok jelennek meg, és ebbdl kdvetkezden interferencia is. Az ily médon torténd
elektron emisszi6 nagy hasonlésdgot mutat a Young-féle kétrés kisérlettel. Viszont egészen
2001-ig nem figyeltek meg interferencia jelenséget a kibocsétott elektronok spektruméban.

2001-ben Stolterfoht €s tarsai egy érdekes kisérletet valdsitottak meg [1]. Kisérletiik sikere
abban 4ll, hogy 60 MeV/u energidji Kr3** ionokbdl 4116 sugdrral bombézva Hy-bél 4116 gdzt,
az elektron emisszids spektrumdban ki lehetett mutatni az interferenciat. Els6 1épésben elméleti
szamoldsok alapjdn meghatdroztdk a spektrum szélességét, amiben varhat6 az interferencia.
Igazoltdk, hogy nagy sebességili 16vedék esetén (50 a.u. koriili [1]) nagyobb mértékben
kihangsulyozddik az interferencia-minta.

Ahhoz, hogy a kisérlethez relevans kétszeresen differencidlis hataskeresztmetszetet meg
lehessen hatdrozni, elengedhetetlen az impulzusatadds szerinti dtlagolds. Bethe munkdja alapjan
[14], a hataskeresztmetszet egy dipdl és egy bindris tagra oszthat6. A dipdl tag a gyenge
titkozéseket irja le, mig a bindris tag az erds iitkozéseket jellemzi. A dipdl tagnak éles
maximuma van a legkisebb impulzusitadds értékben. Gyors 16vedékek esetén ez az érték
kicsi, ezért alkalmazhaté egy kozelités, ami szerint az interferenciatagbdl elhagyhaté az
impulzusatadds. Hasonl6 kozelitést lehet haszndlni a bindris tag esetén is. Megjegyzendd, hogy
ebben az esetben csak a dipdl tag miatt alakul ki oszcillacié a hatdskeresztmetszetben, ezért
fontos a nagy lovedéksebesség.

A fentebb emlitett kisérletben tehat egy 60 MeV/u energidju Kr34* ion sugarat irdnyitottak
egy Hy-bdl 4ll6 gazra. Egy elektronspektrométerrel a kilokott elektronok energidit és szorasi
szogeit mérték. Ezek alapjdn kétszeresen differencidlis hataskeresztmetszeteket szdmoltak.
Ez nem feltétleniil elegendd az interferencia észlelésére, ezért kisérletiik sordn egy fontos
Ujitast vezettek be: legyen egy olyan ardny, ami az addig szdmolt, molekuldra vonatkozé
hataskeresztmetszet és a hidrogénatomra vonatkoz6é hatdskeresztmetszet — ha fliggetlen
részecskeként lenne jelen — kétszeresének az hdnyadosa. Azt allapitottdk meg, hogy ez a
hatdskeresztmetszet-arany oszcilldl a kilokott elektron sebessége szerint, €s ez bizonyitékul

szolgdl az interferencia-minta megjelenésére. Erdekes megjegyezni, hogy a molekulatengely
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3.1. abra. Az abra fels6 része kilokott elektron energidja szerinti hatdskeresztmetszetet mutat
(a) He és (b) Hy céltargyak esetén. Az dbra alsé részén hataskeresztmetszet-aranyok lathatok a
kilokott elektron energidja fiiggvényében, (c) He és (d) Hs céltirgy esetén.

szerinti atlagolds utdn az interferencia 1ényeges vondsai ugyanigy megfigyelhetdk.

Végeztek olyan mérést is, amelyben a céltargy He volt — kordbbi eredmények alapjan
a mérés és az elmélet jO egyezést adott. Ezt haszndltdk arra, hogy a Hs-ra kapott
eredmények helyességét ellendrizzék. A 3.1 édbra szemlélteti He és Hy céltargyakra 30°
€s 150° szorasi szogek esetén a hatdskeresztmetszetet a kilokott elektron energidja szerint,
Osszehasonlitva a felallitott modellt a méréssel. Ez alapjan megallapithatd, hogy nem lehet
észlelni az interferencidt. A hatdskeresztmetszet-ardnyok a 3.1 dbra alsé részén lathatok.
A (c) algrafikonon megjelend éles csics autoionizdcié miatt adddik. Stolterfoht és tarsai
cikkében bizonyitjdk, hogy az autoionizdcié hozzéjdruldsa a hatdskeresztmetszethez 2%-t61
is kisebb, a hatdsa elhanyagolhat6. Tehat ettdl eltekintve, a hatdskeresztmetszet monoton
novekedést mutat az elektron energia novekedésével. Hy esetén az oszcillacids novekedés a
hataskeresztmetszet-ardnyban jelenti az alatdmasztdst az interferencia jelenlétére a molekula

ioniz4cidja sordn.
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4. A két-centrum hatas kozelito szamitasa a H,-bol kilokott

elektronok spektrumaban

Jelen fejezet azt a modellt mutatja be, ami a hidrogénmolekuldra mint céltargy lett
kifejlesztve. A sajatossdga az, hogy a molekula két identikus atomja két szérécentrumként
foghato fel. A 16vedék €s a molekula kozotti kolcsonhatds egy V(z) 1dotdl fliggd perturbacioként
tekinthetS. A |k) kezdeti dllapotbdl a |v) végsS dllapotba valé atmenetet jellemzd els6rendi

amplitado [13] alakja

oV = i / dt BB |V (1)] ), @.1)

ahol AE = FE, — E; a végs0 és a kezdeti allapot kozotti energiakiillonbség. Esetiinkben a
perturbécio

Vit) = ——"=. (42)

ahol Z; alovedékrészecske rendszama, illetve az R és 7 sorra a bees ion és az aktiv célelektron
helyzetvektorai. Ezt a 4.1 abra is illusztralja.

A félklasszikus kozelitésben a 16vedék mozgésat klasszikus médon kezeljiik, a trajektéridja
egy egyenes vonal. Ha a két proton tomegkozéppontjat vesszilk a koordindta-rendszer
origdjaként €s a z koordinatatengely a lovedéksugar iranyaba mutat, akkor a lovedék R
helyzetvektora

R =0b+ 0t =be, + z¢.. (4.3)

Ebben a felirdsban u; a 1ovedék sebessége és r=0 az az idOpillanat, amikor a lovedék a

legk6zelebb van a céltargyhoz.

4.1. Analitikus szamolasok

Bar egy kvalitativ elméleti modell a megfigyelt interferencia leirdsdra megjelent mar
Stolterfoht és tarsai eredeti cikkében [1], az oszcilliciok magyardzatiban nem szerepel a
kilokott elektron szoge szerinti fiiggés. Jelen szamolasok egy részletesebb képet hivatottak adni
az interferencia-mintdzatrol. Azt vetiti el6re, hogy a hatdskeresztmetszet ardnyok oszcillaciéi
mégis fliggnek a kilokott elektron szogétdl [2].

Ugyanazt a 60 MeV/u Kr3*t 16vedéket tekintve, mint Stolterfoht kisérletében [1], a Iovedék

rendszamdnak és sebességének hanyadosa f—l’ ~ 0.7 < 1, ami szerint elegendd elsdrendd
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4.1. abra. Egyenes palyan mozgd, v; sebességii 16vedék. baz impakt paraméter, Rést pedig a
beesd ion €s az aktiv célelektron helyzetvektorai.

kozelitést alkalmazni a modell keretében.
Az elméleti leirds koveti a Hansen és Kocbach 4ltal felallitott atomi céltargy modellt [15],

modositva molekula céltargyra. Egy b iitkozési paraméter(, v; sebességii és D molekulatengely

irdnyu 16vedék elsérendii atmeneti amplitiddja felirhatd, mint

o0

a(b, D) = Zvﬁ / dz i <w,;<f)

—0o0

1

|7~ R

i(F, 5)> , (4.4)

ahol 7 az aktiv elektron helyzetvektora, (7, ﬁ) és 1)z(7) pedig a kezdeti és végsd dllapotai,
k jelolvén a kilokott elektron impulzusat. A 16vedék helyzetvektora a 4.4 egyenlet szerinti,
melyben z = v;t. A minimum impulzusatadds ¢ = Av—f, ahol AF = FE; + ,2_2 az elektronnak
atadott energia.

Feltételezziik, hogy a hidrogénmolekulabeli elektron kezdeti dllapota két 1s atomi orbitél

linedris kombindcidjaként irhaté fel
(7, D) = N (N‘Fg) el g ) 4.5)

ahol N a normdlési tényez6t és o az effektiv toltést jeloli. A k impulzusud elektronok végsd

24



(4.6)

L

allapotat leiré hullamfiiggvényt sikhullimokként kozelitjiik meg
61

e

Uil =
i(7) =
Az els6rendi amplitdadé 4.4 egyenletbeli alakjat a Bethe-integral segitségével lehet kiértékelni

1 e .
— = By 4.7
|7:* o R| 27‘[‘2 / S 82 ( )

1
Kovetkezd 1épésben behelyettesitjiik a potencidlt (4.7) és a végsd dllapot alakjat (4.6) az

amplitidé egyenletébe (4.4). Attériink impulzus szerinti integralra az 5 = § + k valtozécsere

altal, amit kovetden az amplitddo

~ 17 1 1
ab,D) = — - -—- dze
( ) v 27 2 (271')%
alaku lesz.
Belathat6, hogy az egyszertisitett végsd allapot miatt (4.6), az 7 helyzetvektor szerinti
integral tulajdonképpen a kezdeti dllapotot leiré impulzustérbeli hullamfiiggvény
1 3= - ip-T >
3 wl(r7D) e'” :(I)l(p7D>7 (49)
(2m)}
igy az dtmeneti amplitido
Z1 [, (5, D) - e PR
al dz e'?* e_“"’R/dsﬂ (p,q )qe (4.10)
P+ k2

Hogy tovéabb lehessen haladni az analitikus szamoldassal, egy ujabb kozelitéssel kell élniink.

Amennyiben csak nagy sebességii kilokott elektronokat vesziink figyelembe a p’ térben, az
(4.11)

impulzusuk £ >> p, igy mondhatjuk azt, hogy
5+ k| ~ k,

ezdltal kiemelhetd lesz az impulzus szerinti integrdl elé. Az integrdl megmaradd része

tulajdonképpen egy inverz Fourier-transzformdacié lesz, ami visszaadja a koordindtatérbeli
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4.2. abra. Kiilonb6z6 mennyiségek, tavolsagok, szogek definicioi

hullamfiiggvényt
1 — ] - =
5 /d3ﬁ<bi(f D)e 7 = (R, D) (4.12)
(2m)2
Bontsuk az elektron & impulzusat merdleges és parhuzamos komponensekre
k=Fky + k), (4.13)
igy a k - R skaldri szorzat
k-R=k, btk -2 (4.14)

alakd, a k£ impulzus merdleges és parhuzamos komponensek irdnyai a z koordinatatengelyhez

vannak viszonyitva. Ennek ismeretében tovdbb lehet szdmolni az amplitid6 4.10 egyenletbeli

alakjat, és azt kapjuk, hogy
(4.15)

AN ZZl\/i—zbkL/d ez(q k‘|)2¢

b, D)
Ul/{?2

Hasznalva az R helyzetvektor 4.3 egyenletbeli alakjat, a kezdeti éllapotra jellemzd

hullamfiiggvény
D\ ? D2
Ne WH %) , (4.16)

ahol b, és b_ az impakt paraméter hosszai a két atommaghoz viszonyitva
(4.17)

D2
by = b2+fibDLcosg0D,
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aD molekulatengely mer6leges és parhuzamos komponensei, illetve a ¢p azimut szoge a 4.2
illusztraci6 szerint értelmezenddk.

A madr hivatkozott cikk [15] alapjén, a z szerinti integral elvégezhet6 analitikus médon:

o0

. 77 4 2ab
/ dz i@V FELPHS €$ZQL\/%QQK1 (bi Va?+ Q2> : (4.18)
a“ +

—00

Itt Ky (x) a médositott Bessel-fiiggvényt jeldli, tovabbd Q = ¢ — ky és L = 3D valtozokat

vezettiik be. Amennyiben jeloljiik y-val a kdvetkezd gyokot

vy=V a2+ Q? (4.19)

az  atmenet valészinliségét megadd egyenlet adott impakt paraméterre  és

molekulatengely-irdnyra

72 2 402
P = S ENT— [(0: Ko (b)) + (b-Ki(b—y))* +
viktmo (4.20)

+ by K (b4 y)bo K (b-ry) (e7 F1m 0P 4 eitki=aPy) ]

w(b, D) = la(b, D)|

Ahhoz, hogy Osszehasonlithaté legyen Stolterfoht ¢&s tarsai méréseivel [1], a

valoszintiségeket atlagolnunk kell a molekulatengely irdnya szerint:

1 5,
w(b) = E/dgpp/sinQDdQDw(b, D). (4.21)

Az atlagolt valoszintiségeket az impakt paraméter szerint integralva, megkapjuk a differencidlis

hataskeresztmetszetet

do
T / b w(b) db. 422)

A 4.21 és 4.22 egyenletekben szerepld integraldsokat numerikus médszerrel kell kiértékelni. A
kapott eredmények aldbb keriilnek trgyaldsra.

Azonban az interferencia-mintdzatot kozelitést alkalmazva lehet elemezni, és pedig fel
kell ismerni, hogy a legjelentGsebb szdg szerinti valtozds a 4.20 szamu egyenletben az

interferenciatag gyorsan oszcillalo tényezdjében szerepel [2]

(efi(ku*q)DH + ei(kH*tJ)Du) — COS[(kI\ — q)D cos QD], (4.23)

DN | —
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ahol a 4.2 dbra szerint is értelmezve D = D cosfp. Feltételezve, hogy a tobbi valtozds

elhanyagolhatd, csak ezt a tagot atlagoljuk a molekulatengely dlldsa szerint. Tehat

1

5 /COS[(C] — ky)D cosp] sin0pdfp =

Sin[(l{?” — q)D]

(kj —a)D (4.24)

0

Kovetkezésképpen, a fentebbi kozelitéssel élve az dtmenet valdszinliségét leiré egyenlet alakja

w(b) = c(b) + g(b)sjrz[]x”_—_;l))m (4.25)

lesz, és az ennek megfelel6 hatdskeresztmetszetet megado kifejezés

do sin[(k) — ¢) D]
ik ST T =D

(4.26)

Ezt a Nagy és tdrsai altal ismertetett eredményt [2] Gssze lehet vetni a Stolterfoht €s tarsai altal

kapott 0sszefiiggéssel [1]
do sinkD

=C+G .

dQdk + kD

(4.27)
Altalaban elmondhaté, hogy ¢ << k, ezért a 4.26 képletet tovabbi kozelitéssel 4t lehet frni

do B sin k”D
aak -t D

(4.28)

4.2. Kapott eredmények és targyalasuk

A szdmolésok elvégzése numerikus médon tortént, az implementéacié a C++ programozasi
nyelvben valdsult meg. A kapott eredmények dbrazolasara a Python 3.0 programozési nyelv,
illetve az OriginLab szamit6gépes program szolgalt.

A dolgozat keretében a H, ionizédcidjat targyaljuk. A szdmoldsokban az effektiv
toltés a=1.165, az atomok kozotti tivolsag D=1.42 atomi egységekben kifejezve, illetve
az ionizdciés energia értéke 0.567 hartree. A kovetkezdkben az ionizécids differencidlis
hatdskeresztmetszet eredményeit mutatjuk be a kisérleti eredményekkel ©sszehasonlitva,
kiillonboz6 1ovedékeket alkalmazva €s kiillonbozd szérdsi szogeket vizsgdlva. Emellett
az interferencia jelenségeket is tanulmanyoztuk. Annak érdekében, hogy az eredmény
szembetlin6bb legyen, a hatdskeresztmetszet-aranyokat a kilokott elektron sebessége szerint,

kiilonb6z6 szorasi szogekre abrazoltuk.
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a) 0, = 30° b) 0, = 150°

4.3. abra. Kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet a H, 60 MeV/u Kr*** ionnal valé
itk6zés révén torténd ionizacidja esetén, 30° (a) €s 150° (b) kilokési szogekre a kilokott elektron
energidjanak fiiggvényében. A fekete korokkel dbrazolt kisérleti értékek Stolterfoht mérési
adatai [1].

4.2.1. Kétszeresen differencialis ionizacios hataskeresztmetszet

Els6 1épésben a hidrogénmolekula ionizdcidjara vonatkozé szdmoldsokban nagyenergiaju
Kr3*t és Kr33t 16vedékeket vélasztottunk. Ezekre 1étezik kisérleti eredmény is.

A H, 60 MeV/u Kr** ijonnal valé iitkézése esetén a differencidlis ionizacids
hataskeresztmetszet 30° €s 150°-os elektron kilokési szogek esetén, a kilokott elektron energidja
fliggvényében, a 4.20-4.22 osszefliggések alapjan kapott értékei a 4.3 dbran lathatok, a kisérleti
adatokkal egyiitt abrazolva. Mivel 1étezik kisérleti adat 68 MeV/u Kr*** 16vedékre is [3], erre
az esetre is teszteltiik a feldllitott elméletet. Az erre vonatkozé eredmények a 4.4 dbrdn l14thatok,
30° és 90° kilokési szogek esetén.

A 4.6 egyenletben szerepld egyszertsitett hullimfiiggvénnyel leirt végs6 édllapot és a 4.11
egyenletbeli kozelités miatt, ami nagy k impulzusok esetén érvényes, kis energidjui elektronok
esetén nem varhat6é a szamolt hatdskeresztmetszetek egyezése a kisérleti eredményekkel. Kis

eltérés még nagy energidk esetén is lathatd. Ettdl fiiggetleniil a modell alkalmas a fellép6

interferencia-mintdzat megértésére.

4.2.2. Interferencia jelenségek

Kovetve a [1] cikkben leirt javaslatot, az interferencia jelenségek kiemelése végett,
kiszamoltuk a hidrogénmolekula hatdskeresztmetszetébsdl és a kétszer vett hidrogénatom

elméleti hatdskeresztmetszetébdl ad6do ardnyt. A bemend paraméterek — ionizdcids energia és
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a) 0, = 30° b) 0, = 90°

4.4. abra. Kétszeresen differencialis hatdskeresztmetszet a H, 68 MeV/u Kr?3* ionnal valé
itk6zés révén torténd ionizacidja esetén, 30° (a) €s 90° (b) szdrasi szogekre a kilokott elektron
energidjanak fiiggvényében. A fekete korokkel abrdzolt adatsor jeloli a kisérleti eredményeket

[3].

effektiv toltés — az atomi céltargy esetén ugyanazok, mint molekula céltargynal.

Annak érdekében, hogy meg lehessen vizsgélni a kilokott elektron szordsi szogeinek
hatdsat az interferencia-mintdzat periédusédn és fazisan, a szdmoldsok nagy sebességértékekig
terjednek. Kiilonbozd kilokési szogekre szamolt hatdskeresztmetszet-ardnyok a 4.5 abran
lathaték, 60 MeV/u Kr?** 16vedék esetén.

Nagy sebességek esetén az ardny valtozé periddussal oszcilldl, ami abbdl adédik, hogy a
q= Ull (EZ + %2> impulzuséitadds 0sszemérhetd lesz k-val, ahogy annak az értéke novekszik.
Megjegyzendd, hogy k = 5 a.u. alatt, 0° és 30° esetén kapott gorbék kozotti eltérés
elhanyagolhat6. Ebben a tartomanyban 90° esetén nem is észlelhetd oszcillacio.

Hogy jobb képet kapjunk az interferencia-mintdzat periddusdnak és fazisdnak a kilokott
elektron szogétdl és sebességétdl vald fliggésérdl, minden szogre elvégeztiik a szamoldsokat
egészen 35 a.u. elektron sebességig. A kapott eredmény a 4.6 dbran lithat6. Ahogy a 4.26
Osszefliggés elbrejelzi, kisebb k értékek esetén 90°-ndl az oszcillicid6 nem észlelhetd, és
periddusa a szog fiiggvényében viltozik. A 3 dimenzids dbrén lathaté "hulldimok" kozel dllandé
"hulldmhosszal" rendelkeznek, de csak a z irdnyban.

Interferencia jelenségeket tanulmanyoztak kisérletileg abban az esetben is, amikor a Hy
ionizaciéjat 68 MeV/u Kr*** ionnal valé iitk6zés okozta [3]. Figyelve arra, hogy a kisérletben
alkalmazott paramétereket hasznaljuk, elvégeztiik a szamoldasokat. A kapott eredmények — 30°
és 90° kilokési szogek esetén — a 4.7 abran lathatok. 90° esetén alatdmasztodik, hogy kis

sebesség intervallumban (5 a.u.-ig) nem észlelhetd oszcillacié (4.7b) ).
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4.5. abra. H, és 2H ioniz4ciéja 60 MeV/u Kr*** jonnal vald iitkozés sordn, a
szamolt kétszeresen differencidlis hataskeresztmetszet-aranyok a kilokott elektron sebessége
fliggvényében, kiillonboz6 szogekre.

4.6. abra. H, és 2H ionizdciéja 60 MeV/u Kr*** ionnal val6 iitkozés sordn, a szdmolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A sebesség radidlis koordindtaként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) Qk = 30° b) Hk = 90°

4.7. abra. H, és 2H ionizdciéja 68 MeV/u Kr*** ionnal val6 iitkdzés sordn, a
szamolt kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-aranyok a kilokott elektron sebessége
fiiggvényében, 30° (a) és 90° (b) kilokési szogekre. Osszehasonlitds céljabol a kisérleti
eredmények fekete korokkel vannak dbrazolva [3].

A fentebb bemutatott 16vedékekkel igazolva, hogy a modell j6 eredményeket ad, mds ionok
esetén is szdmoltunk hatdskeresztmetszet-ardnyokat. Az egyik ilyen 16vedék 13.7 MeV/u CoF,
Ebben az esetben is hasonldan jartunk el: az interferencia-mintdzat laitvanyossidganak fokozasa
érdekében minden kilokési szogre, 35 a.u. sebességig terjedve végeztiink szamolasokat, majd 3
dimenzids dbrdn tiintettiik fel az eredményeket. Ez a 4.8 dbran l4thato.

Egy mdsik érdekes ion, melyet 16vedékként hasznéltunk szdmoldsainkban, 3 MeV/u HT. Az
eljaras ugyanaz, mint fentebb emlitve volt, a hatdskeresztmetszetek ardnyat vizsgéltuk a kilokott
elektron sebessége €s szdge szerint. Ami viszont szembetlind az dbran, hogy megjelenik egy
kétrészecske-iitkozési csucs (angolul binary peak). A fémaximum helye egy koron rajzolédik
ki az impulzustérben. Ha ennek a helyét szeretnénk meghatdrozni, vissza kell tekinteniink a 4.26
szamu egyenletre, k| = ¢ esetben kapunk ilyen csticsot (k) a kilokott elektron impulzusanak
parhuzamos komponense, a lovedék trajektoridjdhoz viszonyitva). 3 MeV energidju 16vedék
esetén, amikor az elektron kilokése elore mutat, ez a kétrészecske-iitkozés csiucs 2k ~ 21.9
a.u.-nél észlelhetS. Ez a cstics nem figyelhetd meg a 4.6 és 4.8 dbrdkon, mert a Kr3** [ovedék
60 MeV energidjabdl 2k ~ 98 a.u., illetve a C%* ion esetén 13.7 MeV energidbdl pedig 2k ~
46.8 a.u. értékre adddik, de ezek nem esnek bele abba az intervallumba, amiben a szamolasokat

végeztiik (0-35 a.u.).

32



4.8. abra. H, és 2H ionizédciéja 13.7 MeV/u C°T ionnal valé iitkdzés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-aranyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A sebesség radidlis koordindtaként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.

4.9. abra. H, és 2H ioniziciéja 3 MeV/u H' ionnal valé iitkozés sordn, a szdmolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A sebesség radidlis koordinataként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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5. Az interferencia-mintazat vizsgalata a molekulatengely
iranya szerint

Laurent és tarsai egy 2002-ben megjelent cikkiikben [16] nagyenergidji ion Hs-val
valé iitkozésekor interferencia jelenségeket vizsgdlnak kiilonb6z6 molekulatengely-iranyok
szerint. Tanulmanyukban CDW-EIS (continuum distorted wave eikonal initial state) elméleti
szamolasokat mutatnak be. A modell keretében az egyszeres ionizaci6 vizsgalatara 13.7 MeV/u

C5* iont valasztottak 16vedékként.

5.1. Kétszeresen differencialis ionizacios hataskeresztmetszet

Dolgozatunkban a mar bemutatott félklasszikus modell (SCA) hasznélatdval vizsgaljuk
a hatdskeresztmetszet €s interferencia-mintdzat molekulatengely-irdnyt6l vald fliggését. Az
alfejezet keretében 13.7 MeV/u C®" 16vedéket alkalmazunk. Az emlitett fiiggéseket 10 eV,
61.3 eV és 100 eV kilokési energidkra szdmoljuk. A molekulatengely a 16vedék haladési
irdnyéaval parhuzamos, illetve arra merSleges helyzetl. Azért vélasztottuk ezeket az irdnyokat,
mert lehetdséget ad 6sszehasonlitani a CDW-EIS elmélet eredményeivel [16, 4]. Emellett azt az
esetet 1s megnéztiik, amikor a molekulatengely és a 16vedék trajektoridja 45°-os szoget zar be.
Erre vonatkozéan csak a modelliink eredményeit ismertetjiik.

Ebben az esetben tehat az 4dtmenet valoszinliségét nem atlagoljuk a molekulatengely
szerint, azaz a 4.21 egyenletben leirt 1épést részben kihagyjuk, mert a ¢p sz0g szerinti
integralast megtartottuk. Az igy szdmolt hatdskeresztmetszetek kiilonbozé 6p szogek esetén
— a molekulatengely-irdnyt hatdrozva igy meg — az 5.1-5.3 polar dbrdkon lathatok.
Megfigyelhetd az dbrdkon, hogy a molekulatengely élldsa befolydsolja a differencidlis
ionizdciés hatdskeresztmetszetet. Osszevetve a Laurent-féle CDW-EIS elméleti szdmoldssal
[16] és sikeresen reprodukdlva Péra doktori dolgozatdban megjelend polédr dbrdkat [4], jelen

eredmények j6 egyezést mutatnak.

5.2. Interferencia jelenségek

A differencidlis ionizacids hatdskeresztmetszetek esetén kapott eredmények azt mutatjdk,
hogy a félklasszikus modell a molekulatengely-irdnytol valo fiiggésre jo leirdst ad. Ennélfogva,

a kovetkezd 1épés az interferencia-mintdzat vizsgalata a molekulatengely alldsa fiiggvényében
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b) O0p = 45°, E. =10 eV

C% 13.7 MeViu

—— SCA
— — CDW-EIS

¢)fp =90° E, =10 eV

5.1. abra. 13.7 MeV/u C%" ionnal valo iitk6zés ki vetkeztében H, ionizacidja, ebben az esetben
szamolt kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet a kilokott elektron szoge fiiggvényében.
A molekulatengely parhuzamos (a), 45°-os szoget zar be (b) vagy merdleges (c) a 1ovedék
palyajara. A kilokott elektron energidja 10 eV. Piros szaggatott vonallal a CDW-EIS eredmények

vannak feltiintetve [16].
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5.2. 4bra. 13.7 MeV/u C%" ionnal val¢ iitk6zés ko vetkeztében H, ionizacidja, ebben az esetben
szamolt kétszeresen differencidlis hataskeresztmetszet a kilokott elektron szoge fliiggvényében.
A molekulatengely parhuzamos (a), 45°-os szoget zdr be (b) vagy merdleges (c) a lovedék
palydjara. A kilokott elektron energidja 61.3 eV. Piros szaggatott vonallal a CDW-EIS
eredmények vannak feltiintetve [16].
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C® 13.7 MeV/u

C% 13.7 MeV/u

[Ea PR, X

— — | ——SCA T—

270° — — CDW-EIS
a)fp =0° E, =100 eV b) Op = 45°, E. = 100 eV
C% 13.7 MeV/u
921&719

B Y :,,./ ) — SCA
270 — — CDW-EIS

¢)fp =90° E, = 100 eV

5.3. abra. 13.7 MeV/u C%" ionnal valo iitk6zés ki vetkeztében H, ionizacidja, ebben az esetben

szamolt kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet a kilokott elektron szoge fiiggvényében.
A molekulatengely parhuzamos (a), 45°-os szoget zar be (b) vagy merdleges (c) a 1ovedék
palyajara. A kilokott elektron energidja 100 eV. Piros szaggatott vonallal a CDW-EIS

eredmények vannak feltiintetve [16].
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— tovabbra is kovetve azt az elemzési modot, hogy a hidrogénmolekula differencialis
hataskeresztmetszetének és két hidrogénatom elméleti ionizdciés hatdskeresztmetszetének
aranyat szamoljuk. Eljardsunkban az az egyedi, hogy ezeket az ardnyokat nemcsak a kilokott
elektron sebessége szerint, hanem a kilokési szogek szerint is megvizsgaljuk, 3 dimenzidban
abrazolva az eredményeket.

Ugyananndl a 13.7 MeV/u C%* 16vedéknél maradunk, amely esetén az el6z3 alfejezetben
differencidlis ioniz4cids hatdskeresztmetszeteket szdmoltunk. Elsd esetben a molekulatengely
oly médon rogzitett, hogy a 16vedék 4ltal leirt palydval parhuzamos irdnyud legyen, ez lathat6
az 5.4a) abran. Eles minimum és maximum véltakozast észlelve, az eredmény lathatobba
tételének érdekében, csatoltunk egy konturdbrit (5.4b) ). Ebben az esetben a korvonalabra
teszi lathatova, hogy jellegzetes interferencia-mintazat 1ép fel az ionizdci6 sordn. A 4.23 szamu
egyenlet timasztja ald, hogy 0p = 0° esetén az oszcillacio erbteljes lesz. Az 5.6 dbra mutatja
be azt az esetet, amikor a molekulatengely irdnya mer6leges a 16vedék haladési irdnyara. Az
figyelhetd meg, hogy az oszcill4ci6 teljes mértékben eltlinik. A kettd kozotti dtmenet 1athatd
példaul, ha a molekulatengely és a 16vedék palydja 6, = 45°-os szoget zar be. Eszlelhetd egy
masodrendd maximum, az erre vonatkozé eredmények az 5.5 dbran l4thatok.

A C% ion mellett 3 MeV/u HT lovedékre is végeztiink szdmoldsokat. A vizsgalt
molekulatengely-irdnyok ugyanazok az esetek, mint az el6zd iitkozésnél, tehdt a 16vedék
trajektoridval parhuzamos (5.7 dbra), azzal 45°-os szdget zar be (5.8) vagy merdleges rd (5.9).
Megfigyelhets, hogy a fomaximum a 2k atmérdjli kor helyén rajzolodik ki, 2k ~ 21.9 a.u.
értékre. Minden 4bra esetén (5.4-5.9) a kilokott elektron sebessége maximum 35 a.u.-ig terjed,
ezért jelenik meg a kétrészecske-iitkozés csics HT 16vedékre, de COF ionra mdr nem (2k ~
46.8).

A 3 dimenziés abrak és konturdbrak egylittesén (5.4-5.9) j6l lathat6 az
interferencia-mintdzat molekuletengely-irdny szerinti fliggése, az 4ltalunk kovetett
félklasszikus modell jol irja le ezeket az érdekes interferencia-mintdzatokat. Ezeknek a

rogzitett molekulatengely-irdnyra kapott eredményeknek kisérleti igazoldsa még varat magara.
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a) 9D =0°

b) 0p = 0°

5.4. abra. H, és 2H ionizédciéja 13.7 MeV/u C°T ionnal valé iitkdzés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely parhuzamos a 16vedék trajektoridjdval. A sebesség radidlis
koordinataként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) fp = 45°

b) Op = 45°

5.5. abra. H, és 2H ionizédciéja 13.7 MeV/u C°T ionnal valé iitkdzés sordn, a szdmolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely 45°-0s szoget zar be a 16vedék trajektoridjaval. A sebesség
radidlis koordinédtaként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) 0p = 90°

b) Op = 90°

5.6. abra. H, és 2H ionizédciéja 13.7 MeV/u C°T ionnal valé iitkdzés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely merSleges a 1ovedék trajektéridjara. A sebesség radidlis
koordinataként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) 9D =0°

b) 0p = 0°

5.7. abra. H, és 2H ioniziciéja 3 MeV/u H' ionnal valé iitkozés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely parhuzamos a 16vedék trajektoridjdval. A sebesség radidlis
koordinataként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) fp = 45°

b) Op = 45°

5.8. abra. H, és 2H ionizdciéja 3 MeV/u H' ionnal valé iitkozés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely 45°-0s szoget zar be a 16vedék trajektoridjaval. A sebesség
radidlis koordinédtaként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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a) 0p = 90°

b) Op = 90°

5.9. abra. H, és 2H ioniziciéja 3 MeV/u H' ionnal valé iitkozés sordn, a szamolt
kétszeresen differencidlis hatdskeresztmetszet-ardnyok a kilokott elektron sebessége és szoge
fliggvényében. A molekulatengely merSleges a 1ovedék trajektéridgjara. A sebesség radidlis
koordinataként van tekintve. Maximum sebesség 35 a.u.
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Kovetkeztetések

Az elektron hullimtermészetébdl adéddan, illetve a hidrogénmolekula két-centrum jellege
miatt, a molekula ionizdci6ja sordn interferencia jelenségek észlelhet6k. Ezt el6szor Stolterfoht
és tarsai tudtak kisérleti uton kimutatni a kilokott elektron spektrumédban [1]. Dolgozatunk
kozponti témdja a fellépd interferencia jelenségek vizsgalata elméleti médon.

A dolgozat kereteiben végzett szdmoldsok a félklasszikus litk6zési paraméter kozelitésen
alapszanak. Ebben a modellben a lovedék pélydjat egyenes vonalinak tekintjiik, és
az altala végzett mozgdst klasszikus modon értelmezziik. Ezzel szemben a céltargy
elektronjait kvantummechanikai formalizmus jellemzi. A 16vedék és a céltargy elektronjai
kozotti kolesonhatdst perturbacionak tekintjiik. A modell segitségével tobbféle nagyenergidju
ion hidrogénmolekulaval valé iitkozésekor differencidlis ionizdcids hataskeresztmetszeteket
szamolunk a kilokott elektronok sebességének vagy energidjdnak fiiggvényében. Szimulacid
segitségével végzett szamoldsok eredményeit Osszevetettiik az emlitett kisérleti eredményekkel,
J6 egyezés tapasztalhato.

Az interferencia-mintdzat tanulmdanyozdsakor a kisérleti eredményeket ismertetd cikkben
leirt mddszer szerint jartunk el: nem elegendS csupédn a differencidlis hatdskeresztmetszetet
megnézni, jobb eredményt lehet elérni, ha kiszdmoljuk a hidrogénatom elméleti
hataskeresztmetszetét is kétszer véve, és ezek aranyat vizsgédljuk meg. Abban az esetben,
amikor a molekulatengely-irdny szerint is atlagoltunk, az elméleti szdmoldsok azt mutatjk,
hogy az interferencia-mintdzatban az oszcillacié periddusa és fazisa fiigg a kilokott elektron
sz0gétdl és sebességétol.

A dolgozatban az az egyedi, hogy rogzitett molekulatengely-irdnyok esetén is
megvizsgaltuk az interferencia-mintdzatot. Osszehasonlitva a félklasszikus kozelités (SCA)
eredményeit a CDW-EIS elméleti szadmoldsok eredményeivel [16, 4], az elmélet helyesen
irja le a differencidlis ionizdciés hatdskeresztmetszetet adott molekulatengely-irdnyra. Az
interferencia-mintdzatot megadd hatdskeresztmetszet-ardnyokat nemcsak a kilokott elektron
szoge, hanem sebessége szerint is kiértékeltiik. Az vehetd észre, hogy akkor a legerdteljesebb
az oszcillacid, amikor a molekulatengely parhuzamosan 4ll a 16vedék mozgasirdnydhoz
viszonyitva, mig ha a molekulatengely-irdny merdleges, az oszcillacio eltlinik. A kapott elméleti
eredmények kisérleti aldtdmasztasra varnak.

Osszegezve, a félklasszikus iitkozési paraméter kozelitésen alapul6 elméleti modell jé lefrdst

ad a differencialis hatdskeresztmetszetekre, az ionizaciokor fellépé interferencia jelenségekre és
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ennek a molekulatengely-irdnyt6l valo fliggésére.
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