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Abstract

In this work, both single and double ionization of atoms have been studied. For single
ionization, we investigated ionization by electron and positron impact using the 3CWZ

model to study charge effects on the argon atom. For double ionization, two theoretical
models, BBK2DW and BBK2CWZ, were used. A first-order approximation was applied
to these models on different atoms to study both distortion and post-collision effects.

Keywords: ionization, charge effects, distortion

Résumé

Dans ce travail, nous avons étudié à la fois l’ionisation simple et double des atomes.
Pour l’ionisation simple, nous avons analysé l’ionisation par impact d’électrons et de
positrons en utilisant le modèle 3CWZ afin d’étudier les effets de charge sur l’atome
d’argon. Concernant l’ionisation double, deux modèles théoriques ont été considérés : le
BBK2DW et le BBK2CWZ. Une approximation de premier ordre a été appliquée pour
ces modèles sur différents atomes dans le but d’analyser les effets de distorsion ainsi que
les effets post-collisionnels.

Mots Clée : ionisation, effets de charge, distorsion
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Introduction Générale

L’étude des phénomènes de collision et des processus d’ionisation remonte à la fin
du XIXe siècle, lorsque les premières théories de la mécanique classique ont commencé
à être appliquées aux interactions entre particules. L’intérêt pour ces phénomènes a été
fortement motivé par les travaux pionniers de scientifiques comme Ernest Rutherford,
qui a mené, au début du XXe siècle, ses fameuses expériences de diffusion de particules
alpha. Ces expériences ont non seulement révélé la structure du noyau atomique, mais ont
aussi permis de comprendre les mécanismes de collision entre particules à haute énergie,
ouvrant ainsi la voie à l’étude approfondie des processus d’ionisation.

L’ionisation est un phénomène par lequel un électron est arraché à un atome ou à
une molécule, ce qui conduit à la formation d’un ion. Ce processus a joué un rôle clé
dans le développement de la physique atomique et de la physique des plasmas, où l’étude
des collisions entre particules chargées, comme les électrons et les ions, est cruciale. Dans
les premières décennies du XXe siècle, des modèles théoriques ont été développés pour
décrire les interactions entre particules, en particulier dans le cadre de la naissance de la
mécanique quantique. Des figures emblématiques comme Niels Bohr, Arnold Sommerfeld,
et Werner Heisenberg ont contribué à la formulation de théories plus précises pour com-
prendre ces collisions, notamment dans les cas de l’ionisation par impact de particules
chargées.

L’ionisation des atomes et des molécules par des particules chargées est un processus
fondamental intervenant dans de nombreux domaines, tels que la physique des plasmas
et les systèmes biologiques vivants [1,2]. Lors de l’ionisation simple, ce processus de colli-
sion conduit à la production de deux particules non liées évoluant dans le champ de l’ion
résiduel. De nombreuses études théoriques et expérimentales se sont concentrées sur l’ioni-
sation par divers projectiles, y compris les électrons [3,4], les protons [5,6] et les ions [7,8].
Les techniques de mesure en coïncidence constituent un outil essentiel pour améliorer et
augmenter la précision les études expérimentales dans le domaine. Cette technique assure

1



INTRODUCTION GÉNÉRALE

que les particules détectées proviennent d’un seul événement d’interaction. Elle a contri-
bué au développement progressif d’instruments expérimentaux sophistiqués pour analyser
avec précision le canal de sortie [9].

Dans notre travail, nous nous intéressons dans un premier temps à l’ionisation simple
par impact d’électron et de positron. Ce processus peut être considéré comme une collision
entre la matière (l’électron) et l’antimatière (le positron). L’une des grandeurs expérimen-
tales clés est la section efficace triplement différentielle (TDCS), qui permet de tirer le
maximum d’information sur le processus de collision. La réaction d’ionisation par impact
d’électron, connue sous le nom (e,2e) fait l-objet de nombreuses étude, car elle est cou-
ramment utilisée dans divers domaines, tels que les dommages radiatifs dans les systèmes
biomoléculaires [10, 11]. En revanche, l’ionisation par impact de positrons est relative-
ment récente et a suscité un intérêt croissant, en particulier pour ses applications dans
la caractérisation des matériaux [12], les phénomènes atomiques fondamentaux [13], et
la médecine, notamment à travers la tomographie par émission de positrons (TEP) [14].
Une comparaison entre les électrons et les positrons comme projectiles permet de mieux
comprendre comment la charge du projectile influence le processus d’ionisation. L’ioni-
sation par impact d’électron est généralement décrite comme un mécanisme de "forte
ionisation" et a fait l’objet de nombreuses études théoriques et expérimentales [15]. Les
premières expériences d’ionisation par impact de positrons ont été réalisées par Roy et
Étienne [16], ils ont utilisé une chambre de Wilson pour étudier l’ionisation de l’azote et
de l’argon. Par la suite, de nombreuses études se sont concentrées sur l’hélium [17], puis
sur une plus large gamme de cibles [18–20], résultat précieux et complémentaires [21,22].

Au niveau théorique, des recherches approfondies ont été menées sur l’ionisation par
impact d’électrons au fil du temps, et de nombreux modèles théoriques ont été développés
dans le but de parvenir à une compréhension complète de la réaction d’ionisation, incluant
des traitements perturbatifs et non perturbatifs. Les modèles non perturbatifs représentent
des méthodes numériques intensives, développées initialement pour les atomes d’hydro-
gène et d’hélium [23], puis étendues à des cibles atomiques plus complexes [24]. Le modèle
de couplage étroit convergent (CCC) a été développé en réponse aux écarts observés entre
la théorie et l’expérience, qui restaient inexpliqués. Ce modèle est reconnu pour repro-
duire des résultats de référence pour les atomes légers [25]et les systèmes atomiques quasi
mono-électroniques [26]. La théorie a depuis fait des progrès impressionnants dans la des-
cription du processus d’ionisation en utilisant divers modèles non perturbatifs tels que les
modèles ECS [27], TDCC [28]et BSR [29], qui se sont avérés capables de prédire avec pré-
cision les résultats expérimentaux. Par ailleurs, de nombreuses approches perturbatives
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développées se sont avérées performantes, car une bonne concordance entre la théorie
et l’expérience a été obtenue. Parmi ces approches nous citons les modèles DWBA [30],
DWB1-RM [31], DWB2-RM [32] et 3DW [33]. Grâce à la disponibilité de nouvelles études
expérimentales, un intérêt théorique croissant pour l’étude de l’ionisation par impact de
positrons a émergé récemment. De nombreux modèles théoriques ont ainsi été développés
pour les atomes et les molécules dans le cadre de différentes approches théoriques [34]. Ce
nouveau domaine de recherche, qui se concentre sur les effets de la charge du projectile,
suscite actuellement beaucoup d’attention, comme cela a été montré très récemment pour
l’argon 3p au niveau de la section efficace simplement différentielle [35]

Le second volet de notre travail, nous calculons les sections efficaces pour les réactions
de double ionisation sur les gaz rares. La description des corrélations dans la voie de sor-
tie pour ces réactions devient plus complexe. En autre les calculs théoriques sont limités
par les résultats expérimentaux. Les expériences associée à ces réactions deviennent plus
difficiles à réaliser, et la section efficace pour la double ionisation est beaucoup plus faible
que celle de l’ionisation simple.
D’une autre part, pour éviter la complexité des calculs, nous nous limitons aux calculs
des sections efficaces quintuplement différentielles pour des énergies du projectile assez
élevées (3 keV - 5 keV) afin de pouvoir négliger les effets d’échange entre l’électron diffusé
et éviter d’introduire le second terme de l’approximation Born. Afin de comparer nos
résultats nous nous limitons aux conditions des mesures expérimentales existantes sur les
réactions (e,3e) des gaz rares [36–38].

D’un point de vue théorique, la double ionisation de l’hélium est la réaction la plus
étudiée, car elle permet une modélisation plus accessible avec des calculs moins complexes.
Dans les modèles décrivant cette réaction, l’état final est constitué de trois électrons (éjec-
tés et diffusé) évoluant dans le champ de l’ion résiduel. Le premier modèle notable est le
modèle BBK [39], qui décrit l’interaction entre deux électrons (dans la voie de sortie) à
l’aide d’une fonction onde coulombienne. Initialement appliqué à la simple ionisation, il
a ensuite été étendu à la double ionisation de l’hélium [40]. Ce modèle offre un accord
relativement bon avec les résultats expérimentaux, y compris pour des électrons éjectés
de basse énergie (à partir de 10 eV). Toutefois, cet accord se dégrade significativement
pour des électrons éjectés à 4 eV.
Des modèles plus sophistiqués, tels que le modèle CCC, la matrice J et la Fonction Stur-
mienne Généralisée [41–43]) améliorent l’accord avec l’expérience, bien qu’aucun ne par-
vienne à une correspondance parfaite. De plus, aucun de ces modèles avancés n’a encore
été appliqué à la double ionisation des gaz rares. Jusqu’à présent, seul le modèle BBK a
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été utilisé pour étudier la double ionisation du néon [44] et de l’argon [45], mais avec un ac-
cord limité, même pour des électrons éjectés ayant une énergie supérieure ou égale à 10 eV.

Pour améliorer l’accord des calculs théoriques avec les données expérimentales, un mo-
dèle modifié, nommé BBK2DW, a été récemment développé. Dans ce modèle, les électrons
éjectés sont décrits par des ondes distordues, afin de mieux prendre en compte l’influence
des potentiels sur leurs trajectoires. Ce choix est particulièrement important dans le cas de
la double ionisation, où l’interaction complexe entre les électrons éjectés et l’ion résiduel
est mieux représentée (par une onde distordue) et non par une simple onde coulombienne.
L’utilisation du modèle BBK2DW a permis d’obtenir un accord amélioré avec les mesures
expérimentales, en particulier pour les cibles comme le Krypton, où les modèles précé-
dents montraient des écarts significatifs [45].
Cette avancée souligne l’importance de prendre en compte les effets de distorsion dans la
description des électrons éjectés pour mieux décrire la dynamique de la double ionisation.
En intégrant des ondes distordues dans le formalisme BBK, le modèle BBK2DW se montre
prometteur pour une meilleure représentation des processus de double ionisation dans les
gaz rares, ce qui ouvre de nouvelles prespectives pour l’étude des effets de distorsion dans
systèmes atomiques.

Ce travail se compose de quatre chapitres. Dans le premier, nous abordons la simple
ionisation, en exposant les principes fondamentaux du processus d’ionisation ainsi que
les méthodes de calcul de la section efficace. Ce chapitre présente également différents
modèles théoriques employés pour décrire ce phénomène, en précisant leurs hypothèses de
base et leurs domaines d’application.

Le second chapitre est consacré à la double ionisation. Nous y décrivons les bases
théoriques de ce processus, en mettent en avant les mécanismes spécifiques à la double
ionisation. Les différences entre la simple et la double ionisation y sont discutées, tant
du point de vue théorique qu’expérimental, afin d’illustrer les défis supplémentaires que
présente la double ionisation.

Dans le troisième chapitre, nous appliquons le modèle 3CWZ pour étudier les pro-
cessus d’ionisation par impact d’électrons et de positrons. Une attention particulière est
accordée à l’effet de la charge du projectile sur le processus d’ionisation, permettant ainsi
d’analyser son influence sur les résultats obtenus.

Enfin, le dernier chapitre est consacré à l’analyse des résultats ainsi qu’à la discussion
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sur les effets de distorsion et les effets post-collisionnels dans le cas de la double ionisation
de l’argon et du krypton. Nous évaluons la validité des approximations utilisées pour les
ondes distordues en comparant les résultats théoriques aux données expérimentales dans
différentes conditions cinématiques.
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Chapitre 1

PRINCIPES FONDAMENTEAUX DE
LA SIMPLE IONISATION

1.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous introduirons les outils théoriques fondamentaux pour l’étude
et l’interprétation des résultats d’expériences de collisions ionisantes par impact de parti-
cules chargées, ces particules chargées émises sont détectées en coïncidence.

Nous commencerons par définir la section efficace multiplement différentielle, qui dé-
crit les processus collisionnels et est directement liée à la probabilité de transition entre
l’état initial et l’état final du système. Ensuite, nous détaillerons les méthodes utilisées
pour calculer la matrice de transition, en nous appuyant sur le développement de Born
et diverses approches théoriques spécifiques à l’ionisation par impact de particules char-
gées. Nous nous intéresserons en particulier au processus de simple ionisation par impact
d’électrons.

Il est courant que les thèses dans le domaine des collisions débutent par une introduc-
tion à la théorie de la diffusion, abordant les concepts de diffusion élastique et inélastique,
les sections efficaces, ainsi que les méthodes de résolution des équations de Schrödinger
pour des systèmes à N corps. Cette approche est largement documentée et disponible dans
la littérature [1–3], tant dans les ouvrages classiques que dans les publications récentes.
Pour cette raison, nous avons choisi de nous concentrer sur des méthodes de calcul plus
spécifiques et adaptées à l’étude des processus d’ionisation par impact d’électrons, offrant
ainsi une analyse plus approfondie des mécanismes d’interaction complexes qui régissent
ces phénomènes.
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REMARQUE : Dans la suite de cette thèse, toutes les expressions mathématiques
seront données en unités atomiques :

a0 = me = ~ = e = 1

Avec :

a0 = 0.53× 10−10 m Rayon de Bohr

me = 9.1× 10−31 kg La masse d’un électron

~~~ =
h

2π
; h = 6.62× 10−34 J/s h : la constante de Planck

e = −1.6× 10−19 C La charge d’un électron

1.2 Description d’une réaction (e,2e)

Ce type de réaction implique l’arrachement, par un électron projectile d’impulsion ~ki
et d’énergie Ei, d’un électron d’impulsion ~k1 et d’énergie E1 d’une cible C (qu’elle soit
atomique ou moléculaire), conduisant à la formation d’un ion résiduel C+, conformément
à l’équation suivante :

ei(~ki, Ei) + C → C+ + e1(~k1, E1) + es(~ks, Es). (1.1)

Étant l’électron diffusé d’impulsion ~ks et d’énergie Es. Ce processus de réarrangement
obéit strictement aux lois de conservation. D’un point de vue quantique, les deux électrons
émergeant après la collision sont indiscernables, rendant les termes "diffusé" et "éjecté"
équivalents. Cependant, lorsque l’un des électrons est rapide et l’autre lent, le premier est
généralement qualifié de "diffusé", tandis que le second est dit "éjecté".

Étant donné que le projectile est beaucoup plus léger que la cible, le transfert d’énergie
cinétique de l’électron à l’ion peut être négligé. Les équations de conservation de l’énergie
totale et de la quantité de mouvement sont ainsi données par :

Ei = E1 + Es + Eion,

~ki = ~k1 + ~ks + ~q,
(1.2)

Où Eionreprésente l’énergie d’ionisation correspondant à l’extraction d’un électron
d’une orbitale de la cible avec Eion = EC+ − EC et ~q est le moment de recul. Nous
définissons également le moment de transfert ~K qui représente la différence des quantités
du mouvement de l’électron incident et diffusé : ~K = ~ki − ~ks
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1.3 Notion de section efficace

Dans une expérience de collision classique, on considère un flux F de particules in-
cidentes homogènes, toutes de même énergie, entrant en interaction avec des particules
cibles identiques Ni dans un état gazeux. Du point de vue pratique, on fait l’hypothèse que
la densité des particules cibles et le flux de particules incidentes sont suffisamment faibles
pour garantir qu’une seule collision se produise par particule incidente. Cette condition
permet d’éviter la prise en compte des phénomènes complexes liés aux collisions multiples,
qui compliqueraient considérablement la modélisation et l’interprétation des résultats. À
une distance suffisante de la région d’interaction, un détecteur est placé pour mesurer le
nombre N de particules diffusées par unité de temps dans un élément d’angle solide. Ces
mesures sont essentielles pour caractériser l’efficacité de la collision, et dans le cadre de
l’analyse expérimentale, les résultats sont interprétés à travers la mesure d’une grandeur
clé appelée section efficace. La section efficace représente la probabilité qu’une collision
se produise entre les particules incidentes et les cibles. Elle est exprimée en fonction de
la géométrie de l’interaction, des propriétés des particules impliquées, et des conditions
expérimentales :

• La géométrie de l’interaction :Cela inclut la configuration spatiale des par-
ticules avant et après la collision. Par exemple, l’angle sous lequel les particules
diffusées sont observées peut influer sur la section efficace, car certaines directions
de diffusion sont plus probables que d’autres.

• Les propriétés des particules impliquées : La section efficace dépend des
caractéristiques des particules qui entrent en collision, telles que leur masse, leur
charge, leur taille, et leur énergie. Par exemple, une particule plus massive ou plus
énergique peut interagir différemment qu’une particule plus légère ou moins éner-
gétique, ce qui peut modifie la probabilité de collision.

• Les conditions expérimentales : Des conditions spécifiques peuvent également
inclure l’état d’excitation des particules ou la présence de champs externes (élec-
triques ou magnétiques), qui affectent le comportement des particules lors de la
collision.
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Figure 1.1: Expérience de diffusion

La section efficace joue un rôle central en physique des collisions, car elle permet de quanti-
fier l’interaction entre les particules, que ce soit pour des collisions élastiques, inélastiques
ou des processus plus complexes tels que l’ionisation ou la capture d’électrons. Elle est
donnée par [3] :

σ =
N

NiF
(1.3)

Elle est exprimée en mètres carrés (m2) et est directement liée à la probabilité de transition
Pif entre l’état initial et l’état final par unité de temps, selon la relation suivante [2] :

σi→f =
Pif
F

(1.4)

La probabilité de transition est liée à l’élément de matrice de transition à travers la
relation suivante :

Pif =
(2π)4

ki
δ(Ei − Ef )δ(ki − kf )

∣∣∣〈ψf |T̂ |ψi〉∣∣∣2 F (1.5)

Cette équation, développée plus en détail dans les sections ultérieures, formalise la
connexion entre l’état initial et l’état final du système via l’élément de matrice 〈ψf |T̂ |ψi〉
(que l’on définira plus tard) tout en tenant compte des conditions de conservation de
l’énergie et de la quantité de mouvement. Pour plus de détails, voir [3] et [4].

1.4 Section efficace différentielle

Dans le cadre de la simple ionisation, le système atteint un état final composé d’un
électron éjecté, d’un électron diffusé, et d’un ion résiduel. Pour calculer la section efficace,
on intègre sur toutes les valeurs possibles des impulsions , des énergies (comme spécifié
dans 1.2). Cette intégration doit se conformer aux lois de conservation de l’énergie totale
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et de la quantité de mouvement (voir [2]).

σ =
(2π)4

ki

∫
d~ksd~k1d~qδ(Ei − Ef )δ

(
~ki − (~ks + ~k1 + ~q)

)∣∣Tif ∣∣2 (1.6)

Après l’intégration sur d~q, tenant compte de la fonction δ
(
~ki− (~ks +~k1 + ~q)

)
, ça devient :

σ =
(2π)4

ki

∫
d~ksd~k1δ(Ei − Ef )

∣∣Tif ∣∣2 (1.7)

1.4.1 Section efficace simplement différentielle (SDCS)

Notation :

σ(1) =
dσ

dΩs

=
(2π)4

ki

∫
k2sdksd

~k1δ(Ei − Ef )
∣∣Tif ∣∣2 (1.8)

Explication :

• dσ représente un élément infinitésimal de la section efficace, c’est-à-dire une petite
partie de la probabilité totale d’une interaction.
• dΩ est l’élément infinitésimal d’angle solide. En d’autres termes, il décrit une petite

portion de l’espace angulaire dans lequel la particule est détectée après la collision.
La section efficace simplement différentielle indique donc la probabilité de détecter une
particule dans une certaine direction après la collision [5].

1.4.2 Section efficace doublement différentielle (DDCS)

Notation :

σ(2) =
d2σ

dΩsdE1

=
(2π)4

ki
ksk1

∫
dΩ1

∣∣Tif ∣∣2 (1.9)

Explication :

• dΩs est, comme précédemment, l’élément d’angle solide associé à la direction de la
particule diffusée.
• dE1 est un élément infinitésimal d’énergie de la particule éjectée. Cette section

efficace mesure donc la probabilité de détecter une particule dans une certaine
direction tout en ayant une certaine énergie [6].
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1.4.3 Section efficace triplement différentielle (TDCS)

Notation :

σ(3) =
d3σ

dΩsdΩ1dE1

=
(2π)4

ki
ksk1|Tif |2 (1.10)

Explication :

• dΩs représente l’élément d’angle solide pour la particule diffusée.
• dΩ1 représente l’élément d’angle solide pour la particule éjectée.
• dE1 est l’élément d’énergie associé à la particule éjectée.

La TDCS prend en compte les directions de deux particules détectées après la collision,
ainsi que l’énergie de la particule éjectée. Elle mesure la probabilité que la première
particule soit détectée avec une énergie spécifique dans une certaine direction, tout en
tenant compte de la direction de la deuxième particule.

1.5 Développement de Born

La complexité du calcul de l’élément de matrice associé à l’opérateur de transition,
noté précédemment T̂ , réside dans la difficulté de traiter la répulsion électrostatique, qui
empêche d’obtenir une solution exacte. Cela impose le recours à plusieurs approximations,
notamment le développement de Born [7], basé sur la théorie des perturbations. Ce dé-
veloppement permet de représenter l’opérateur de transition sous la forme d’une série en
fonction de l’opérateur de potentiel d’interaction.

Étant donné que ce potentiel est indépendant du temps, il est possible de relier l’opé-
rateur d’évolution à l’opérateur de transition en utilisant l’opérateur de Green, associé à
l’hamiltonien du système [4,8]. La méthode de Born conduit ainsi à un développement en
puissances du potentiel, interprétable comme une série de diffusions multiples. Dans cette
série, le projectile interagit de manière répétée avec le potentiel V , tout en se propageant
librement entre deux interactions successives. Cette formulation donne lieu à l’expression
suivante [6] :

T = V + V
1

Ei −H0 + iε
V + V

1

Ei −H0 + iε
V

1

Ei −H0 + iε
V + . . . (1.11)

Autrement écrit :
T = V + V G+

0 V + V G+
0 V G

+
0 V + . . . (1.12)

où G+
0 = 1

Ei−H0+iε
représente l’opérateur de Green avec H0 le hamiltonien du système
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(électron incident+cible) à l’état initial en l’absence de toute interaction V entre l’élec-
tron incident et la cible.

La première approximation de Born (First Born Approximation), ne prend en compte
que du premier terme de la série. Dans la seconde approximation de Born (Second Born
Approximation), en plus du premier terme, on inclut également le second. Au-delà de ce
dernier, les calculs deviennent pratiquement impossibles.

Figure 1.2: Schéma simplifié du développement de Born

Les calculs du premier et du deuxième terme sont donnés en détail dans [9, 10].

1.6 Cinématiques de la réaction (e, 2e)

La réaction (e, 2e) dépend des énergies des électrons ainsi que de la valeur du moment
de transfert ~K. Les cinématiques utilisées pour mesurer la section efficace triplement dif-
férentielle (TDCS) sont classées en différentes catégories selon les géométries, qui peuvent
être symétriques ou asymétriques, coplanaires ou non coplanaires. Chaque géométrie est
choisie en fonction d’un objectif spécifique lors de l’étude du processus d’ionisation.

1.6.1 Géométrie asymétrique coplanaire

Dans cette configuration géométrique, les impulsions des deux électrons, ~ki et ~ks, se
situent dans le même plan, ce qui définit une géométrie coplanaire. Pour optimiser la
résolution expérimentale, l’angle de diffusion θs de l’électron incident est maintenu fixe et
inférieur à 20◦. Cette faible valeur angulaire permet de minimiser les incertitudes liées à
la détection de l’électron diffusé tout en maximisant la précision des mesures.

En revanche, l’angle d’éjection θ1 , qui correspond à la direction dans laquelle est ex-
pulsé l’électron ionisé, est laissé variable afin d’explorer un large éventail de configurations
possibles. Les électrons impliqués dans cette réaction ont des énergies très différentes :
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l’électron diffusé est généralement beaucoup plus rapide que l’électron éjecté. L’électron
rapide, issu du processus de diffusion, est souvent celui qui interagit directement avec le
projectile initial, tandis que l’électron éjecté provient de la cible ionisée.
Dans cette situation particulière, les effets d’échange entre les deux électrons peuvent être
négligés en raison des différences importantes d’énergie. En effet, les processus d’échange,
qui apparaissent lorsque deux électrons ont des caractéristiques similaires (notamment en
termes d’énergie), ne jouent pas un rôle significatif ici, ce qui simplifie l’analyse théorique
et expérimentale.
Les expériences réalisées dans cette géométrie sont effectuées sur une large gamme d’éner-
gies d’électrons incidents, allant des hautes énergies (supérieures à 600 eV), aux énergies
intermédiaires (entre 100 et 600 eV), et jusqu’aux basses énergies (inférieures à 100 eV).
Chacune de ces gammes permet d’explorer différents régimes physiques de la réaction ,
offrant une vue d’ensemble sur les mécanismes d’ionisation sous diverses conditions.

1.6.1.1 Hautes énergies (E0 ≥ 600 eV)

• Régime impulsionnel : Dans ce régime, la réaction se déroule via une collision
binaire entre l’électron incident et un des électrons de la cible. Le moment de
transfert ~K est élevé et la TDCS présente un pic unique dans la direction de ~K.
Ce mécanisme peut être décrit par un modèle de Born de premier ordre.
• Régime dipolaire : Ici, la réaction n’est plus binaire. L’électron incident, très

rapide, se comporte comme un pseudo-photon. La TDCS présente deux lobes : un
lobe binaire dans la direction de ~K, et un lobe de recul dans la direction opposée
− ~K, causé par la réflexion de l’électron incident à travers son interaction avec le
noyau de la cible.

1.6.1.2 Énergies intermédiaires (100 eV ≤ E0 < 600 eV)

À ces énergies, la TDCS montre également deux lobes, binaire et de recul, mais ces
lobes sont décalés vers des grands angles en raison des interactions post-collisionnelles
(PCI), c’est-à-dire l’interaction entre les électrons diffusé et éjecté. Pour calculer théori-
quement la TDCS, il est nécessaire de prendre en compte ces interactions avec des modèles
appropriés.

1.6.1.3 Basses énergies (20 eV ≤ E0 < 100 eV)

Dans cette gamme d’énergies, deux pics apparaissent également : un pic binaire et
un pic de recul, décalés vers des grands angles. Plusieurs effets interviennent dans le
processus de collision, tels que les interactions post-collisionnelles, les effets de distorsion
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des électrons éjectés, ainsi que les effets de polarisation de la cible. Lorsqu’on décrit
l’électron éjecté, il est crucial de prendre en compte l’influence de l’ion résiduel.

Figure 1.3: Schéma de Géométrie Asymétrique Coplanaire

1.6.2 Géométrie symétrique

La géométrie symétrique permet l’étude des collisions dans lesquelles les deux électrons
détectés possèdent des énergies et des angles égaux, mais des orientations azimutales
différentes. Elle est utilisée pour examiner la structure de la cible en fonction de l’impulsion
de recul.
Dans cette configuration, les deux électrons détectés ont des angles de diffusion égaux
θs = θ1 = θ et des énergies égales Es = E1 = Ei−Eion

2
, Ei est l’énergie incidente et Eion

l’énergie d’ionisation. Cependant, les angles azimutaux ϕs et ϕ1 diffèrent, permettant ainsi
d’étudier les propriétés de la cible en fonction de l’impulsion de recul q, définie par [11] :

q =

[
(2ks cos θ − ki)2 + 4ks sin θ2 sin

(
φ

2

)] 1
2

(1.13)

où φ = π − |ϕs − ϕ1|.

1.6.2.1 Géométrie symétrique coplanaire

Dans cette configuration spécifique, les deux électrons se propagent dans un plan com-
mun, et la section efficace triplement différentiée (TDCS) est mesurée en fonction de
l’angle d’émission. Le rôle des effets d’échange entre les électrons est fondamental et doit
être rigoureusement pris en compte, car il modifie de manière significative la mécanique
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de la réaction. Ces effets sont particulièrement prépondérants dans les collisions où l’in-
teraction entre l’électron diffusé et l’électron éjecté intervient de façon non négligeable,
influençant de manière décisive la dynamique et les résultats de la collision.

Figure 1.4: Schéma de Géométrie Symétrique Coplanaire

1.6.2.2 Géométrie symétrique non-coplanaire

Contrairement à la géométrie coplanaire, ici, les électrons ne se situent pas dans le
même plan. La TDCS est mesurée soit en fonction de l’angle azimutal ϕ, soit en fonction
du moment de recul q de la cible. Cette géométrie est souvent utilisée pour étudier les
densités de moments électroniques, une technique connue sous le nom EMS (electron
momentum spectroscopy). Elle est appliquée dans des conditions d’énergie comprises entre
1 keV et 2 keV, et constitue un test rigoureux pour la validation des fonctions d’onde de
la cible.

Expérimentalement, la TDCS est mesurée en fonction du moment de recul q, en uti-
lisant une approximation d’ondes planes (PWBA – Plane Waves Born Approximation).
Dans ce cadre théorique, le projectile et les électrons éjectés sont modélisés par des ondes
planes, permettant ainsi de simplifier l’analyse des résultats expérimentaux.

Cette configuration représente un excellent moyen de tester les fonctions d’onde de la
cible en détail.
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Figure 1.5: Schéma de géométrie symétrique non-coplanaire

1.7 Notion de corrélation électronique

Les corrélations électroniques jouent un rôle essentiel dans les expériences d’ionisation,
et il est fondamental d’en donner une définition claire. Le terme "corrélation" a été utilisé
pour la première fois dans les années 1930 par Wigner et Seitz. [12] Plus tard, Löwdin, en
1959, a introduit une définition plus précise de la corrélation électronique spécifiquement
pour les systèmes atomiques et moléculaires.

En physique atomique et moléculaire, la corrélation électronique fait référence à l’in-
terdépendance entre les électrons dans un système. Contrairement aux modèles simplifiés
où les électrons sont considérés comme se déplaçant indépendamment, dans les systèmes
réels, les électrons interagissent constamment les uns avec les autres via leurs forces d’at-
traction et de répulsion. Cette interaction est due à leur charge électrique et au fait qu’ils
obéissent aux lois de la mécanique quantique. Concrètement, cela signifie qu’une modifi-
cation dans l’état d’un électron (comme un changement de position, d’énergie, ou de spin)
affecte directement l’état des autres électrons dans le système. Par exemple, si un électron
est éjecté d’un atome lors d’une ionisation, les autres électrons réagissent immédiatement
à cette perturbation, modifiant leurs positions ou énergies pour rétablir un nouvel équi-
libre dans le système.

Ces interactions sont essentielles à comprendre, car elles influent de manière signi-
ficative les résultats des expériences d’ionisation. Ignorer ces corrélations reviendrait à
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simplifier excessivement le comportement des électrons et à manquer des phénomènes
physiques importants qui peuvent se produire lors de la collision.

Pour modéliser avec précision ces systèmes complexes, il est indispensable d’utiliser
une fonction d’onde qui tienne compte de ces corrélations électroniques. Une fonction
d’onde antisymétrique, par exemple, peut inclure ces effets en représentant correctement
la manière dont les électrons se répartissent dans l’espace et interagissent entre eux. En
résumé, prendre en compte ces corrélations permet de mieux décrire la dynamique élec-
tronique et d’obtenir des interprétations plus précises des processus d’ionisation.

1.8 Type de corrélation

1.8.1 Corrélation structurelle

La corrélation structurelle se réfère aux interactions coulombiennes entre les électrons
liés au sein de la cible, ainsi qu’aux interactions entre les électrons du continuum (élec-
trons éjectés) après ionisation. Ces interactions coulombiennes, qui suivent une loi de type
1
rij

, rendent extrêmement difficile la résolution exacte de l’équation de Schrödinger pour
les systèmes atomiques contenant plus d’un électron, en raison de la complexité des forces
d’interaction mutuelle entre les électrons.

Cette corrélation est généralement abordée par des méthodes approchées, telles que
les approximations basées sur les fonctions d’onde de Hartree-Fock [13] ou des approches
de type Monte Carlo [14]. La méthode d’interaction de configuration (CI) [13] est une ap-
proche variationnelle qui permet de décrire les états électroniques complexes d’un atome
ou d’une molécule. Elle repose sur le développement de la fonction d’onde totale du sys-
tème en une combinaison linéaire d’une base de fonctions d’onde à une particule. Le terme
« configuration » se réfère à cette représentation, où l’état global est approximé par un en-
semble de configurations électroniques construites à partir des fonctions d’onde de chaque
particule. Le terme « interaction » quant à lui, met en évidence le processus de mélange
des configurations électroniques, reflétant les effets de corrélation entre électrons, qui sont
cruciaux pour une description précise des états excités ou des processus d’ionisation.

Dans la pratique, cette méthode consiste à combiner plusieurs configurations électro-
niques, souvent en les pondérant selon leur importance pour l’état global, afin de minimiser
l’énergie du système par une approche variationnelle. Les fonctions de base utilisées pour
ces configurations varient selon la précision requise et leur adaptation au système étudié.
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Par exemple, les fonctions de Slater sont souvent privilégiées pour leur exactitude près
du noyau atomique, les fonctions de type gaussien facilitent les calculs par leur simplicité
mathématique, et les fonctions orthogonales de Laguerre [15] sont parfois employées pour
des propriétés spécifiques. Chacune de ces bases offre des avantages selon la nature de
l’interaction électronique et les exigences du modèle.

Afin d’obtenir des solutions optimisées à des niveaux de précision accrus. Ces solu-
tions approchées permettent de prendre en compte l’effet des interactions coulombiennes
sans recourir à une résolution exacte, qui serait impraticable pour les systèmes multi-
électroniques complexes.

1.8.2 Corrélation dynamique

La corrélation dynamique fait référence aux effets d’interaction générés par la collision
elle-même. Cette interaction peut être subdivisée en deux types distincts :
• Corrélation dynamique en voie d’entrée : Ce type de corrélation se pro-

duit lorsque l’électron incident, avec une énergie relativement faible (de l’ordre
de quelques centaines d’eV ), interagit avec la cible et induit une polarisation de
celle-ci. Cette polarisation modifie simultanément la fonction d’onde de l’électron
incident, ce qui affecte la dynamique de la collision. Les effets de cette corrélation
sont souvent modélisés par des méthodes à ondes distordues, qui permettent de
corriger les perturbations introduites par l’interaction à courte portée entre le pro-
jectile et la cible.

• Corrélation dynamique en voie de sortie : Après l’ionisation, une fois que les
électrons sont éjectés dans le continuum, les interactions coulombiennes entre les
électrons éjectés doivent également être prises en compte. Ces effets d’interaction
entre électrons éjectés influencent la description de l’état final du système et sont
intégrés dans les fonctions d’onde finales. La prise en compte de ces corrélations
est essentielle pour une modélisation précise de la dynamique post-ionisation.

1.9 Détermination de la matrice de transition

Dans le cadre des collisions provoquant une ionisation, l’élément de matrice de tran-
sition est une composante centrale pour calculer les probabilités de transition entre l’état
initial du système (cible intacte et projectile incident) et l’état final (cible ionisée et deux
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particules éjectées). Cet élément est donné par l’expression suivante :

Tif = 〈Ψf |V |Ψi〉 (1.14)

Où :
• Ψi est la fonction d’onde décrivant l’état initial du système.
• Ψf est la fonction d’onde de l’état final après l’ionisation.
• V représente le potentiel d’interaction entre le projectile et la cible.

1.9.1 Description de l’état initial

L’état initial du système avant la collision est généralement décrit comme un pro-
duit de la fonction d’onde du projectile ψi et de celle de la cible φ dans son état lié.
Mathématiquement, cela peut être exprimé sous la forme :

Ψi(~r0, ~r1, ..., ~rn) = ψi(~r0)φ(~r1, ..., ~rn) (1.15)

Pour les atomes complexes et les molécules, où le problème se ramène généralement à
un système à N corps, il est essentiel de prendre en compte l’interaction de tous les élec-
trons de la cible pour déterminer la fonction d’onde de chaque orbitale. La complexité
de ce calcul augmente rapidement avec le nombre d’électrons, cela exige l’utilisation des
approximations comme approximation de cœur gelé qui repose sur le principe que seuls
les électrons situés à l’extérieur, c’est-à-dire les électrons de valence, influencent de ma-
nière significative les propriétés physico-chimiques d’un système, tandis que les électrons
internes (ou de cœur) sont peu affectés par l’environnement extérieur. Cette approche
permet de simplifier les calculs et d’accélérer les simulations numériques en se focalisant
uniquement sur les électrons de valence. La deuxième approximation appelée seul élec-
tron actif (ou image à une particule), consiste à ne considérer que la fonction d’onde de
l’électron étudié. Dans ce cas l’équation (1.15) devient

Ψi(~r0, ~r1) = ψi(~r0)φ(~r1) (1.16)

Où :
~r0 est le vecteur position pour l’électron incident( la distance entre l’électron et le noyau
de la cible). Tandis que ~r1 est la position de l’électron de la cible (toujours la distance entre
le noyau et l’électron actif). La fonction d’onde de la cible φ, est généralement obtenue à
partir d’approximations numériques comme l’approximation de Hartree-Fock, qui suppose
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que l’électron lié se meut dans le champ moyen créé par les autres électrons.

1.9.2 Description de l’état final

L’état final d’un processus d’ionisation représente la configuration du système après
que l’électron cible a été éjecté. Dans une approche théorique, il est crucial de bien modé-
liser à la fois l’électron ionisé, qui se retrouve dans le continuum, et la particule incidente
qui continue à évoluer après la collision. Cette description est essentielle pour prédire
avec précision les observables expérimentales, telles que les distributions angulaires ou les
énergies des électrons éjectés.

Dans le cadre théorique, il existe une grande diversité de modèles qui visent à décrire
la fonction d’onde finale du système après un processus d’ionisation. Ces modèles se dis-
tinguent principalement par la manière dont ils prennent en compte les interactions entre
les particules résiduelles et l’électron éjecté. La description précise de l’état final dépend
de plusieurs facteurs, tels que l’importance des interactions coulombiennes, les effets de
polarisation de la cible résiduelle, et les corrélations dynamiques entre les particules.

Certains modèles simplifient considérablement le problème en adoptant des hypothèses
permettant de réduire la complexité des calculs, tandis que d’autres cherchent à intégrer
des interactions plus complexes et des effets post-collision plus subtils. L’enjeu principal
réside dans la capacité à représenter avec précision la configuration finale du système, qui
inclut l’électron ionisé, la cible résiduelle (souvent un ion), et parfois la particule incidente
qui continue à évoluer après la collision.

L’un des défis majeurs dans cette description est de traiter correctement les corré-
lations entre l’électron éjecté et les autres électrons de la cible, qui peuvent influencer
son mouvement et son énergie. La fonction d’onde finale doit également refléter les effets
de distorsion des trajectoires dus aux forces coulombiennes résiduelles, qui agissent même
après l’éjection de l’électron. Chaque approche théorique propose ainsi une vision distincte
de la fonction d’onde finale, en accordant plus ou moins d’importance à certains phéno-
mènes physiques. Certains modèles optent pour des approximations simples, où l’électron
éjecté est traité comme une particule libre, tandis que d’autres intègrent des interactions
complexes, comme les effets de rétrodiffusion, la polarisation de la cible, ou encore les cor-
rélations multi-électrons. Le choix du modèle dépend des conditions expérimentales et des
objectifs visés : la description précise des distributions angulaires, des énergies cinétiques
des particules, ou encore des mécanismes d’interaction entre les différents constituants du
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système.

1.10 Modèles Théoriques

La manière dont les états initial et final sont modélisés a un impact direct sur la forme
et la valeur de l’élément de matrice de transition, et donc sur les résultats théoriques des
sections efficaces d’ionisation. Par exemple, des modèles simplifiés peuvent sous-estimer
les effets de corrélation électronique, tandis que d’autre plus sophistiqués, qui incluent des
interactions complexes dans les états initial et final , donnent des résultats plus précis qui
concordent mieux avec les données expérimentales.

1.10.1 L’approximation de Born aux ondes planes (PWBA)

Le modèle PWBA est utilisé pour calculer la section efficace triplement différen-
tielle (TDCS) dans les processus de simple ionisation. Il suppose que le projectile inci-
dent/diffusé (par exemple, un électron ou un positron) et l’électron éjecté peuvent être
décrits par des ondes planes, traitant l’interaction entre le projectile et l’atome cible
comme une perturbation de premier ordre.

ψi/s(~r0) =
1

(2π)
3
2

ei
~ki/s·~r0

ψ1(~r1) =
1

(2π)
3
2

ei
~k1·~r1

(1.17)

Dans ce modèle, la TDCS est obtenue en évaluant les éléments de matrice de l’interaction
coulombienne entre l’état initial lié et l’état final du système, où l’état final se compose
d’ondes planes libres pour le projectile diffusé et l’électron éjecté.

Tif = 〈ψs(~r0)ψ1(~r1)|V |ψi(~r0)Ψ(~r1)〉 (1.18)

Ψ(~r1) est fonction d’onde de type Slater

V = − 1
r0

+ 1
|~r0−~r1| est le potentiel coulombien entre l’électron incident et l’électron actif

qui sera éjecté aprés la collision. En integrant sur ~r0 on trouve (détails dans [11]) :

Tif = − 2

K2
〈ψ1(~r1)|ei

~K·~r1 − 1|Ψ(~r1)〉 (1.19)
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Où ~K = ~ks − ~ki est le moment de transfert. La fonction d’onde de la cible est une
combinaison linéaire de fonction de type Slater de la forme :

Ψnlm(r, θ, φ) = Rξ
n,l(r)Yl,m(θ, φ) (1.20)

Où Rξ
n,l(r) sont les fonctions radiales données sous la forme des fonctions de type Slater

par :

Rξ
n,l(r) =

(2ξ)n+
1
2√

(2n)!
rn−1e−ξr (1.21)

Yl,m(θ, φ) sont les harmoniques sphériques normalisées.

L’avantage principal de ce modèle réside dans sa simplicité, le rendant facilement
utilisable, et il fonctionne bien pour les collisions à haute énergie où les distorsions des
fonctions d’onde sont minimes. Cependant, ses limitations incluent une faible précision à
basse énergie, car il néglige la distorsion des ondes entrantes et sortantes par le potentiel
de la cible, et il ne tient compte que d’une seule interaction entre le projectile et la cible,
ce qui le rend moins fiable pour les processus d’ionisation plus complexes [16].

1.10.2 L’approximation de Born aux ondes coulombiennes (CWBA)

Ce modèle s’inscrit aussi dans le cadre de l’approximation de Born, où l’électron inci-
dent et l’électron diffusé sont décrits par des ondes planes. Dans cette approximation, on
prend en compte l’interaction entre l’électron éjecté et l’ion résiduel de charge Z. L’élec-
tron éjecté perçoit ainsi une charge ponctuelle située au centre du système. L’équation
de Schrödinger régissant le mouvement de l’électron éjecté dans ce contexte est alors
exprimée par : (

−1

2
∇2 − Z

r

)
ψ1(~r) = E1ψ1(~r) (1.22)

L’équation (1.22) constitue l’équation aux valeurs propres pour les états du continuum
(c’est-à-dire les états non-liés) d’un atome hydrogénoïde. La solution analytique de cette
équation peut être formulée de manière explicite, par exemple sous la forme d’une fonction
Coulombienne parabolique, décrivant le comportement de l’électron sous l’influence d’un
potentiel coulombien central [2] :

ϕc(~k, ~r) = (2π)−
3
2 ei

~k·~rΓ

(
1 + i

Z

k

)
e
−πZ
2k 1F1

(
−iZ

k
, 1,−i(kr + ~k · ~r)

)
(1.23)

Où Γ
(
1 + iZ

k

)
et 1F1 sont respectivement la fonction Gamma et la fonction hypergéo-
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métrique confluente.
Cette approche permet de modéliser de façon simplifiée les processus d’ionisation en

négligeant certaines corrélations électroniques complexes tout en conservant une descrip-
tion adéquate de l’interaction électron-ion.

1.10.3 Modèle CCC

Le modèle Convergent Close-Coupling (CCC) est reconnu comme la méthode la plus
fiable pour décrire la diffusion d’électrons sur des cibles d’hélium, couvrant un large spectre
d’énergies de projectile. Cette méthode permet de résoudre numériquement le problème
de diffusion électronique avec une grande précision, sans nécessiter d’approximation. Ini-
tialement proposée par Massey et Mohr [17] pour l’ionisation de l’hélium, cette approche
entièrement numérique repose sur le développement de la fonction d’onde totale du sys-
tème en une somme de produits entre les fonctions décrivant le mouvement du projectile
et les états propres de l’Hamiltonien. Les coefficients de ce développement sont obtenus
en résolvant un ensemble d’équations intégro-différentielles couplées, permettant ainsi de
calculer la section efficace triplement différentielle avec précision [18].

1.10.4 Modèle BSR

Le modèle B-Spline R-Matrix(BSR) est une méthode numérique avancée large-
ment utilisée pour analyser les processus de collision, d’excitation et d’ionisation dans
des systèmes atomiques complexes [19]. Il combine l’approche du R-Matrix, qui divise
l’espace de collision en régions intérieure et extérieure pour simplifier la résolution du pro-
blème de diffusion [20], avec l’utilisation de fonctions B-spline, offrant une représentation
précise des fonctions d’onde, en particulier pour les systèmes à plusieurs électrons actifs.

Ce modèle est efficace pour traiter des collisions à basse et moyenne énergie et permet
de calculer des sections efficaces très précises, même dans des cas complexes comme les
atomes lourds ou les états excités [21]. Bien que flexible et précis, le modèle BSR est
aussi numériquement exigeant. Il excelle dans la modélisation des structures fines et des
corrélations électroniques, où d’autres méthodes manquent souvent de précision [21].

1.10.5 L’approximation de Born aux ondes distordues (DWBA)

Le modèle DWBA est particulièrement utilisée pour décrire les processus de diffusion
et d’ionisation lors des collisions. Elle constitue une extension du développement de Born,
qui traite les interactions entre le projectile et la cible dans le cadre d’une perturbation.
Contrairement à l’approximation de Born classique, dans laquelle les particules incidentes
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et diffusées sont modélisées par des ondes planes, la DWBA utilise des fonctions d’onde
dites “distordues” qui s’écrivent :

χ(~k, ~r) =
1

(2π)3/2

∑
l,m

ileiδl
Fl(k, r)

kr
Y ∗l,m(k̂)Yl,m(r̂) (1.24)

où δl représente le déphasage total, et Fl(k, r) est la fonction d’onde radiale qui satisfait
l’équation de Schrödinger suivante :[

d2

dr2
− l(l + 1)

r2
− U(r) + k2

]
Fl(k, r) = 0 (1.25)

à la présence d’un potentiel statique moyenné :

Ui(r1) =
1

4π

∫
Vi(~r1)dΩ1. (1.26)

Avec Vi(~r1) est le potentiel de Hartree standard défini pour une interaction électeron-
atom :

Vi(~r1) =
Z

r1
−

N0∑
j=1

Ni,j

∫
|φj(~r)|2

|~r − ~r1|
d~r (1.27)

N0 et Ni,j sont respectivement le nombre d’orbitales atomiques et le nombre d’électrons
dans chaque orbitale(plus de détails [9, 10]).

Ces éléments prennent en compte l’influence du potentiel de la cible sur le projectile
avant et après l’interaction. Cette approche est particulièrement efficace dans les situations
où les effets du champ, notamment les interactions coulombiennes fortes, ne peuvent être
négligés.

Ainsi, l’approche DWBA est largement employée pour les processus d’ionisation par
impact de particule chargée, où le projectile subit des déviations importantes sous l’effet
du potentiel de la cible avant de se propager ou d’induire l’éjection d’électrons. La combi-
naison de cette technique avec les avancées théoriques modernes permet une analyse fine
et rigoureuse des mécanismes d’interaction lors des processus de diffusion et d’ionisation.

1.10.6 Modèle de Brauner, Briggs et Klar (BBK)

Afin de prendre en compte la corrélation entre les électrons dans la voie de sortie,
Brauner, Briggs et Klar ont introduit ce modèle dans le cadre de l’ionisation simple de
l’atome d’hydrogène. Ils ont utilisé une description asymptotique exacte de la fonction
d’onde de l’état final, qui est définie comme le produit de trois ondes coulombiennes (d’où
l’autre nom du modèle 3C).
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Ψf = ϕs(~r0, ~ks)ϕ1(~r1, ~k1)C(α01, ~r01, ~ks1) (1.28)

Deux de ces ondes sont présenter par des ondes coulombiens comme (1.23)

Tandis que C(α01, ~r01, ~ks1) la troisième représente l’interaction post-collisionnelle (PCI)
entre les deux électrons eux-mêmes.

C(α01, ~r01, ~ks1) = Γ (1 + iα01) e
πα01

2 1F1

(
−iα01, 1,−i(ks1r01 + ~ks1 · ~r01)

)
(1.29)

avec : ~ks1 = 1
2
(~ks − ~k1) et α01 = − 1

2ks1

Il convient de souligner que le modèle BBK s’avère particulièrement adapté à l’étude
des petites cibles atomiques, notamment l’hydrogène et l’hélium [22,23] Ce modèle permet
d’obtenir des résultats remarquables, tant en termes de précision que de cohérence avec
les données expérimentales, ce qui en fait un outil précieux pour l’analyse des processus
de simple ionisation.

1.11 Conclusion

Ce chapitre a exploré les bases des réactions d’ionisation simple par impact élec-
tronique, en introduisant les notions de sections efficaces (SDCS, DDCS, TDCS) et en
détaillant les approches cinématiques utilisées pour analyser ces collisions. Le développe-
ment de Born a fourni une base théorique pour la modélisation des interactions électron-
électron, avec une attention particulière aux corrélations électroniques, tant structurelles
que dynamiques. Enfin, plusieurs modèles théoriques ont été présentés (PWBA, CCC,
BSR, DWBA, BBK), chacun offrant des perspectives distinctes sur la description des
états initiaux et finaux. Après avoir examiné en détail les processus d’ionisation simple,
il est essentiel de passer à l’étude de l’ionisation double. Dans le prochain chapitre, nous
aborderons les défis liés à l’ionisation double, en mettant en lumière les aspects spécifiques
qui la rendent beaucoup plus difficile à traiter, tant sur le plan expérimental que théo-
rique. Les corrélations électroniques deviennent ici encore plus cruciales, et les modèles
théoriques doivent être adaptés pour tenir compte de l’interaction complexe entre les deux
électrons éjectés.
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Chapitre 2

THÉORIE DE LA DOUBLE
IONISATION

2.1 Introduction

La double ionisation désigne le processus par lequel deux électrons sont éjectés simul-
tanément d’un atome ou d’une molécule à la suite d’une interaction avec une particule
incidente, telle qu’un photon, un électron ou un ion. Ce phénomène est particulièrement
intéressant en physique atomique en raison des fortes corrélations électroniques impli-
quées. Contrairement à l’ionisation simple, où un seul électron est arraché, la double
ionisation met en jeu des interactions complexes entre les électrons et peut se produire de
manière directe ou indirecte. La théorie de la double ionisation cherche à modéliser ces
mécanismes et à prédire des observables expérimentales comme les sections efficaces ou
les distributions angulaires.

Dans ce chapitre, on explore la double ionisation. Nous examinerons les expériences
(e,3e), les sections efficaces quintuplement et quadruplement différentielles, ainsi que les
mécanismes fondamentaux de la double ionisation tels que le Shake off(SO) et les processus
Two Step (TS1 et TS2). De plus, la détermination des fonctions d’onde pour décrire ces
interactions sera abordée, illustrée par des exemples concrets comme l’atome d’hélium et
des atomes de type np6

2.2 Les expériences (e,3e)

Les expériences de type (e,3e) permettent d’observer en coïncidence la détection si-
multanée des deux électrons éjectés de la cible ainsi que de l’électron diffusé, offrant
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un aperçu détaillé des mécanismes de double ionisation. Ces expériences, particulière-
ment complexes à mettre en œuvre, ont vu leur développement technique s’accélérer au
cours des dernières décennies. En 1989, Lahmam-Bennani et al [1] ont réalisé la première
mesure des sections efficaces quintuplement différentielles pour la double ionisation de
l’Argon, marquant une avancée majeure dans le domaine. Cette étude a ouvert la voie à
des investigations similaires sur d’autres gaz rares comme l’hélium [2–7], le krypton [8],
l’Argon [9,10], le néon [11] et le magnésium [12]. Toutefois, Lahmam-Bennani et al. [13,14]
et El Marji [15] ont observé que le taux de détection en coïncidence des trois particules
émergentes (les deux électrons éjectés et l’électron diffusé) restait limité, notamment pour
l’atome d’hélium, en raison des corrélations électroniques complexes en jeu. Pour pallier
cette limitation, une nouvelle approche expérimentale, dénommée (e,3e-1) , a été propo-
sée, permettant la détection en coïncidence de seulement deux des trois particules émises.
Actuellement, les expériences de type (e,3e) et (e,3e-1) sont conduites dans plusieurs la-
boratoires à travers le monde, avec des contributions notables de Dorn et al. [6], Lahmam-
Bennani et al. [14], Takahashi et al. [16] et Bolognesi et al. [17]

2.3 Comparaison entre la simple ionisation et la double

ionisation

En termes expérimentaux, l’ionisation simple est plus accessible à la mesure, car elle
implique moins de corrélations complexes entre les particules. Les techniques expérimen-
tales, comme la spectroscopie de photoélectrons, permettent d’observer directement les
caractéristiques de l’électron ionisé, telles que son énergie cinétique et sa distribution an-
gulaire. Cela rend l’interprétation des résultats relativement plus aisée.

En revanche, l’ionisation double est beaucoup plus complexe, tant sur le plan théo-
rique et expérimental. Ce processus implique l’éjection simultanée de deux électrons, soit
à partir d’une interaction avec un seul projectile (ionisation double directe), soit via un
mécanisme d’ionisation en cascade, où un premier électron est éjecté, suivi d’un second
électron éjecté par un transfert d’énergie au sein de la cible (ionisation double indirecte).

La modélisation théorique de l’ionisation double est un véritable défi. Contrairement
à l’ionisation simple, il est nécessaire de prendre en compte les corrélations électroniques
entre les deux électrons éjectés. Ces corrélations dynamiques ajoutent une complexité
supplémentaire, car les trajectoires des deux électrons sont influencées à la fois par leurs
interactions coulombiennes mutuelles et par le champ résiduel de la cible ionisée. Les
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approches théoriques doivent modéliser non seulement l’interaction avec la particule in-
cidente, mais aussi la réorganisation interne des électrons restants après l’éjection du
premier électron. Les modèles multi-corps, qui tiennent compte de ces effets de corréla-
tion, sont souvent nécessaires pour décrire avec précision ce phénomène.

D’un point de vue expérimental, l’ionisation double est également beaucoup plus dif-
ficile à observer et à caractériser. Les dispositifs de détection doivent être capables de
suivre simultanément deux électrons éjectés avec des distributions d’énergie et d’angle
très variables, ce qui nécessite des techniques sophistiquées comme la coïncidence électro-
nique ou les spectromètres de masse à très haute résolution. De plus, les taux d’ionisation
double sont beaucoup plus faibles que ceux de l’ionisation simple, ce qui rend les mesures
statistiquement moins significatives et exige des intensités de faisceau plus élevées ou des
temps d’acquisition plus longs. En résumé, l’ionisation double est nettement plus com-
plexe que l’ionisation simple, tant sur le plan théorique que sur le plan expérimental. La
nécessité de prendre en compte les corrélations électroniques complexes et les interactions
multi-corps rend la description théorique plus difficile, tandis que les défis expérimentaux
résident dans la détection et la caractérisation simultanée des deux électrons éjectés. Ces
aspects font de l’ionisation double un domaine d’étude avancé, qui continue de poser des
questions ouvertes dans les domaines de la physique atomique et moléculaire.

2.4 Description de la réaction (e,3e)

La réaction de double ionisation (e,3e) d’une cible atomique implique l’interaction
d’un électron incident avec une cible atomique X initialement dans son état fondamental
d’énergie EX .
Cette réaction peut être schématiser comme suit :

ei(~ki, Ei) +X → X++ + e1(~k1, E1) + e2(~k2, E2) + es(~ks, Es) (2.1)

L’électron incident provient d’un faisceau monoénergétique caractérisé par une énergie Ei
et un moment ~ki , définis par rapport au centre de masse du système cible-projectile. À la
suite de cette interaction, deux électrons sont éjectés de la cible, possédant respectivement
des énergies cinétiques E1 et E2 , ainsi que des moments ~k1 et ~k2 .
L’électron projectile, après avoir interagi avec la cible, ressort avec une énergie finale Es
et un moment ~ks , tandis que l’ion résiduel se retrouve dans un état d’énergie EX++ .
Ce processus respecte les lois de conservation de l’énergie et du moment, reliant ainsi
les trois électrons impliqués (les deux éjectés et le projectile diffusé) et l’ion restant. La
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détection en coïncidence de ces trois particules émergentes permet de révéler les corréla-
tions électroniques complexes et les dynamiques microscopiques qui gouvernent la double
ionisation.

Figure 2.1: Schémas de la réaction du double ionisation (e,3e)

Les lois de conservations des énergies et des quantités de mouvement seront écrites
comme suit :

Ei + Ex = E1 + E2 + Ex++ + Es + Erecul

~ki = ~k1 + ~k2 + ~ks + ~q
(2.2)

~q représente la quantité de mouvement de recul transférée à l’ion résiduel après le choc.
Nous définissons également le moment de transfert ~K comme suit :

~K = ~ki − ~ks

~q = ~K − (~k1 + ~k2)
(2.3)

En notant l’énergie de double ionisation de la cible par I++ = Ex++ − Ex et en tenant
compte du fait que l’énergie de recul Erecul de l’ion est très faible comparée à celles des
autres particules, en raison de la grande masse de l’ion, l’équation (2.2) se réduit à :

Ei = E1 + E2 + Es + Erecul + I++ (2.4)

2.5 Section efficace quintuplement différentielle

Lors des expériences de double ionisation (DI), trois électrons sont présents dans l’état
final, chacun étant défini par neuf paramètres cinématiques. En adoptant une géométrie
coplanaire et en appliquant la conservation de l’énergie avant et après la collision, ces neuf
paramètres peuvent être réduits à cinq : les énergies des deux électrons éjectés E1 et E2 ,
ainsi que les directions des trois électrons Ω1, Ω2 et Ωs . Lorsque ces cinq paramètres sont
complètement déterminés, on parle d’une expérience « complète », et la section efficace
correspondante est appelée section efficace quintuplement différentielle (5DCS ou FDCS).
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Notation :

σ(5) =
d5σ

dΩsdΩ1dΩ2dE1dE2

=
(2π)4

ki
ksk1k2|Tif |2 (2.5)

Explication :

• dΩs dΩ1 dΩ2 sont les éléments d’angle solide pour trois particules détectées.
• dE1 dE2 sont les éléments d’énergie associés aux deux particules éjectées.

La section efficace quintuplement différentielle est la plus détaillée. Elle mesure la probabi-
lité de détecter trois particules dans des directions spécifiques, avec des énergies spécifiques
pour les deux premières. Ce niveau de détail est particulièrement utile pour des proces-
sus de collision complexes où plusieurs particules sont impliquées et où il est crucial de
comprendre l’interaction entre elles [18].

2.6 Section efficace quadruplement différentielle

Une section efficace quadruplement différentielle, désignée par 4DCS, associé à la ré-
action notée (e,3e-1). Nous remarquons deux types de ces sections efficaces :
Si le détecteur détecte en coïncidence seulement les deux électrons éjectés

Notation :

σ(4) =

∫
σ(5)dΩs =

d4σ

dΩ1dΩ2dE1dE2

(2.6)

Explication :

• dΩ1 dΩ2 sont les éléments d’angle solide pour les particules détectées.
• dE1 dE2 sont les éléments d’énergie pour ces deux particules respectives.

Si le détecteur détecte en coïncidence l’électron diffusé et un des deux électrons éjectés,
l’expression de la section efficace associée s’écrit :

σ(4) =

∫
σ(5)dΩ2 =

d4σ

dΩ1dΩsdE1dEs
(2.7)

2.7 Mécanismes de la double ionisation

D’un point de vue phénoménologique, basé sur la théorie perturbative à plusieurs
corps, trois mécanismes principaux ont été proposés pour expliquer la double ionisation
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(DI) d’un atome.
Ces mécanismes sont connus sous les noms de «Shake-Off» (SO) et des mécanismes à
deux étapes, nommés TS1 et TS2 respectivement. Les deux premiers (SO et TS1 ) im-
pliquent une seule interaction du projectile avec la cible et correspondent à un processus
perturbatif de premier ordre en termes d’interaction du projectile. Le TS2, en revanche,
est un mécanisme de second ordre en ce qui concerne le projectile [19–25]

2.7.1 Shake-Off (SO)

Le mécanisme de «Shake-Off» (SO) est un processus de premier ordre. Il débute par
une première ionisation causée par une collision binaire entre un électron incident et un
électron de la cible, entraînant l’éjection de ce dernier. La seconde éjection d’électron
résulte d’une relaxation électronique induite par la variation soudaine du potentiel d’in-
teraction, due à la diminution de la charge de la cible d’une unité [26,27]. Ce mécanisme
est illustré dans la figure (2.2)

Figure 2.2: Illustration du processus «Shake-Off» (SO).

L’amplitude de transition pour ce processus peut être décrite comme une simple tran-
sition entre l’état initial et l’état final, sous l’influence du potentielV , dans le cadre de la
double ionisation de l’hélium. L’expression de cette amplitude est donnée par [28] :

fSO = − 1

2π

〈
ei
~ks·~r0ψf (~k1, ~k2, ~r1, ~r2)

∣∣∣∣− 2

r0
+

1

|~r0 − ~r1|
+

1

|~r0 − ~r2|

∣∣∣∣ei~ki·~r0ψi(~r1, ~r2)〉 (2.8)

2.7.2 Two step 1 (TS1)

Le mécanisme TS1, proposé par [29], est un processus de double ionisation en deux
étapes, tout en restant de premier ordre dans l’interaction entre le projectile et la cible.
Lors de la première étape, l’électron incident éjecte un premier électron de la cible. En-
suite, cet électron éjecté entre en collision avec un second électron de la cible, provoquant
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à son tour l’éjection de ce dernier. Ce processus est ainsi appelé « Two-Step 1 » (TS1).
L’amplitude de diffusion de ce mécanisme est donnée par le second terme du développe-
ment de Born et peut être exprimée pour la double ionisation de l’hélium [28].

fTS1 =− 1

π

∑
n

∫
d~km

(2π)3[k2i − k2m − k2s − 2In]

〈
ψf (~k1, ~k2, ~r1, ~r2)

∣∣∣∣ 1

|~r1 − ~r2|

∣∣∣∣ψ+
n (~km, ~r1, ~r2)

〉
×
〈
ei
~ks·~r0ψ−n (~km, ~r1, ~r2)

∣∣∣∣− 2

r0
+

1

|~r0 − ~r2|
+

1

|~r0 − ~r2|

∣∣∣∣ei~ki·~r0ψi(~r1, ~r2)〉
(2.9)

ψ+
n et ψ−n représentent un état intermédiaire du 1er électron éjecté, de vecteur d’onde

~km.
∑

n désigne la sommation sur tous ces états intermédiaires possibles, In est l’énergie
nécessaire pour arracher un électron de l’ion He+ dans son état fondamental (n = 1) ou
excité (n > I). V = − 2

r0
+ 1
|~r0−~r1| + 1

|~r0−~r2| est le potentiel d’interaction entre l’électron
incident et les deux électrons éjectés et V ′ = 1

|~r1−~r2| représente le potentiel d’interaction
entre les deux électrons de la seconde étape. Ce mécanisme est représenté schématiquement
dans la figure (2.3)

Figure 2.3: Illustration du processus « Two-Step 1» (TS1).

2.7.3 Two step 2 (TS2)

Le troisième mécanisme, connu sous le nom de « Two-Step 2» (TS2) , est un processus
de second ordre au sens du développement de Born, dans lequel l’électron incident interagit
à deux reprises avec la cible.
Dans une première étape, l’interaction initiale de l’électron incident entraîne l’ionisation
de la cible. Par la suite, l’électron incident interagit de nouveau avec la cible désormais
ionisée, provoquant l’éjection d’un second électron. Ce mécanisme TS2 est illustré par la
figure (2.4). L’amplitude de diffusion associée à ce processus est donnée par le deuxième
terme du développement de Born et s’exprime comme suit pour la double ionisation de
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l’hélium [28]

fTS2 =− 1

π

∑
n

∫
d~km

(2π)3[k2i − k2m − k21 − 2In]

〈
ei
~ks·~r0ψf (~k2, ~r2)

∣∣∣∣ 1

|~r0 − ~r2|

∣∣∣∣ei ~km·~r0ψ+
n (~r2)

〉
×
〈
ei

~km·~r0ψ−n (~k1, ~r1, ~r2)

∣∣∣∣− 2

r0
+

1

|~r0 − ~r2|
+

1

|~r0 − ~r2|

∣∣∣∣ei~ki·~r0ψi(~r1, ~r2)〉
− 1

π

∑
n

∫
d~km

(2π)3[k2i − k2m − k22 − 2In]

〈
ei
~ks·~r0ψf (~k1, ~r1)

∣∣∣∣ 1

|~r0 − ~r1|

∣∣∣∣ei ~km·~r0ψ+
n (~r1)

〉
×
〈
ei

~km·~r0ψ−n (~k2, ~r1, ~r2)

∣∣∣∣− 2

r0
+

1

|~r0 − ~r2|
+

1

|~r0 − ~r2|

∣∣∣∣ei~ki·~r0ψi(~r1, ~r2)〉
(2.10)

Cette équation décrit les interactions successives entre l’électron incident et les deux élec-
trons de la cible.

Figure 2.4: Illustration du processus « Two-Step 2» (TS2).

2.8 Complexité des modèles théoriques de la double io-

nisation

Les modèles théoriques appliqués à la double ionisation, bien qu’ils partagent certaines
similitudes avec ceux de la simple ionisation, doivent surmonter des défis considérablement
plus complexes. La double ionisation implique l’éjection simultanée de deux électrons, ce
qui nécessite de prendre en compte non seulement les interactions entre le projectile et
chaque électron cible, mais également les corrélations électroniques entre les électrons eux-
mêmes. Cela conduit à des modèles beaucoup plus sophistiqués que ceux basés sur des
approximations de premier ordre, telles que la première approximation de Born (FBA).
Bien que cette approximation soit utile pour simplifier l’interaction projectile-cible, elle
montre ses limites, même à haute énergie. À basse énergie, cette approche devient in-
suffisante, et un traitement plus rigoureux est nécessaire, comme l’inclusion des termes
d’ordre supérieur, par exemple la seconde approximation de Born (SBA), qui prend en
compte les interactions successives entre le projectile et les deux électrons cibles.
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L’un des modèles les plus avancés dans l’étude de la double ionisation est l’approche
basée sur la fonction d’onde de Coulomb à quatre corps, également connue sous le nom de
modèle 6C. Ce modèle prend en considération toutes les interactions mutuelles entre les
différentes particules en jeu dans la voie de sortie, à savoir l’électron diffusé, les deux élec-
trons éjectés, et l’ion résiduel. L’idée clé derrière le modèle 6C est d’utiliser une fonction
d’onde finale composée de six ondes coulombiennes, chacune représentant une interaction
coulombienne entre les particules. Cette approche permet une description beaucoup plus
précise des interactions complexes au sein du système, mais elle présente des défis consi-
dérables en termes de temps de calcul. En effet, l’évaluation numérique de cette fonction
nécessite de calculer une intégrale à neuf dimensions dans le continuum, ce qui rend les
simulations extrêmement lourdes et coûteuses en ressources [30–32].
Des études ont montré que le modèle 6C offre un très bon accord avec les données ex-
périmentales, en particulier pour des énergies d’électrons incidents élevées, comme celles
observées à 601 eV [33]. Toutefois, pour réduire la complexité computationnelle du modèle
6C, certaines variantes ont été proposées, telles que l’approche A6C (6C approximé). Cette
méthode remplace les trois fonctions d’onde décrivant la répulsion électron-électron par
des facteurs de Gamow, une approximation qui permet de conserver une grande précision
tout en réduisant considérablement le temps de calcul. Bien que cette version simplifiée du
modèle 6C puisse donner de bons résultats dans certains cas, elle montre des déficiences
dans d’autres, notamment dans des régimes expérimentaux spécifiques.

2.9 Détermination des fonctions d’onde du système col-

lisionnel

Dans les traitements non relativistes de l’ionisation par impact électronique sur des
cibles atomiques ou moléculaires, l’un des principaux défis est de distinguer les électrons
éjectés (du continuum) des électrons liés dans le système. Cela est dû au fait que les
électrons sont des particules identiques, ce qui rend impossible de les différencier indivi-
duellement.
Pour gérer cette situation, il est nécessaire de construire des fonctions d’onde antisymé-
triques, c’est-à-dire des fonctions d’onde qui changent de signe lorsque deux électrons
sont échangés. Cela permet de respecter le principe d’exclusion de Pauli, selon lequel
deux fermions (comme les électrons) ne peuvent pas occuper le même état quantique si-
multanément. Lors de la construction de ces fonctions d’onde, il faut tenir compte des
configurations possibles des spins des électrons. Les électrons peuvent avoir leurs spins
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alignés de deux façons :
1. Spins parallèles (lorsque les deux spins sont identiques).
2. Spins antiparallèles (lorsque les spins sont opposés).
La fonction d’onde antisymétrique est ensuite construite en fonction des états de spin

totaux du système, qui correspondent aux combinaisons possibles des spins individuels.
Ces états de spin totaux sont des fonctions propres aux opérateurs associés au spin (des
objets mathématiques qui décrivent les propriétés de spin du système). En utilisant ces
états de spin, on s’assure que la fonction d’onde reflète à la fois l’indiscernabilité des
électrons et les règles quantiques fondamentales qui régissent leur comportement.

2.9.1 Exemple sur l’atome d’Hélium

Soit l’état initial Di = |1s1̄s| avec ML = 0 et MS = 0, Di est un déterminant de Slater
associé à la matrice

Mi =
1√
2

∣∣∣∣∣1s(~r1)α(1) 1s(~r2)α(2)

1s(~r1)β(1) 1s(~r2)β(2)

∣∣∣∣∣ (2.11)

et donne après calcul :

Di = (1s(~r1)1s(~r2))
1√
2

(
α(1)β(2)− α(2)β(1)

)
(2.12)

Avec α est l’état de spin up (↑) et β l’état de spin down (↓). La fonction de spin est an-
tisymétrique quand on échange (1) en (2) et celle d’espace symétrique quand on échange
~r1 en ~r2, donc la fonction d’espace et de spin est globalement antisymétrique.

On va faire opérer le moment cinétique orbital L̂2 et celui de spin Ŝ2 sur Di.
On rappelle que L̂2 = L̂−L̂+ + L̂2

z + L̂z, (en unités atomiques, ~ = 1)

L̂z|Y m
l 〉 = m|Y m

l 〉

L̂±|Y m
l 〉 =

√
l(l + 1)−m(m± 1)|Y m±1

l 〉
(2.13)

Ici L̂zDi = 0, L̂−Di = 0, L̂+Di = 0, L̂2Di = 0 et donc L̂2Di = 0. Di est fonction propre
de L̂2 avec la valeur propre L = 0.

On fait ensuite opérer l’opérateur Ŝ2 = Ŝ+Ŝ− + Ŝ2
z + Ŝz, ŜzDi = 0, Ŝ+Di = 0 d’où

Ŝ2Di = 0 et donc s = 0. Di est bien fonction propre de L̂2 et de Ŝ2 et est noté 1S.

On va construire le déterminant de SLATER correspondant aux 2 électrons éjectés
désignés par k1 ou k̄1 et k2 ou k̄2, qui peuvent être soit des ondes coulombiennes soit des
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ondes distordues.
On a au départ deux déterminants de Slater possibles :

D
′

1 = |k1k̄2| et D
′′

1 = |k̄1k2|

On applique uniquement l’opérateur Ŝ2 :

ŜzD
′

1 = 0, Ŝ+D
′

1 = |k1k2| et Ŝ−Ŝ+D
′

1 = |k̄1k2|+ |k1k̄2|

D’où Ŝ2D
′
1 = D

′
1 +D

′′
1

De même :

ŜzD
′′

1 = 0, Ŝ+D
′′

1 = |k1k2| et Ŝ−Ŝ+D
′′

1 = |k̄1k2|+ |k1k̄2|

D’où Ŝ2D
′′
1 = D

′
1 +D

′
1

L’opérateur Ŝ2, dans la base formée par D′1 et D′′1 , sera représenté par la matrice :(
1 1

1 1

)

Les valeurs propres sont λ = 0 et λ = 2. Ici seul S = 0 convient car on part d’un état
initial 1S.

Le déterminant fonction propre (pour les deux électrons éjectés) de Ŝ2 sera :

A1 =
1√
2

(
|k1k̄2| − |k̄1k2|

)
(2.14)

Et en développant :

A1 =
1√
2

(
α(1)β(2)− α(2)β(1)

)(
k1(1)k2(2) + k2(1)k1(2)

)
(2.15)

2.9.2 Atome de type np6

Pour calculer une section efficace différentielle lors d’un processus de double ionisation
on a besoin de connaitre l’état initial et l’état final de la cible. Le cas le plus complexe
concerne la double ionisation de la couche np6 d’un gaz rare tel que le néon, l’Argon, le
krypton ou le xénon. Il est clair qu’il est nécessaire de considérer l’ensemble des six élec-
trons de la couche. Une première approximation, certes grossière, consisterait à ne prendre
en compte que les deux électrons dits « actifs », c’est-à-dire ceux qui seront éjectés. Dans
ce cadre, l’étude de l’état initial implique de considérer deux électrons actifs parmi les six
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de la couche np6 , ce qui donne lieu à C6
4 = 6!

2!4!
= 15 configurations distinctes à examiner.

Chacune de ces configurations peut être représentée par un déterminant de Slater, qui doit
être une fonction propre des opérateurs du moment angulaire L̂2 et du moment angulaire
de spin Ŝ2.
Après la double ionisation, les deux électrons éjectés sont décrits par des fonctions d’onde
du continuum, qui peuvent être soit des ondes coulombiennes, soit, de manière plus pré-
cise, des ondes distordues. Un modèle plus sophistiqué pourrait également prendre en
compte, de façon partielle, les interactions coulombiennes entre les deux électrons éjectés
et l’ion résiduel.
En réalité, l’ensemble des six électrons de la couche np6 contribue au calcul de la section
efficace différentielle. Dans l’état initial, ces six électrons sont dans une configuration 1S,
tandis que l’état final se compose de quatre électrons restants dans l’ion et des deux élec-
trons éjectés. L’état final de l’ion np4 sera caractérisé par la présence de quatre électrons
parmi les six, ce qui conduit également à C6

4 = 6!
2!4!

= 15 configurations à considérer. Un
exemple de calcul de la fonction d’onde initial et final est dans ANNEX B

2.10 Conclusion

L’étude de la double ionisation a mis en évidence la complexité des processus impliqués,
notamment grâce aux expériences (e,3e) et à l’analyse des sections efficaces quintuple-
ment et quadruplement différentielles. Les mécanismes comme le Shake off et les étapes
Two Step (TS1 et TS2) ont offert des perspectives claires sur les différentes voies d’éjec-
tion des électrons. L’importance des corrélations électroniques a été soulignée à travers
la détermination des fonctions d’onde, en particulier avec des exemples concrets comme
l’atome d’hélium. La comparaison avec l’ionisation simple a montré les défis supplémen-
taires posés par la double ionisation, tant sur le plan théorique qu’expérimental. Dans les
prochains chapitres, nous présenterons et discuterons les résultats de nos propres travaux.
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Chapitre 3

PROCESSUS DE SIMPLE
IONISATION DE L’Argon PAR
IMPACT D’ÉLECTRONS ET
POSITRONS

3.1 Motivations et but du travail

L’ionisation d’atomes et de molécules par des particules chargées est essentielle dans
des domaines comme la physique des plasmas et la médecine (par exemple, en tomogra-
phie par émission de positrons). Cette étude explore ce processus en se concentrant sur
l’ionisation de l’Argon par des impacts d’électron et de positron. Bien que l’ionisation par
électron ait été largement étudiée, celle par positron est encore peu explorée, ouvrant de
nouvelles perspectives pour comprendre l’effet de charge du projectile.
Dans ce chapitre on s’intéresse à l’étude de l’ionisation de l’Argon 3p par impact de
positron et d’électron à une énergie d’impact de 200 eV à l’aide d’un modèle théorique
appelé 3CWZ. Dans ce modèle, toutes les particules du continuum sont représentées par
des ondes Coulombiennes avec des charges variables Z(r), l’interaction post-collisionnelle
et les effets d’échange sont également inclus. La section efficace différentielle triple est
calculée et comparée aux mesures récentes [1] et à d’autres théories disponibles.

Pourquoi le positron et pourquoi l’Argon ?

L’impact des positrons dans le processus d’ionisation revêt une importance particu-
lière car, contrairement aux électrons, les positrons représentent une forme d’antimatière.
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L’interaction des positrons avec les atomes permet d’explorer des effets uniques dus à
leur charge positive, ce qui a des implications sur la compréhension des processus fon-
damentaux dans les processus de collisions. En analysant l’ionisation par positron, nous
accédons à des informations inédites sur les différences de comportement entre matière et
antimatière dans les réactions d’ionisation.
L’utilisation de l’atome d’Argon dans cette étude est particulièrement pertinente. Étant
un gaz rare, l’Argon possède une structure électronique simple et bien connue, ce qui en
fait une cible idéale pour des études de collision détaillées. La disponibilité de données
expérimentales pour cet atome, permet de comparer efficacement les effets de la charge du
projectile entre positrons et électrons. En conséquence, l’Argon sert de modèle pour obser-
ver les subtilités des processus d’ionisation et tester la validité des prédictions théoriques
avec précision.

3.2 Historique du modèle 3CWZ

L’histoire du développement du modèle 3CWZ incarne une démarche de recherche col-
lective visant à approfondir notre compréhension des mécanismes d’ionisation. Le modèle
a d’abord été élaborée par Chinoune et al. [2], qui ont introduit pour la première fois une
approximation de charge variable dans le cadre du modèle BBK [3], appliquée à diverses
cibles atomiques et moléculaires. Cette avancée a permis de mieux saisir la complexité des
interactions ionisantes. Par la suite, Khatir et al. [4] (ANNEXE A) ont enrichi ce modèle en
ajoutant l’effet du potentiel de courte portée, une composante essentielle pour décrire les
interactions à proximité des noyaux atomiques. Dans une nouvelle étape d’amélioration,
Attia et al. [5] ont optimisé le modèle BBK avec charge variable, en intégrant deux ondes
coulombiennes pour chaque électron, éjecté et diffusé, augmentant ainsi la précision des
prédictions. Enfin, la contribution de Bechane et al. [6] a permis une avancée décisive avec
l’introduction de trois ondes coulombiennes avec charge variable pour l’électron incident,
l’électron éjecté et l’électron diffusé, rendant le modèle plus complet et robuste. Bâtissant
sur ce modèle raffiné, nos recherches apportent une nouvelle dimension en appliquant le
modèle 3CWZ aux impacts de positrons, offrant une comparaison unique avec les impacts
d’électrons et enrichissant ainsi notre compréhension de la dynamique de l’ionisation sous
l’effet de particules d’antimatière.
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3.3 Application du modèle 3CWZ pour l’Argon

3.3.1 Description de la cible

Considérons l’atome d’Argon (Z=18), dont la configuration électronique est 1s22s23s22p63p6

. L’électron actif de cet atome est décrit à l’aide des fonctions d’onde de Clementi de type
Hartree-Fock utilisant une base de type Slater [7] :

Φ(~r) =

Ni∑
k=1

αikR
εik
nik

(r)Ylikmik(r̂) (3.1)

Les paramètres associés aux fonctions d’onde de Clementi, notés nik, lik,mik, εik, αik , ainsi
que les énergies d’ionisation des orbitales atomiques de l’atome d’Argon, sont répertoriés
dans le tableau ci-après :

n l m ε (1s) (2s) (3s) (2p) (3p)
3 0 0 18.000 0.97453 -0.27660 0.08642
3 0 0 21.2848 0.01878 -0.00224 0.00232
3 0 0 15.5021 0.02233 0.04716 -0.02369
3 0 0 11.2367 -0.00310 0.36490 -0.10542
3 0 0 7.5066 0.00215 0.63126 -0.28841
3 0 0 4.7029 -0.00094 0.04500 -0.05813
3 0 0 3.2138 0.00038 -0.00186 0.68983
3 0 0 1.9931 -0.00001 0.00088 0.47773
2 1 m 9.0000 0.64951 -0.18072
4 1 m 15.0000 0.01298 -0.01234
4 1 m 11.9644 0.02669 0.02183
4 1 m 8.7924 0.28421 -0.12559
4 1 m 6.3011 0.12881 0.10518
4 1 m 3.4327 0.00219 0.58041
4 1 m 1.9409 0.00008 0.46149
4 1 m 1.0309 -0.00002 0.02249
Énergie d’ionisation (a.u.) 118.61039 12.32219 1.27735 0.957150 0.59102

Tableau 3.1: Paramètres des fonctions d’onde de Clementi et énergies d’ionisation des orbitales
atomique de l’atome d’Argon

3.4 Approximation de la charge variable

La charge variable Z(r) est déterminée à partir du potentiel de Hartree qui inclut
deux composantes importantes : un potentiel coulombien qui représente l’interaction à
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longue portée entre la cible et l’électron éjecté, et un potentiel de courte portée qui
prend en compte les effets de polarisation et les interactions électroniques supplémentaires
présentes dans l’environnement immédiat de l’atome ou de la molécule cible. Pour les cibles
atomiques, ce potentiel est adapté pour chaque orbitale i, ce qui permet de raffiner encore
plus la précision du modèle en tenant compte de la structure électronique spécifique de
chaque orbitale. Ce cadre théorique, en intégrant ces interactions complexes, permet une
description plus réaliste du processus d’ionisation en représentant fidèlement les effets à
la fois de la charge nucléaire et des interactions électroniques locales.

Vi(~r1) = −Z
r1

+

N0∑
j=1

Nij

∫
|φi(~r)|2

|~r − ~r1|
d~r (3.2)

Dans cette expression, N0 représente le nombre total d’orbitales atomiques de la cible,
tandis que Nij indique le nombre d’électrons présents dans la ième orbitale. La position
de l’électron éjecté est notée ~r1 et Z désigne la charge du noyau de l’atome cible. La
fonction d’onde φi , qui représente l’état quantique de l’électron lié dans l’orbital i, est
exprimée comme une combinaison linéaire de fonctions de type Slater. Cette approche
permet de modéliser la distribution spatiale de chaque électron autour du noyau, avec
les fonctions de Slater offrant une représentation fidèle des orbitales atomiques, intégrant
à la fois la décroissance exponentielle de la densité électronique et les effets de l’écran
électroniques dus aux autres électrons présents. On peut aussi écrire le potentiel pour
l’interaction positron-cible comme suit :

Vi(~r1) =
Z

r1
−

N0∑
j=1

Nij

∫
|φi(~r)|2

|~r − ~r1|
d~r (3.3)

La charge variable est calculée de manière analytique en utilisant le potentiel moyenné
sphérique de la cible, tel qu’il est perçu par l’électron (ou positron). Ce potentiel moyen,
qui représente la distribution de charge effective de la cible, prend en compte l’influence
de l’ensemble des électrons de l’atome ou de la molécule sur la particule incidente, qu’il
s’agisse d’un électron ou d’un positron. En moyennant le potentiel dans toutes les direc-
tions, cette approche simplifie les calculs en évitant les asymétries directionnelles tout en
conservant les caractéristiques essentielles de l’interaction cible-projectile.

Ui(r1) =
1

4π

∫
Vi(~r1)dΩ1 =

−
Z(r1)
r1

(pour électron)
Z(r1)
r1

(pour positron)
(3.4)
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Les expressions analytiques de la charge variable pour diverses cibles atomiques et molé-
culaires peuvent être trouvées dans les références [2–6].

3.5 Description théorique du 3CWZ

Dans l’ionisation de l’atome d’Argon dans son état fondamental par impact de positron
(ou d’électron), la réaction étudiée peut être schématisée comme suit :

e+/e− + Ar→ Ar+ + e+/e− + e− (3.5)

La cinématique de la réaction d’ionisation est entièrement déterminée. Par conséquent,
toutes les particules émises sont détectées en coïncidence et analysées en termes de direc-
tions et d’énergies, de sorte que les expériences appartiennent au processus(e,2e) (pour
l’impact d’électron) et au processus (e+, e+e−) (pour l’impact de positron). Le projec-
tile avec une énergie Ei et un moment ~ki est diffusé avec une énergie E1 et un moment
~k1 et est détecté en coïncidence avec l’électron émis ayant une énergie E2 et un moment ~k2.

Dans le cas d’une forte asymétrie cinématique, les électrons sortants peuvent être dis-
tingués : un électron rapide diffusé et un autre beaucoup plus lent éjecté, ce qui permet
d’ignorer les effets d’échange. Cependant, à faible énergie d’impact, cette discernabilité
n’est plus valable et les effets d’échange entre les électrons diffusé et éjecté doivent être
pris en compte. Dans le cas du processus d’ionisation par impact de positrons, les effets
d’échange n’existent pas du tout. Nous utilisons ici l’approximation du cœur gelé et l’ap-
proximation de l’électron actif unique [2], largement justifiée dans le cas de l’étude des
couches extérieures.

La TDCS pour l’impact d’électron est écrite comme suit :

σ(3) =
d3σ

dΩ1dΩ2dE1

= (2π)4
k1k2
ki

(
|Tdir|2 + |Texc|2 + |Tdir − Texc|2

)
(3.6)

et pour l’impact de positron (en prenant Texc = 0) la TDCS est donnée par :

σ(3) =
d3σ

dΩ1dΩ2dE1

= 2(2π)4
k1k2
ki
|Tdir|2 (3.7)

Comme cela a déjà été signalé précédemment, le modèle 3CWZ consiste à décrire tous
les électrons impliqués dans le processus (e,2e) à l’aide d’ondes coulombiennes, qui peut
se schématiser comme suit :
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Figure 3.1: Schéma du processus d’ionisation en géométrie asymétrique coplanaire pour le
modèle 3CWZ. Le projectile (électron/positron) avec un moment initial ~ki est diffusé avec un
moment ~k1 selon un angle θ1, en coïncidence avec un électron ayant un moment ~k2 sous un angle
θ2. Les positions de l’électron (ou positron) diffusé et de l’électron éjecté sont respectivement ~r0
et ~r1.

Les termes direct Tdir et d’échange Texc sont respectivement donnés par :

Tdir =
〈
φz(−)c (~k1, ~r0)φ

z(−)
c (~k2, ~r1)C(α01, ~k12, ~r01)

∣∣∣ 1

r01
− 1

r0

∣∣∣φz(+)
c (~ki, ~r0)Φnlm(~r1)

〉
Texc =

〈
φz(−)c (~k1, ~r1)φ

z(−)
c (~k2, ~r0)C(α01, ~k12, ~r01)

∣∣∣ 1

r01
− 1

r0

∣∣∣φz(+)
c (~ki, ~r0)Φnlm(~r1)

〉 (3.8)

Φnlm est la fonction d’onde initiale de la cible représentant l’état lié, tandis que φz(+)
c

et φz(−)c représentent respectivement les ondes Coulombiennes entrantes et sortantes qui
sont données comme suit [8] :

φz(+)
c (~k, ~r) =

ei
~k·~r

(2π)
3
2
1F1(iα(r), 1, i(kr − ~k · ~r))e

πα(r)
2 Γ(1− iα(r))

φz(−)c (~k, ~r) =
ei
~k·~r

(2π)
3
2
1F1(−iα(r), 1,−i(kr − ~k · ~r))e

πα(r)
2 Γ(1 + iα(r))

(3.9)

Les fonctions φz(+)
c et φz(−)c sont les solutions de l’équation de Schrödinger pour le

spectre continu Coulombien, résolues dans le système des coordonnées paraboliques avec
une charge constante Z.
Cependant, dans le cadre du modèle 3CWZ, Z est remplacée par une charge variable Z(r)

et α par α(r) ce qui explique la différence de notation entre ces ondes coulombiennes et
celles introduites précédemment dans le chapitre 1.
Le terme décrivant l’interaction mutuelle électron-électron (PCI) est décrit par la fonc-
tion :

C(α01, ~k12, ~r01) = e
π

4k12 1F1(−iα01, 1,−i(k12r02 − ~k12 · ~r01))Γ
(
1− i

2k12

)
(3.10)
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1F1 et Γ sont la fonction hypergéométrique confluente et est la fonction gamma. Pour les
électrons on a :

α(r) =
Z(r)

k
et α01 = − 1

2k12
où ~k12 =

1

2
(~k2 − ~k1) (3.11)

Dans le cas de positrons, il faut tout simplement dans les expressions de α(r) et α01données
ci-dessus pour les électrons le changement suivant :

α(r)→ −α(r) et α01 → −α01 (3.12)

Dans ce qui suit, nous allons présenter les charges variables associées aux trois électrons :
l’électron incident, l’électron éjecté et l’électron diffusé. Les charges variables sont notées
comme suit : Zi(r) est la charge vue par le projectile incident, tandis que Z1(r) et Z2(r)

représentent respectivement les charges ressenties par le projectile diffusé et l’électron
éjecté. Pour les deux processus d’ionisation (par impact d’électron ou de positron), le pro-
jectile entrant voit une charge variable Z = 18 au centre de l’atome d’Argon et une charge
asymptotiquement Z = 0. Les particules sortantes voient une charge Z = 18 au centre
de l’atome et Z = 1 asymptotiquement. Dans la figure (3.2), les charges variables sont
tracées pour l’ionisation de l’Argon 3p. Les deux graphiques montrent Z(r) correspondant
aux électrons du continuum, il est clairement observé que Z1(r) et Z2(r) diminuent de
Z = 18 à Z = 1 tandis que Zi(r) diminue de Z = 18 à Z = 0

Figure 3.2: Charge variable Z(r) ressentie par l’électron incident fig(a) et les électrons sortants
fig(b) lors du processus d’ionisation de l’orbitale 3p de l’Argon.

Revenons maintenant au terme direct Tdir :

Tdir = T 1
dir − T 0

dir (3.13)
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Avec 

T 1
dir =

∫
φ∗c(

~k1, ~r0, Z1)φ
∗
c(
~k2, ~r1, Z2)C(α01, ~k12, ~r01)×

1

r01

× φc(~ki, ~r0, Zi)Φnlm(~r1)d~r0d~r1d~r01

T 0
dir =

∫
φ∗c(

~k1, ~r0, Z1)φ
∗
c(
~k2, ~r1, Z2)C(α01, ~k12, ~r01)×

1

r0

× φc(~ki, ~r0, Zi)Φnlm(~r1)d~r0d~r1d~r01

(3.14)

Les équations (3.14) correspondent à une intégrale numérique à six dimensions, né-
cessitant un temps de calcul considérable. Pour contourner cette difficulté, nous adoptons
la méthode de Kornberg et Miraglia [9], qui utilise les transformations de Fourier afin de
simplifier considérablement les calculs (voir aussi les thèses [10, 11]) :

T 1
dir = lim

λ1→0
lim
λ2→0

√
4π

(2π)3

∫ ∞
0

d~p×
∫ ∞
0

φ∗c(
~k2, ~r1, Z2)e

−i~p·~r1Φnlm(~r1)d~r1

×
∫ ∞
0

φ∗c(
~k1, ~r0, Z1)φc(~ki, ~r0, Z1)e

i~p·~r0e−λ1r0Y 0
0 (~r0)d~r0

×
∫ ∞
0

φ∗c(
~k12, ~r01)e

−i(~p−~k12)·~r01e−λ2r01d~r01

(3.15)
Pour le terme d’échange, on applique le même procédé mathématique, avec un simple
changement de coordonnées de position entre l’électron diffusé et éjecté autrement dit :

r0 ←→ r1 (3.16)

3.6 Résultats et discussion

L’ionisation simple de l’Argon 3p par impact d’électrons et de positrons a été étudiée
dans une cinématique asymétrique coplanaire, en utilisant le modèle 3CWZ, où l’interac-
tion post collisionnelle (PCI) et les effets d’échange sont inclus. Les résultats théoriques
présentés ici sont comparés aux expériences récentes [1] réalisées à une énergie d’impact
de avec trois angles de diffusion θ1 = 2◦, 3◦ et 4◦ et six énergies d’éjection allant de 2.6 à
19 eV.
Les TDCS correspondantes sont tracées en fonction de l’angle d’émission et discutées dans
les figures (3.3) à (3.8). Comme l’ont déclaré Dubois et de Lucio [1], les données de posi-
tron et d’électron sont inter-normalisées, car le même dispositif et les mêmes techniques
ont été utilisés. Toutes les TDCS ont donc été fournies sur une échelle relative unique. En
comparant avec la théorie, un seul facteur commun est nécessaire pour ajuster l’amplitude
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relative des expériences et des résultats théoriques. Dans ce travail, le facteur de mise à
l’échelle global est obtenu en réalisant le meilleur ajustement visuel des résultats 3CWZ
avec l’expérience pour les conditions cinématiques θ1 = 2◦ et E1 = 2.6eV (panneau (a)

de Fig.3.3), ce facteur vaut 0,26.

Nous voudrions noter que malheureusement aucun résultat théorique n’est présenté
dans [1], concernant les données étudiées dans ce travail, notre théorie sera donc confrontée
uniquement aux expériences. Nos calculs théoriques sont dans ce qui suit comparés aux
données correspondant aux processus d’ionisation par impact de positron (Figs.3.3 à 3.5)
et par impact d’électron (Figs.3.6 à 3.8). Dans tous les cas, les lignes verticales en pointillés
indiquent la direction de ~K et− ~K respectivement, où ~K est mouvement du transfert défini
comme ~K = ~k1 − ~k2 .

3.6.1 Résultats dans le cas de positrons
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Figure 3.3: TDCS pour l’ionisation de l’Argon 3p par positron en fonction de l’angle d’éjection
à une énergie d’impact de 200 eV. Le projectile est diffusé à une angle θ1 = 2◦ en coïncidence avec
l’électron éjecté ayant des énergies comprises entre 2,6 et 19 eV. Les résultats théoriques absolus
sont représentés par la ligne noire pleine (3CWZ ). Les données expérimentales normalisées de
manière croisée (voir texte) sont représentées par des carrés noirs, extraites de [1]. Les lignes
verticales en pointillé indiquent la direction du moment de transfert ~K et sa direction opposée
- ~K.
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Figure 3.4: La même que figure (3.3) mais avec θ1 = 3◦
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Figure 3.5: La même que figure (3.3) mais avec θ1 = 4◦
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Dans les figures (3.3 à 3.5), les TDCS pour l’ionisation par impact de positron ou la
réaction (e+, e+e−), sont tracées pour des valeurs fixes de l’angle de diffusion et diverses
énergies d’éjection, en fonction de l’angle d’éjection, nos résultats théoriques sont alors
comparés aux mesures récentes de Dubois et de Lucio [1]. La première observation que
l’on peut déjà faire est qu’un pic de recul est observé dans tous les cas, en accord avec
les données expérimentales. Cela était en réalité prévisible, car les cinématiques étudiées
ici correspondent à des régimes dipolaires (voir chapitre 1) caractérisés par un faible mo-
ment de transfert (dans ces conditions allant de 0.225 à 1.2u.a). Une structure à double
pic dans la région binaire est également observée pour les énergies d’éjection plus faibles
E2 = 2.6 et 3.1eV pour tous les angles de diffusion. Les doubles pics sont plus prononcés
dans la Fig.(3.4) (panneaux a et b) pour et dans la Fig.(3.5) (panneaux a et b) pour
θ1 = 4◦ . La structure à double pic dans la région binaire est généralement attribuée à la
prédominance du caractère p de l’orbitale atomique ou moléculaire pour des cinématiques
proches du régime de la région de la crête de Bethe (K ≈ k2) [12]. Comme on peut le
voir, par exemple dans la Fig.(3.4), les cinématiques sont caractérisées par (K = 0.319

and k2 = 0.437) pour le panneau (a) et(K = 0.322 and k2 = 0.477) pour le panneau (b),
il est clair que ces cinématiques sont assez proches du régime de la région de la crête de
Bethe.

En ce qui concerne les amplitudes, le modèle 3CWZ prédit correctement les expériences
inter-normalisées dans la plupart des cas. À un angle de diffusion de θ1 = 2◦ , les données
sont globalement bien reproduites par notre modèle, sauf pour l’énergie d’éjection E2 =

3.1eV où les données sont nettement surestimées. De plus, aux angles de diffusion θ1 = 3◦

et 4◦ , l’accord est moins bon pour les énergies d’éjection plus faibles. Il est effectivement
observé dans les Figs.(3.4) et (3.5) (panneaux a, b et c) que les données sont surestimées
pour les énergies comprises entre E2 = 2.6 et 4.4eV . Pour des énergies d’éjection plus
élevées, entre E2 = 6.4 et 19eV , les résultats numériques prédisent bien le processus
d’ionisation car ils sont en bien meilleur accord avec les données expérimentales. Nous
pouvons donc affirmer que les TDCS calculées par impact de positron avec le modèle
3CWZ, dans les différentes combinaisons d’angles de diffusion et d’énergies d’éjection,
sont globalement en bon accord avec les expériences, sauf pour les énergies d’éjection plus
faibles, où les données sont cependant surestimées.
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3.6.2 Résultats dans le cas d’électrons
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Figure 3.6: TDCS pour l’ionisation de l’Argon 3p par électron en fonction de l’angle d’éjection à
une énergie d’impact de 200 eV. Le projectile est diffusé à une angle θ1 = 2◦ en coïncidence avec
l’électron éjecté ayant des énergies comprises entre 2,6 et 19 eV. Les résultats théoriques absolus
sont représentés par la ligne noire pleine (3CWZ ). Les données expérimentales normalisées de
manière croisée (voir texte) sont représentées par des carrés noirs, extraites de [1]. Les lignes
verticales en pointillé indiquent la direction du moment de transfert ~K et sa direction opposée
- ~K.
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Figure 3.7: La même que figure (3.6) mais avec θ1 = 3◦
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Nous considérons maintenant les calculs dans le cas du processus par impact d’électron,
où nos résultats théoriques sont affichés dans les Figs.(3.6 à 3.8) et comparés aux données
expérimentales. On tient à rappeler que la normalisation est maintenue en utilisant le
même facteur multiplicatif (0,26), car les mesures pour l’impact de positron et d’électron
sont inter normalisées. Comme on peut le voir, la TDCS présente un pic de recul dans
toutes les cinématiques, représentant une signature des régimes dipolaires, comme cela a
été mentionné précédemment pour la réaction d’impact de positron. De plus, le pic de
recul est généralement plus faible que le pic binaire dans un régime dipolaire.

Dans la présente étude, nous observons des pics de recul forts à des énergies d’éjection
plus faibles(E2 = 2.6, 3.1 et 4.4eV ) pour tous les angles de diffusion, tandis que pour des
énergies d’éjection plus élevées, les pics de recul deviennent plus faibles et plus larges.
Lorsque nous comparons nos résultats numériques avec les données dans les Figs.(3.6 à
3.8), il est évident que les expériences sont surestimées à des énergies d’éjection plus faibles
(E2 = 2.6, 3.1 et 4.4eV ) pour tous les angles de diffusion (panneaux a, b et c). La situation
s’améliore ensuite pour des énergies d’éjection plus élevées, nos résultats présentent alors
un bien meilleur accord avec les données (panneaux d, e et f). Une structure à double
pic est également observée dans la région binaire dans la Fig.(3.7) (panneaux a et b) et
la Fig.(3.8)(panneaux a et b), ces deux cas correspondant à des énergies d’éjection plus
faibles (E2 = 2.6 et 3.1eV ) , comme cela a été observé pour les positrons.

3.6.3 Étude comparative de l’ionisation par impact d’électrons et

de positrons

Pour une comparaison entre les deux processus (positron et électron), nous présentant
une étude comparative des rapports des deux pics binaires dans les deux cas. L’intensité
du premier pic (B1) est plus élevée que celle du deuxième pic (B2) pour les positrons, alors
que pour les électrons, l’intensité de B1 est inférieure à celle de B2. Néanmoins, ces rap-
ports (B2

B1
) sont relativement proches, leurs valeurs étant pratiquement constantes : pour

les positrons et pour les électrons. Dans la région de recul, contrairement aux expériences,
aucune structure double n’est prédite par le modèle 3CWZ, ni pour l’impact de positron
ni pour l’impact d’électron.

Lorsque nous examinons en détail les TDCS affichées dans les Figs.(3.3 à 3.8), il appa-
raît que les expériences montrent pratiquement la même amplitude pour les pics binaires
et de recul dans toutes les cinématiques pour les électrons, tandis que pour les positrons,
l’amplitude des pics de recul tend à diminuer avec l’augmentation des énergies d’éjection.
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Nos résultats reproduisent dans l’ensemble les mêmes caractéristiques expérimentales pour
les positrons (Figs.(3.3 à 3.5)) où l’accord est assez bon comparé aux données expérimen-
tales. Néanmoins, pour les électrons, les données ne sont pas correctement reproduites
dans toutes les cinématiques. En effet, il est observé dans les Figs.(3.6 à 3.8) (panneaux
a, b et c) que les TDCS présentent des amplitudes quasi-identiques pour les pics binaires
et de recul à tous les angles de diffusion pour des énergies d’éjection plus faibles. Cette
tendance n’est malheureusement pas observée pour des énergies d’éjection plus élevées,
où l’amplitude du pic de recul diminue de façon significative (panneaux d, e et f).

Lorsqu’on effectue la comparaison entre les intensités des pics binaires et de recul, on
constate que que le rapport intensité recul

binaire
pour un moment de transfert faible est d’en-

viron 75% pour les positrons et de 100% pour les électrons. Ces rapports diminuent avec
l’augmentation du moment de transfert, atteignant10% pour les positrons et 60% pour
les électrons. Une autre investigation peut être faite en réalisant une étude comparative
entre l’amplitude des pics entre les TDCS pour les résultats par impact de positrons et
d’électrons, présentées en échelles absolues du modèle 3CWZ dans les Figs.(3.3 à 3.8). Il
est généralement observé que les pics binaires ont une amplitude plus élevée pour les po-
sitrons, tandis que dans la région de recul, les pics sont plus élevés pour les électrons. Nos
résultats confirment en fait les interprétations de de Lucio et al. [1]. Une interprétation
de ces résultats, attribuée à l’interaction post-collision (PCI), est donnée comme suit :
lorsque le projectile et l’électron éjecté se déplacent dans la direction avant, l’électron
éjecté est attiré dans le cas de l’impact de positron et repoussé dans le cas de l’impact
d’électron, ce qui induit un renforcement du pic binaire pour l’impact de positron. Dans
la région de recul, c’est l’inverse qui se produit : dans ce cas, l’électron éjecté subit une
rétrodiffusion plus forte par l’ion résiduel pour l’impact d’électron que pour l’impact de
positron.

3.6.4 Étude de l’effet de la charge du projectile sur le processus

d’ionisation

dans cette étude, nous comparerons les deux processus directement afin de mieux
comprendre les similitudes et les différences dans les mécanismes d’ionisation qu’ils en-
gendrent, elle fournira également des informations complémentaires pour valider et affiner
les modèles théoriques, notamment dans le cadre du modèle 3CWZ.
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Figure 3.9: TDCS pour l’ionisation de l’Argon 3p par positron (ligne noire pleine) et par électron
(ligne rouge en pointillés) en fonction de l’angle d’éjection à une énergie d’impact de 200 eV. Le
projectile est diffusé à des angles θ1 = 2◦ en coïncidence avec l’électron éjecté ayant une énergie
E2 = 2.6eV (panneau a) etE2 = 19eV (panneau b). Les résultats théoriques ont été normalisés
à l’unité dans la région binaire pour un meilleur ajustement visuel.

Nous focalisons maintenant notre intérêt sur les positions des pics. Lorsqu’on observe
simultanément la position des pics binaires et de recul pour les positrons et les électrons,
on constate que, dans la région binaire, les pics binaires sont décalés vers l’arrière par
rapport à la position du moment de transfert (vers 0◦) pour les positrons, tandis que pour
les électrons, le décalage se fait vers l’avant (vers 90◦ ). Dans la région de recul, on observe
plutôt l’inverse : le pic de recul est décalé vers des angles plus élevés pour les positrons
(vers 180◦) et vers des angles plus faibles pour les électrons (vers 90◦). À titre d’illustra-
tion, nous présentons dans la Fig.(3.9), les résultats théoriques basés sur le modèle 3CWZ,
on voit clairement que les pics sont décalés vers des angles plus faibles (pour les positrons)
ou plus élevés (pour les électrons) par rapport à la direction du moment de transfert ~K

dans la région binaire, tandis que dans la région de recul, on observe plutôt l’inverse.
Cela révèle en fait une signature claire des effets de charge, prédite par notre modèle
dans lequel l’interaction post-collision est incluse et traitée exactement, cela reflète aussi
l’importance des effets de l’interaction post-collisionnelle (PCI) nécessaire pour l’inter-
prétation des résultats : l’électron éjecté est soit repoussé par le projectile diffusé dans la
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direction avant (pour l’impact d’électron), soit attiré et donc ralenti par le projectile (pour
l’impact de positron), ce qui le fait conduit à se déplacer vers des angles plus faibles. Dans
la région de recul, l’électron éjecté est attiré par l’ion résiduel, l’interaction post-collision
induit alors un décalage vers l’avant pour l’impact de positron et un décalage vers l’ar-
rière pour l’impact d’électron. Ces résultats sont généralement prédits par des modèles
sophistiqués tels que l’approche DWBA [13], où la PCI est prise en compte via le facteur
de Gamow.

3.6.5 Analyse comparative avec d’autres modèles théoriques

Nous concluons cette étude en effectuant une comparaison avec d’autres résultats
théoriques disponibles. Comme l’ont souligné Dubois et de Lucio [1], les données expéri-
mentales présentent une précision limitée en raison du faible courant de faisceau utilisé
lors de l’expérience. Pour permettre une comparaison adéquate avec la théorie, il serait
préférable d’appliquer une moyenne des calculs théoriques sur une plage d’énergies.
Nous présentons donc dans la Fig.(3.10) les résultats théoriques réalisés à une énergie
d’éjection de E2 = 5.4eV et un angle de diffusion de θ1 = 3◦ , qui sont comparés aux
expériences pour des énergies d’éjection simultanées(E2 = 4.4eV et E2 = 6.4eV ). Comme
on peut le voir, nos résultats sont comparés aux données expérimentales et aux résultats
théoriques basés sur les modèles CDW-EIS [14] et DWBA [13, 15]. Il est à noter que les
deux modèles prennent en compte la PCI, mais de manières différentes. Le modèle CDW-
EIS est en plus une approche à onde distordue complète, comme le DWBA, mais fournit
une meilleure description asymptotique du canal initial. Dans la Fig.(3.10), la TDCS est
affichée en fonction de l’angle d’émission pour l’impact de positron (panneau a) et l’im-
pact d’électron (panneau b). Tous les résultats ont été normalisés à l’unité dans la région
binaire pour une meilleure vision des positions des pics.

Pour l’impact de positron, notre TDCS calculée présente deux lobes, le lobe binaire
étant plus intense que celui de recul, en accord avec les expériences. De plus, les positions
des pics binaires et de recul sont décalées respectivement vers des angles d’émission plus
faibles ou plus élevés par rapport à la direction de ~K (ou − ~K ), en bon accord avec les
données. En effet, le pic binaire est situé à un angle de ≈ 34◦ , tandis que le pic de recul
est à un angle de ≈ 232◦ . Les directions de ~K et − ~K sont respectivement de 41.2◦ et
221.2◦.
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Figure 3.10: Résultats théoriques de TDCS pour l’ionisation de l’Argon 3p par positron (pan-
neau a) et par électron (panneau b), en fonction de l’angle d’éjection à une énergie d’impact de
200 eV et un angle de diffusion θ1 = 3◦ en coïncidence avec l’électron éjecté ayant une énergie
E2. Les données expérimentales sont représentées par des cercles noirs pleins (pour E2 = 4.4eV )
et des cercles rouges ouverts (pour E2 = 6.4eV ) extraites de [1]. Les résultats théoriques, cor-
respondant à E2 = 5.4eV sont : 3CWZ (ligne rouge pleine), CDW-EIS (ligne verte en pointillés
courts) [14], DWBA (ligne bleue en pointillés) [13] et DWBA (ligne pourpre en pointillés et poin-
tillés) [15]. La théorie et les expériences ont été normalisées à l’unité dans la région binaire pour
un meilleur ajustement visuel.

D’un autre côté, les deux autres modèles théoriques, à savoir DWBA et CDW-EIS,
présentent des pics binaires et de recul qui ne prédisent pas correctement les positions indi-
quées par les données. De plus, les calculs DWBA et CDW-EIS surestiment clairement les
expériences dans la région de recul, tandis que le modèle 3CWZ s’avère plus performant,
car il prédit mieux l’amplitude ainsi que la position du pic de recul. De même, une étude
comparative est réalisée pour le processus d’impact d’électron (panneau b), où dans ce cas
seuls les résultats théoriques des modèles 3CWZ et CDW-EIS sont affichés. On voit que,
dans la région binaire, les deux modèles sont capables de prédire quasi-similairement la
position du pic binaire, qui est décalée vers l’avant par rapport à la position du moment
du transfert ~K. Dans la région de recul, la situation est différente : les résultats du 3CWZ
sont maintenant plus proches de l’expérience en termes d’amplitude et de localisation (la
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position du pic est décalée vers l’arrière), tandis que le modèle CDW-EIS surestime clai-
rement ces données expérimentales. La position du pic de recul présenté par le CDW-EIS
est nettement décalée vers des angles plus élevés, en désaccord évident avec les données
expérimentales.

Pour résumer la discussion de la Fig.(3.10), nous pouvons affirmer qu’au moins pour
cette situation spécifique, le modèle 3CWZ est capable de reproduire des résultats en
meilleur accord avec les données que les modèles sophistiqués DWBA et CDW-EIS. Le
modèle 3CWZ est capable de prédire de manière satisfaisante les positions des pics binaires
et de recul pour les réactions d’impact de positron et d’électron, exhibant effectivement
des signatures des effets de charge.

3.7 Conclusion

Dans cette étude, l’ionisation de l’Argon 3p par impact de positrons et d’électrons a été
analysée en utilisant le modèle 3CWZ, qui prend en compte l’interaction post collisionnelle
de manière exacte. Le modèle prédit correctement la position des pics dans les régions
binaires et de recul, montrant des décalages vers l’avant pour les électrons et vers l’arrière
pour les positrons, avec des intensités de pics binaires plus fortes pour les positrons et
des pics de recul plus marqués pour les électrons. Les comparaisons avec les données
expérimentales montrent un bon accord global pour l’impact de positrons, bien que le
modèle surestime l’impact des électrons à faible énergie d’éjection, l’accord s’améliore à
des énergies plus élevées. Les résultats révèlent des caractéristiques détaillées des effets
de charge, mieux que d’autres modèles théoriques connus. Bien que l’accord ne soit pas
parfait, il reste satisfaisant, l’extension de cette étude à d’autres cibles enrichirait sûrement
la compréhension des dynamiques d’ionisation par impact de positrons et d’électrons.
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Chapitre 4

ÉTUDE DES EFFETS
POST-COLLISIONELS ET LES
EFFETS DE DISTORSION DANS LES
RÉACTIONS (e,3e)

4.1 Motivation et but du travail

Dans cette étude, nous introduisons deux modèles avancés, le BBK2DW et le BBK2CWZ,
développés pour décrire avec précision les interactions complexes entre deux électrons éjec-
tés dans le champ d’ions lourds, comme celui du Krypton. Les deux modèles prennent en
compte les effets post-collisionnels (PCI) ainsi que les effets de distorsion. Toutefois, le
BBK2DW intègre les effets de distorsion réels, tandis que le BBK2CWZ utilise une ap-
proximation de ces effets, ce qui constitue un compromis avantageux en termes de temps
de calcul.

Le modèle BBK2DW est appliqué à la double ionisation du Krypton, permettant
de décrire avec précision les mécanismes observés, en particulier à des énergies d’impact
élevées, et d’offrir des prédictions pour diverses configurations cinématiques des électrons
éjectés. Parallèlement, le BBK2CWZ est employé pour étudier des cibles atomiques (Kryp-
ton et Argon), afin d’élargir la portée des prédictions théoriques et d’explorer comment
les effets post-collisionnels et de distorsion varient selon les propriétés des cibles.

En comparant les résultats obtenus avec des différents expériences existantes, cette
étude renforce la fiabilité de l’approche théorique et met en lumière les caractéristiques
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spécifiques des mécanismes de double ionisation pour chaque cible atomique. Cette dé-
marche permet non seulement d’approfondir notre compréhension des interactions com-
plexes dans les processus d’ionisation multiple, mais également de valider la capacité des
modèles à prédire des observables expérimentales dans des conditions extrêmes.

4.2 Description des cibles

4.2.1 Atome d’Argon

Comme mentionné précédemment dans le chapitre 3, la description détaillée de l’atome
d’Argon y a été traitée de manière exhaustive. Nous y avons abordé les aspects essentiels de
sa structure électronique, ses niveaux d’énergie, ainsi que les caractéristiques pertinentes
pour les processus de collision impliquant cet élément.

4.2.2 Atome de Krypton

Considérons l’élément chimique Kr (Z=36), qui est un gaz inerte dans la dernière co-
lonne du tableau périodique avec une configuration électronique : 1s22s23s22p63p63d104s24p6

.
Pour décrire l’électron actif, on utilise les fonctions d’onde de Clementi, dont les orbitales
atomiques sont des fonctions d’onde de type Slater [1] :

Φ(~r) =

Ni∑
k=1

αikR
εik
nik

(r)Ylikmik(r̂) (4.1)

Où Rεik
nik

(r) = Nlikr
nik−1eεikr est la fonction radial et Nlik est le facteur de normalisation,

les paramètres associés aux fonctions d’onde de Clementi, notés nik, lik,mik, εik, αik , ainsi
que les énergies d’ionisation des orbitales atomiques de l’atome d Krypton, sont répertoriés
dans les tableaux (4.1),(4.2) et (4.3) :
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Orbital ε α
1S 2S 3S 4S

1S 32.83510 0.71521 0.38139 -0.14543 -0.04349
1S 40.94470 0.29911 -0.00123 0.00181 -0.00148
2S 27.45800 -0.01854 0.17175 -0.09037 -0.03219
2S 16.06600 0.00897 -1.07106 0.49528 0.16451
3S 14.29620 -0.00464 -0.14131 0.25451 0.08852
3S 9.10937 0.00190 -0.01520 -0.48504 -0.16671
3S 6.37181 -0.00088 0.00401 -0.75593 -0.33291
4S 3.84546 0.00026 -0.00122 -0.01203 0.46913
4S 2.57902 -0.00018 0.00562 0.02180 0.55106
4S 1.77192 0.00006 -0.00031 -0.00085 0.13572

Tableau 4.1: Paramètres des fonctions d’onde de Clementi et énergies d’ionisation d’orbitale
atomique S de Krypton

Orbital ε α
2P 3P 4P

2P 17.03660 0.72322 0.30185 0.08488
2P 26.04380 0.06774 0.02508 0.00571
3P 15.51000 0.22056 0.15903 0.04169
3P 9.49403 0.04478 -0.28475 -0.07425
3P 6.57275 -0.01672 -0.76440 -0.26866
4P 5.38507 0.00609 -0.10700 0.01341
4P 3.15603 -0.00195 -0.00562 0.51241
4P 2.02966 0.00111 0.00137 0.42557
4P 1.42733 -0.00040 -0.00053 0.18141

Tableau 4.2: Paramètres des fonctions d’onde de Clementi et énergies d’ionisation d’orbitale
atomique P

Orbital ε α
3D 5.30650 0.50854
3D 3.36240 0.11070
3D 7.94963 0.24778
3D 10.35430 0.20584
3D 17.11420 0.02863

Tableau 4.3: Paramètres des fonctions d’onde de Clementi et énergies d’ionisation d’orbitale
atomique D
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4.3 Description théorique du processus de double ioni-

sation

Dans une collision de type (e,3e) qui schématise comme suit :

Figure 4.1: processus de la double ionisation

La conservation de l’énergie est assurée selon l’équation suivante :

k2i
2

=
k2s
2

+
k21
2

+
k22
2

+ E2+
i (4.2)

où ki, ks, k1 et k2 représentent respectivement les moments des électrons : incident, diffusé
et éjectés, et E2+

i est l’énergie d’ionisation double (38.4eV ) lorsque l’ion Kr2+ est dans
son état fondamental 3P (E2+

i = 40.3eV pour l’état 1D et E2+
i = 42.5eV pour l’état 1S).

L’ionisation double du Krypton est étudiée ici dans l’approximation du cœur gelé (seuls
les 6 électrons de la couche 4p6 sont pris en compte).

ei +Di → es +Df (4.3)

En désignant par ei et es l’électron incident et l’électron diffusé respectivement, Di est
le déterminant de Slater associé à la couche 4p6 :

Di =
∣∣∣4p04p04p14p14p−14p−1∣∣∣ (4.4)

Les états initiaux pm et pm sont des états liés correspondant à des électrons de spin vers
le haut/bas avec un nombre quantique magnétique donnéml. Ce sont des fonctions d’onde
Hartree-Fock répertoriées dans Clementi et Roetti [1]et ont été utilisées pour calculer Di

ainsi que les états finaux Df . Les états finaux correspondant à la double ionisation des
électrons de la couche 4p du Krypton sont classés en trois termes symboliques : 3P , 1D,
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et 1S. Ils sont composés de 15 déterminants propres Df ,

Df
def→
{
D

(j)
f

}
j=1,15

(4.5)

par exemple pour l’ionisation des électrons 4p1 et 4p1 :

D
(1)
f =

1√
2

{∣∣∣4p04p04p−14p−1e1e2∣∣∣− ∣∣∣4p04p04p−14p−1e1e2∣∣∣} (4.6)

Où e1 et e2 sont les deux électrons éjectés. Chaque déterminant appartenant à Df et
Di est un vecteur propre de l’opérateur de spin Ŝ2, avec une valeur propre S = 0, ceci
est dû à la loi de conservation du spin. Le détail de tous les déterminants se trouve dans
ANNEXE B.

Nous appliquons maintenant l’approximation de Born au premier ordre (l’électron inci-
dent et l’électron diffusé sont décrits par une onde plane), et la section efficace différentielle
cinq-fois (FDCS) est alors exprimée comme suit :

d5σ

dΩsdΩ1dΩ2dE1dE2

=
15∑
j=1

ksk1k2
ki

|Tij|2 (4.7)

Où
Tij =

〈
ei
~ks·~r0Dj

∣∣∣V ∣∣∣ei~ki·~r0Di

〉
(4.8)

Remarque : Dans le chapitre 2, une notation différente ainsi qu’une autre expression
de l’onde plane ont été utilisées. Les deux notations sont correctes et aboutissent au même
résultat.

Le potentiel d’interaction s’écrit sous la forme (qui représente une interaction coulom-
bienne entre l’électron incident et la cible) :

V =
−6

r0
+

6∑
m=1

1

r0m
(4.9)

r0 et rm désignons la position de l’électron incident et des 6 électrons de la couche 4p6.

4.4 Notion et application du modèle BBK2DW

Dans les réactions d’ionisation, les effets de distorsion sont pris en compte en ajus-
tant la description des électrons éjectés. Au lieu de représenter l’électron par une onde
Coulombienne simple, on utilise une onde distordue, qui corrige bien la description des in-
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teractions entre les électrons éjectés et l’ion résiduel. En fait, cette approche tient compte
des modifications de la structure électronique de l’ion résiduel ce qui entraine une dis-
torsion dans les ondes qui représentent les électrons dans la voie de sortie, ce traitement
corrige les comportements des électrons sortant de la réaction (trajectoire et son énergie).

Ces interactions complexes sont souvent modélisées par la théorie des ondes distor-
dues, le modèle a montré de bons résultats et améliore l’accord avec les expériences [2–5].
Notre travail, résulte d’une collaboration entre trois laboratoires — l’Institut de Physique
et de Chimie des Matériaux de Strasbourg (ICPMS), le Laboratoire de Physique et Chi-
mie Théorique (LPCT) de Metz, et le Laboratoire de Physique Quantique et Systèmes
Dynamiques (LPQSD) de Sétif. Nous nous sommes proposés, dans cette étape, de calcu-
ler les sections efficaces de réactions (e,3e) des cibles atomiques en utiliserons le modèle
BBK2DW, qui prend en compte simultanément les effets de distorsion et les effets post-
collisionnels. Nous comparons par la suite les résultats obtenus avec l’expérience publiée
dans l’article de revue [6]. On peut illustrer le modèle BBK2DW comme suit :

Figure 4.2: Schémas pour processus de double ionisation pour le modèle BBK2DW

φdw représente l’onde distordue qui s’écrit :

φdw(~k, ~r) =
1

(2π)3/2

∑
l,m

4πil exp(−i(σl + δl))
F dw
l (α, k, r)

kr
Yl,m(θk, ϕk)Y

∗
l,m(θ, ϕ) (4.10)

Où α = Z
k
est le paramètre de Sommerfeld, F dw

l (α, k, r) est la solution de l’équation
différentielle suivante :[

1

2

d2

dr2
+ El −

l(l + 1)

2r2
− Ustat

]
F dw
l (α, k, r) = 0 (4.11)

Le potentiel statique Ustat est défini comme la somme de deux composantes : le poten-
tiel coulombien Vc, qui représente l’interaction électrostatique de longue portée entre la

69



CHAPITRE 4. ÉTUDE DES EFFETS POST-COLLISIONELS ET LES EFFETS DE DISTORSION DANS
LES RÉACTIONS (E,3E)

cible et les électrons éjectées, et le potentiel de courte portée Vsr, qui décrit les interactions
effectives sur de faibles distances.

Ustat = Vc + Vsr (4.12)

Ce potentiel est le potentiel produit par l’ion résiduel, ressenti par chaque électron éjecté,
et responsable d’un déphasage δl en plus du déphasage coulombien σl, ce dernier s’écrit :

σl = arg Γ(l + 1 + iα) (4.13)

Nous avons utilisé une méthodologie développée par Salvat et al [7]. Pour calculer δl.En
combinant les fonctions de Bessel sphériques régulières et irrégulières Fl et Gl , ainsi que
la dérivée logarithmique Rl de la solution régulière pour le potentiel Ustat , le déphasage
peut être exprimé comme suit :

δl = arctan
(RlFl − F

′

l

G
′
l −RlGl

)
(4.14)

l’élément de matrice dans ce modèle s’exprime sous la forme suivante :

Tij =
〈
ei
~ks·~r0D′jC(α12, ~k12, ~r12)

∣∣∣V ∣∣∣ei~ki·~r0Di

〉
(4.15)

Où C(α12, ~k12, ~r12) représente l’interaction post-collisionnelle entre les éjectés.

C(α12, ~k12, ~r12) = e
π

4k12 1F1(−iα12, 1,−i(k12r12 − ~k12 · ~r12))Γ
(
1− i

2k12

)
(4.16)

1F1 et Γ sont la fonction hypergéométrique confluante et est la fonction gamma.

α12 = − 1

2k12
où ~k12 =

1

2
(~k2 − ~k1) (4.17)

Di représente l’état initial, tandis que D′j désigne un état final possible où les électrons
éjectés, e1 et e2, sont décrits par des ondes distordues :

φdw(~k1, ~r1) =
1

(2π)3/2

∑
l,m

4πil exp(−i(σl + δl))
F dw
l (α1, k1, r1)

k1r1
Yl,m(θk1 , ϕk1)Y

∗
l,m(θ1, ϕ1),

φdw(~k2, ~r2) =
1

(2π)3/2

∑
l,m

4πil exp(−i(σl + δl))
F dw
l (α2, k2, r2)

k2r2
Yl,m(θk2 , ϕk2)Y

∗
l,m(θ2, ϕ2).

(4.18)

70



CHAPITRE 4. ÉTUDE DES EFFETS POST-COLLISIONELS ET LES EFFETS DE DISTORSION DANS
LES RÉACTIONS (E,3E)

4.5 Modèle BBK2CWZ

Dans cette méthode, l’onde distordue est remplacée par une onde coulombienne dont
la charge devient variable. Cette charge effective Z(r) , qui dépend de la distance r ,
permet d’approcher les effets de distorsion. Chaque électron voit la charge du noyau Z

(Z = 36) à r = 0 et Z = 2 à r →∞ comme présenter dans la figure (4.3)

0 2 4 6 8 10
0

6

12

18

24

30

36

Z(
r)

r(u.a.)

 Z(r)

Figure 4.3: Charge variable vue par les éjectés

Le calcul de l’élément de matrice dans ce modèle est extrêmement complexe et de-
mande beaucoup de temps en raison de la nécessité d’évaluer une intégrale en six dimen-
sions. Dans le cas du modèle BBK2CW, l’intégrale à six dimensions (sur les variables de la
réaction) a été réduite à une intégrale en trois dimensions en utilisant le double transformé
de Fourier [8]. Lors de l’utilisation de cette méthode, un paramètre qui doit tendre vers 0

est introduit [9]. Le nombre de points d’intégration nécessaires est d’environ 30000000 [9].
Pour le modèle BBK2DW, l’expression analytique des transformées de Fourier n’est plus
possible, et il est nécessaire d’effectuer une intégration numérique supplémentaire avec
environ une centaine de points ainsi qu’une dizaine d’ondes partielles. Le temps de calcul
augmente alors d’un facteur de 10. On peut illustrer ce modèle comme suit :
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Figure 4.4: Schémas pour processus de double ionisation pour le modèle BBK2CWZ

Ainsi, l’élément de matrice dans ce modèle s’exprime sous la forme suivante :

Tij =
〈
ei
~ks·~r0D′jC(α12, ~k12, ~r12)

∣∣∣V ∣∣∣ei~ki·~r0Di

〉
(4.19)

À l’image de l’élément Tij dans le modèle BBK2DW, mais avec e1 et e2 représentés
cette fois par des ondes coulombiennes à charge variable, et où C(α12, ~k12, ~r12) est traité
de la même manière

φZ1
c (~k1, ~r1) =

1

(2π)3/2

∑
l,m

4πil exp(−iσl)
F̃l(α1, k1, r1)

k1r1
Y m
l (θk1 , ϕk1)Y

m
l
∗(θ1, ϕ1),

φZ2
c (~k2, ~r2) =

1

(2π)3/2

∑
l,m

4πil exp(−iσl)
F̃l(α2, k2, r2)

k2r2
Y m
l (θk2 , ϕk2)Y

m
l
∗(θ2, ϕ2).

(4.20)

σl est le déphasage coulombien, α1 = Z1(r)
k1

et F̃l(α1, k1, r1) est la solution de :[
1

2

d2

dr21
+ E1 −

l(l + 1)

2r21
− Vc

]
F̃l(α1, k1, r1) = 0 (4.21)

4.6 Résultats et discussion

4.6.1 Résultats du modèle BBK2DW

L’une des difficultés de l’étude de la double ionisation des gaz nobles réside dans la
prise en compte des différents états spectroscopiques de l’ion. L’état fondamental de l’ion
est l’état 3P , mais les deux autres états (1D et 1S) possèdent une énergie assez proche
(avec une différence respectivement de 1, 9eV et de 4, 1eV ). L’expérience a été réalisée avec
une incertitude sur l’énergie de l’électron diffusé comprise entre 9eV et 15eV , et pour les
électrons éjectés entre 5eV et 8eV [6]. Il est donc impossible de déterminer précisément
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quel est l’état de l’ion. Dans ce travail, nous négligeons la contribution possible de l’état
1S , comme l’ont fait [9], car son apport reste de toute façon bien faible devant celui des
deux autres états. Nous avons trouvé le meilleur accord possible pour une contribution de
10% de l’ion 3P et de 90% de l’ion 1D.

Dans les différents figures, on observe une correspondance variable entre les résul-
tats théoriques et expérimentaux. Par exemple, dans les figures (4.5-a),(4.5-c) et (4.5-g),
les prédictions théoriques semblent bien correspondre aux données expérimentales dans
certaines régions angulaires, avec des pics qui coïncident globalement en position et en
intensité. Cependant, dans les autres figures, des différences sont visibles.
Les différences entre le modèle et les données pourraient être dues à des effets d’ordre
supérieur non inclus dans le modèle BBK2DW ou les incertitudes expérimentales.
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Figure 4.5: Section efficace différentielle (FDCS) de Krypton 4p avec une énergie de diffusion
Es = 5500eV et θs = 1◦ en fonction de l’angle d’éjection de l’électron θ1, pour des angles
d’éjection de l’électron 2 fixes de θ2 = 104◦ et θ2 = 254◦. Les graphiques comparent le modèle
théorique BBK2DW (ligne rouge pleine) aux données expérimentales (points noirs avec barres
d’erreur).

Les angles des pics pour les déférentes situation pour le modèle BBK2DW sont pré-
sentés dans le tableau (4.4)
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Figure Angles (◦)
Figure 4.5-a 12◦, 255◦, 339◦

Figure 4.5-b 49◦, 99◦, 161◦, 347◦

Figure 4.5-c 17◦, 184◦, 229◦, 269◦, 342◦

Figure 4.5-d 54◦, 88◦, 121◦, 161◦, 338◦

Figure 4.5-e 17◦, 192◦, 228◦, 342◦

Figure 4.5-f 16◦, 212◦, 299◦, 341◦

Figure 4.5-g 16◦, 213◦, 264◦, 311◦

Tableau 4.4: Les angles des pics observés pour (figure 4.5)

Le processus Shake off (SO) se déroule en deux étapes. Tout d’abord, un premier élec-
tron est éjecté de la cible dans une direction spécifique par le projectile, correspondant
au point où la probabilité de diffusion est la plus élevée. Il est important de noter que
cette direction ne correspond pas toujours à celle du moment de transfert [10]. Lorsqu’un
électron est éjecté, cela perturbe le potentiel électrique local autour de la zone ionisée, ce
qui entraîne des interactions entre les électrons. En raison de la répulsion électrostatique
entre les électrons et la secousse de la cible, le deuxième électron est principalement éjecté
dans une direction opposée au premier électron. Si les deux électrons ont la même énergie,
ils ont tendance à être éjectés dos à dos, formant ainsi un angle de 180◦ entre eux. Dans
le processus TS1, les deux électrons éjectés idéalement forment un angle de 90◦entre eux.
Cependant, si les énergies des électrons éjectés sont proches et faibles, cet angle est tou-
jours supérieur à 90◦. Cela signifie que si les électrons éjectés ont des énergies similaires
et faibles, ils peuvent se disperser dans des directions différentes, formant ainsi un angle
supérieur à 90◦ entre eux.

Dans la figure (4.5-a), le premier pic, à 12◦, donne une différence de 92◦, ce qui corres-
pond au mécanisme TS1. Le deuxième pic, à 255◦, donne une différence de 151◦, classée
dans le mécanisme SO. Enfin, le troisième pic, à 339◦, avec une différence de 235◦, appar-
tient également au mécanisme SO. Passons maintenant à la figure (4.5-b). Ici, le premier
pic, à 49◦, donne une différence de 205◦, classée en SO. Le deuxième pic, à 99◦, présente
la même différence de 155◦, également classée en SO. Le troisième pic, à 161◦, donne une
différence de 93◦, appartenant au mécanisme TS1, tandis que le quatrième pic, à 347◦,
avec une différence similaire de 93◦, relève lui aussi du mécanisme TS1. Dans la figure
(4.5-c), le premier pic, à 17◦, donne une différence de 87◦, classée dans le mécanisme SO.
Le deuxième pic, à 184◦, donne une différence légèrement moindre de 80◦, également en
SO. En revanche, le troisième pic, à 229◦, avec une différence de 125◦, appartient au mé-
canisme TS1. Le quatrième pic, à 269◦, avec une différence marquée de 165◦, est classé
en SO. Enfin, le dernier pics à 342◦, donne une différence de 238◦, correspondant au mé-
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canisme SO. La figure (4.5-d) montre également que le premier pic, à 54◦, donne une
différence de 200◦, classée en SO, tandis que le le pic, à 88◦, présente une différence plus
élevée de 166◦, également en SO. Les pics, à 121◦ et 161◦, donnent respectivement des
différences de 133◦ et 93◦, relevant des mécanismes SO et TS1. Enfin, le dernier pic, à
338◦, avec une différence de 84◦, est classé en SO. Pour la figure (4.5-e), le premier pic, à
17◦, donne une différence de 87◦, classée dans le mécanisme SO. Le deuxième pic, à 192◦,
présente une différence très proche de 88◦, également classée en SO. Le troisième pic, à
228◦, avec une différence de 124◦, relève du mécanisme TS1, tandis que le dernier pic, à
342◦, avec une différence de 238◦, appartient également au mécanisme SO. Dans la figure
(4.5-f), le premier pic, à 16◦, donne une différence de 88◦, appartenant au mécanisme
SO. Le deuxième pic, à 212◦, avec une différence de 108◦, est associé au mécanisme TS1.
Quant au troisième pic, à 299◦, il donne une différence importante de 195◦, classée en SO,
tandis que le dernier pic, à 341◦, avec une différence de 237◦, appartient au mécanisme
SO. Enfin, dans la figure (4.5-g), le premier pic, à 16◦, donne une différence de 88◦, appar-
tenant au mécanisme SO. Le deuxième pic, à 213◦, présente une différence de 109◦, classée
dans le mécanisme TS1. Le troisième pic, à 266◦, avec une différence de 162◦, est classé
en SO, tandis que le dernier pic, à 311◦, avec une différence de 207◦, relève également du
mécanisme SO.
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4.6.2 Comparaison du modèle BBK2DW avec BBK2CW et BBK2CWZ
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Figure 4.6: Section efficace différentielle (FDCS) de Krypton 4p avec une énergie de diffusion
Es = 5500eV et θs = 1◦ en fonction de l’angle d’éjection de l’électron θ1, pour des angles d’éjec-
tion de l’électron 2 fixes de θ2 = 104◦ et θ2 = 254◦. Les graphiques comparent les modèles
théoriques (BBK2DW, BBK2CW et BBK2CWZ ) aux données expérimentales (EXP) pour di-
verses énergies d’éjection pour électron 1. Les modèles présentent des prédictions différentes pour
les distributions angulaires : BBK2DW (ligne rouge pleine), BBK2CW (ligne verte en pointillés)
et BBK2CWZ (ligne bleue en pointillés et pointillés) sont comparés aux mesures expérimentales
(points noirs avec barres d’erreur).

Cette figure montre une comparaison entre les sections efficaces différentielles (FDCS)
théoriques, calculées à l’aide de trois modèles (BBK2DW BBK2CW et BBK2CWZ ), et
les données expérimentales (points noirs avec barres d’erreur) pour différentes configura-
tions cinématiques. Les figures (4.6-a) à (4.6-f) représentent chacun la FDCS en fonction
de l’angle d’éjection de l’électron, noté θ1, pour des énergies et des angles de diffusion spé-
cifiques. Le modèle BBK2DW est représenté par la ligne rouge pleine, le modèle BBK2CW
par la ligne verte en tirets, et le modèle BBK2CWZ par la ligne bleue en tirets-pointillés.
Dans les figures (4.6-a), (4.6-d), et (4.6-e), on observe que les prédictions du modèle
BBK2DW sont généralement plus proches des données expérimentales, en particulier
dans les régions où les pics correspondent mieux en position et en intensité aux mesures.
Le modèle BBK2CWZ, bien qu’il présente certains motifs similaires, a tendance à s’écarter
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davantage des résultats expérimentaux dans la forme et l’amplitude des pics. Le modèle
BBK2CW, quant à lui, présente des différences plus marquées, indiquant qu’il décrit moins
bien la distribution angulaire.
Dans les figures (4.6-a), (4.6-b), et (4.6-d), nous remarquons que les prédictions du modèle
BBK2CWZ sont assez proches de celles du modèle BBK2DW, avec des profils similaires
en termes de position et de forme des pics avec quelques différences d’amplitude. Cela
suggère que le modèle BBK2CWZ contient certains effets de distorsion et corrige le mo-
dèle descriptif mieux que BBK2CW.
Dans le figure (4.6-f), où l’énergie incidente est plus élevée (60eV ), les trois modèles théo-
riques BBK2DW, BBK2CW, et BBK2CWZ prédisent les données expérimentales de la
même façon, cela est probablement dû au fait qu’à haute énergie, les distorsions sont
moins ressenties.
Les différences observées entre les trois modèles théoriques dans les autres figures peuvent
être attribuées à des variations dans la prise en compte des effets de distorsion et des
interactions post-collisionnelles dans chaque approche. Le modèle BBK2DW, qui inclut
ces effets de manière plus détaillée, semble fournir une meilleure correspondance globale
avec les données expérimentales, bien que certaines déviations subsistent. Les résultats
soulignent l’importance de modélisations sophistiquées pour reproduire fidèlement les dé-
tails des distributions angulaires observées expérimentalement.

REMARQUE : il est essentiel de revenir sur les travaux pionniers réalisés par le
groupe de Lahmam-Bennani d’Orsay. les travaux du groupe ont été d’un apport ines-
timable aux processus des réactions d’ionisations, les différences rencontrées entre leurs
travaux et les modèles théoriques sont parfois dues aux marges d’erreur expérimentales
relativement larges observées dans leurs mesures.
Le besoin de reproduire ces mesures avec des techniques expérimentales avancées et une
meilleure résolution est d’autant plus crucial que les nouveaux modèles nécessitent des
données d’une grande finesse pour valider des prédictions subtiles, notamment dans les
régimes où les effets de corrélation et d’interférence jouent un rôle central. Affiner les
données expérimentales pourrait révéler des détails non observés précédemment et enri-
chir notre compréhension des mécanismes d’ionisation complexe, ouvrant la voie à des
avancées significatives dans ce domaine.

4.6.3 Application du BBK2CWZ pour l’Argon

Nous calculons la FDCS pour la double ionisation de l’Argon avec une énergie inci-
dente élevée (5563, 2eV ) et un faible angle de diffusion (0.45◦) [11], les électrons éjectés
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étant détectés à une énergie égale (10eV ). Comme dans le cas du Krypton, nous adoptons
une contribution de 10% de l’ion 3P et de 90% de l’ion 1D. Par ailleurs, nous comparons
nos résultats avec ceux du modèle théorique 2CWZ présenté précédemment dans [9].

À 85◦ (figure 4.7-a), le modèle BBK2CWZ (ligne noire) et les données expérimen-
tales (points) montrent un bon accord au niveau des pics centraux, tandis que le modèle
2CWZ (ligne rouge) dévie davantage, en particulier dans les pics éloignés, suggérant des
interactions post-collisionnelles significatives. À 127◦ (figure 4.7-b), les données expérimen-
tales montrent une structure complexe de pics que BBK2CWZ décrit mieux l’expérience
que 2CWZ, reproduisant davantage l’asymétrie observée dans les données. À 141◦ (fi-
gure 4.7-c), bien que les deux modèles s’écartent quelque peu des données expérimentales,
BBK2CWZ fournit une meilleure approche, notamment dans les régions entre 90◦ et 180◦,
indiquant un rôle notable des effets post-collisionnels pour cette situation.

Pour des angles plus grands, comme 223◦ (figure 4.7-d) et 244◦ (figure 4.7-e), BBK2CWZ
se rapproche de manière plus étroite avec la forme des données expérimentales, montrant
que les effets post-collisionnels deviennent significatifs. À 265◦ (figure 4.7-f) et 321◦ (figure
4.7-g), les points expérimentaux montrent une asymétrie importante et des schémas de
pics complexes que BBK2CWZ reproduit mieux que 2CWZ, qui présente des distributions
plus lisses.

Cette propriété de bien décrire l’expérience du modèle BBK2CWZ pour les grands
angles d’éjection confirme l’importance des interactions post-collisionnelles entre les élec-
trons dans la voie de sortie. En comparant les différents modèles, BBK2CWZ est globa-
lement plus cohérent avec les données expérimentales, il décrit bien des asymétries et des
pics supplémentaires non détectés par 2CWZ. Cela indique que les effets de corrélations
entre les électrons dans la voie de sortie sont d’une importance capitale pour modéliser la
réaction, en particulier pour les grands angles d’éjection, et que BBK2CWZ constitue un
modèle théorique plus réaliste.
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Figure 4.7: Sections efficaces différentielles (FDCS) de l’Argon 3p pour différents angles d’éjec-
tion dans la réaction (e,3e). Les figures (a) à (g) montrent la comparaison entre les données
expérimentales (DATA) et les prédictions des modèles théoriques BBK2CWZ (en noir) et 2CWZ
(en rouge)
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Figure Angles (◦)
Figure 4.6-a 225◦, 307◦

Figure 4.6-b 263◦, 345◦

Figure 4.6-c 280◦

Figure 4.6-d 75◦, 345◦

Figure 4.6-e 7◦, 97◦

Figure 4.6-f 27◦, 120◦

Figure 4.6-g 100◦, 195◦

Tableau 4.5: Les angles des pics observés pour (figure 4.7)

Dans la figure (4.7-a) pour un angle d’éjection du premier électron de 85◦, le premier
pic, situé autour de 225◦, donne une différence de 140◦, ce qui correspond au mécanisme
SO. Le second pic, situé à 307◦, donne une différence de 222◦, également dans le mécanisme
SO. Dans la figure (4.7-b) avec un angle de 127◦, le premier pic, à 263◦, donne une
différence de 136◦, ce qui le classe dans le mécanisme SO. Le deuxième pic, à 345◦, a une
différence de 218◦, également dans SO. Dans la figure (4.7-d) à 223◦, le premier pic, à 75◦,
a une différence de 148◦, ce qui correspond à SO, et le deuxième pic, à 345◦, avec une
différence de 122◦, est classé en TS1. Dans la figure (4.7-e) à 244◦, le premier pic, à 7◦,
donne une différence de 237◦, classé en SO, et le deuxième pic, à 97◦, avec une différence de
147◦, est aussi dans SO, dans la figure (4.7-f) avec un angle de 265◦, le premier pic, à 27◦,
donne une différence de 238◦, correspondant au mécanisme SO, tandis que le deuxième
pic, à 120◦, avec une différence de 145◦, est dans le mécanisme SO. Enfin, dans la figure
(4.7-g) à 321◦, le premier pic, à 100◦, donne une différence de 221◦, ce qui correspond à
SO, et le deuxième pic, à 195◦, donne une différence de 126◦, également dans TS1.

4.7 Conclusion

En conclusion, l’analyse des modèles appliqués à la diffusion sur l’Argon montre que le
modèle BBK2CWZ, qui inclut les interactions post-collisionnelles, offre un meilleur accord
avec les données expérimentales par rapport au modèle 2CWZ. Aux petits angles comme
85◦, BBK2CWZ reproduit mieux les pics centraux et les asymétries, tandis que 2CWZ
s’écarte pour les pics éloignés, illustrant l’importance des effets post-collisionnels. Cet
avantage de BBK2CWZ s’étend aux angles plus grands, où les schémas de pics complexes
et asymétriques des données sont mieux décrits, soulignant que les interactions post-
collisionnelles sont cruciales pour une modélisation fidèle des distributions angulaires de
l’Argon. Pour le Krypton, le modèle BBK2DW, encore plus sophistiqué en termes de prise
en compte des interactions post-collisionnelles et des effets de distorsion, offre également
une meilleure correspondance globale avec les données expérimentales des expériences
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(e,3e) par rapport aux modèles plus simples, surtout pour les faibles énergies éjectées.
Comparé à l’Argon, le Krypton, avec sa structure électronique plus complexe et ses inter-
actions de dispersion renforcées, nécessite l’intégration de ces effets dans les modèles pour
bien reproduire les distributions angulaires expérimentales. Ainsi, pour l’Argon comme
pour le Krypton, l’inclusion des effets post-collisionnels dans les modèles théoriques se
révèle essentielle pour obtenir des prédictions précises. Le modèle BBK2CWZ pour l’Ar-
gon et BBK2DW pour le Krypton représentent les meilleures approximations actuelles, et
cette étude démontre la nécessité d’une modélisation détaillée des interactions spécifiques
de chaque élément pour décrire fidèlement les processus de diffusion dans les expériences
(e,3e).
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Conclusion Générale

Notre étude offre une analyse approfondie des mécanismes impliqués dans la simple et
la double ionisation des cibles atomiques et moléculaires, en soulignant les avancées théo-
riques ainsi que les défis persistants pour modéliser avec plus de précision ces phénomènes
complexes. La section efficace triplement différentielle (TDCS) et la section efficace quin-
tuplement différentielle (FDCS) constituent des outils de la description la plus détaillée
des processus d’ionisation (simple ou double), elles sont déterminées via les amplitudes
de diffusion qui prennent en compte les éléments de transition entre les états initial et
final de la collision. Cette mesure est inévitable pour explorer à la fois la dynamique de la
réaction et les propriétés structurelles de la cible. La première partie de notre recherche a
été consacrée à l’étude de la simple ionisation par impact d’électrons et de positrons sur
des cibles atomiques dans l’état fondamental. Ce sujet revêt une importance particulière
dans divers domaines scientifiques, notamment pour ses applications stratégiques dans
l’étude de la matière vivante, comme en tomographie par émission de positons (TEP),
une technique d’imagerie fonctionnelle largement utilisée en médecine.

La deuxième partie de l’étude est concentrée sur la double ionisation de certains gaz
rares. Ce processus se distingue de la simple ionisation par sa complexité accrue, tant
sur le plan théorique qu’expérimental, et représente un défi significatif pour la recherche.
Dans le premier chapitre, nous avons rappelé les principes fondamentaux de la simple
ionisation et défini la grandeur la plus importante pour ce processus, la section efficace,
en passant en revue différents modèles théoriques qui tentent de décrire le phénomène de
manière aussi complète que possible.

Dans le chapitre 2, nous avons introduit le processus de double ionisation, en expli-
quant ses différents mécanismes et en comparant sa complexité avec celle de la simple
ionisation. Le chapitre 3 présente nos résultats pour la simple ionisation de l’argon par
impact d’électrons et de positrons, obtenus en utilisant le modèle 3CWZ, qui s’avère parti-
culièrement performant dans ce domaine de recherche. Ce modèle, basé sur un schéma de
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charge variable et intégrant les effets post-collisionnels (PCI) de manière exacte, se montre
capable de prédire avec une bonne précision les positions des pics dans les régions binaires
et de recul. Nos calculs théoriques montrent de nombreuses structures intéressantes qui
mettent en évidence les caractéristiques des effets de charge, mieux que d’autres modèles
sophistiqués. Le dernier chapitre est dédié à l’étude de la double ionisation du krypton
et de l’Argon, en utilisant une approche innovante basée sur les ondes distordues, où les
électrons éjectés sont représentés par des ondes distordue et prenant en compte les effets
post-collisionnels. Une autre approche, celle de la charge variable, a également été em-
ployée en tant qu’approximation des effets de distorsion, offrant une précieuse économie
de temps de calcul dans les modèles complexes.

En conclusion, notre analyse met en évidence les puissances et les limites des différents
modèles théoriques pour prédire les distributions angulaires de la section efficace différen-
tielle dans les processus de collision impliquant les électrons. Le modèle BBK2DW, qui
inclut de manière détaillée les effets de distorsion et d’interactions post-collisionnelles,
démontre une meilleure correspondance globale avec les données expérimentales, en par-
ticulier dans la forme et l’intensité des pics angulaires. Cependant, certains écarts sub-
sistent, soulignant la complexité du processus d’ionisation et la nécessité d’améliorer des
approches existantes.

Le modèle BBK2CWZ, bien qu’il s’écarte davantage des données expérimentales dans
certaines conditions, surtout pour les grands angles où les effets post-collisionnels se ré-
vèlent significatifs. Ces observations montrent la grande importance de la prise en compte
de ces effets pour modéliser fidèlement la dynamique complexe observée expérimentale-
ment. En somme, notre étude démontre que le modèle BBK2CWZ, grâce à son intégration
efficace des effets post-collisionnels et de distorsion, constitue un cadre théorique plus réa-
liste. Toutefois, il faut noter qu’il y a des désaccords qui persistent entre la théorie et
l’expérience, d’où la nécessité d’améliorer d’avantage les modèles existants.
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Annexe A

Calcul de l’amplitude de diffusion pour
le modèle de BBK dans le cas de la
simple et double ionisation .

A.1 Cas de la simple ionisation

Soit l’élément de matrice Tif qui s’écrit comme suit :

Tif = 〈Ψf |V |Ψi〉 (A.1)

Avec V représentant le potentiel coulombien entre l’électron incident et l’électron actif
de la cible :

V = − 1

r0
+

1

r01
(A.2)

où r0 et r01 = |~r0 − ~r1| sont les positions de l’électron incident et de l’électron actif
respectivement.

L’état initial Ψi et l’état final Ψf :

Ψi(~ki, ~r0, ~r1) = φp(~ki, ~r0)ψnlm(~r1) (A.3)

Ψ∗f (
~ks, ~k1, ~r0, ~r1) = φ∗c(

~ks, ~r0)φ
∗
c(
~k1, ~r1)C(α01, ~ks1, ~r01) (A.4)

Avec φc l’onde coulombienne et C le terme qui décrit l’interaction post-collisionnelle :

φc =
1

(2π)3/2
ei
~k·~reπα/2Γ(1− iα)1F1(−iα, 1,−i(ks1r01 + ~ks1 · ~r01)) (A.5)
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ANNEXE A. CALCUL DE L’AMPLITUDE DE DIFFUSION POUR LE MODÈLE DE BBK DANS LE CAS
DE LA SIMPLE ET DOUBLE IONISATION .

C(α01, ~ks1, ~r01) = eπα01Γ(1− iα01)1F1(1− iα01, 1,−i(~ks1r01 + ~ks1 · ~r01)) (A.6)

Tel que :

~ks1 =
1

2
(~ks − ~k1) (A.7)

Ainsi, l’élément de matrice devient :

Tif =

∫ ∫
φ∗c(

~ks, ~r0)φ
∗
c(
~k1, ~r1)C

∗(α01, ~ks1, ~r01)

(
− 1

r0
+

1

r01

)
φp(~ki, ~r0)ψnlm(~r1)d~r0d~r1

(A.8)
qui peut être écrit comme :

Tif =−
∫ ∫

φ∗c(
~ks, ~r0)φp(~ki, ~r0)

1

r0
φ∗c(

~k1, ~r1)C
∗(α01, ~ks1, ~r01)ψnlm(~r1)d~r0d~r1

+

∫ ∫
φ∗c(

~ks, ~r0)φ
∗
c(
~k1, ~r1)C

∗(α01, ~ks1, ~r01)
1

r01
φp(~ki, ~r0)ψnlm(~r1)d~r0d~r1

(A.9)

Pour éliminer les termes contenant ~r01 , nous adoptons la méthode proposée par Kornberg
et Miraglia. Cette approche repose sur l’application des transformées de Fourier, qui
permettent de simplifier les intégrales en passant du domaine spatial au domaine des
impulsions. Grâce à cette transformation, les dépendances complexes en ~r01 peuvent être
traitées plus efficacement, rendant les calculs analytiques plus accessibles.

φ(~r) =
1

(2π)3/2

∫
ei~p·~rφ̃(~p)d~p

φ̃(~p) =
1

(2π)3/2

∫
e−i~p·~rφ(~r)d~r

(A.10)

D’où :

φ(~r) =
1

(2π)3

∫
ei~p·~r

∫
e−i~p·~r

′
φ(~r′)d~r′d~p (A.11)

Donc l’application sur le terme d’interaction donne :

C∗(α01, ~ks1, ~r01) =
1

(2π)3

∫
ei~p·~r01

∫
e−i~p·~r

′
01C∗(α01, ~ks1, ~r

′

01)d~r
′

01d~p (A.12)
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ANNEXE A. CALCUL DE L’AMPLITUDE DE DIFFUSION POUR LE MODÈLE DE BBK DANS LE CAS
DE LA SIMPLE ET DOUBLE IONISATION .

L’équation (A.9) devient :

Tif =
1

(2π)3

[∫ (∫
φ∗c(

~ks, ~r0)φp(~ki, ~r0)
1

r0
ei~p·~r0d~r0 ×

∫
e−i~p·~r1φ∗c(

~k1, ~r1)ψnlm(~r1)d~r1

×
∫
e−i~p·~r

′
01C∗(α01, ~ks1, ~r

′

01)d~r
′

01 −
∫
φ∗c(

~ks, ~r0)φp(~ki, ~r0)e
i~p·~r0d~r0

×
∫
e−i~p·~r1φ∗c(

~k1, ~r1)ψnlm(~r1)d~r1 ×
∫
e−i~p·~r

′
01
C∗(α01, ~ks1, ~r

′
01)

~r
′
01

d~r
′

01

)
d~p

]
(A.13)

En remplaçant ~r01 = ~r0 − ~r1 et φp(~k, ~r) = 1
(2π)3/2

ei
~k·~r, on trouve :

Tif =
1

(2π)
9
2

[∫ (∫
φ∗c(

~ks, ~r0)
1

r0
ei(

~ki+~p)·~r0d~r0 ×
∫
e−i~p·~r1φ∗c(

~k1, ~r1)ψnlm(~r1)d~r1

×
∫
e−i~p·~r

′
01C∗(α01, ~ks1, ~r

′

01)d~r
′

01 −
∫
φ∗c(

~ks, ~r0)φp(~ki, ~r0)e
i(~ki+~p)·~r0d~r0

×
∫
e−i~p·~r1φ∗c(

~k1, ~r1)ψnlm(~r1)d~r1 ×
∫
e−i~p·~r

′
01
C∗(α01, ~ks1, ~r

′
01)

~r
′
01

d~r
′

01

)
d~p

]
(A.14)

Finalement après l’introduction de deux paramètres λ1 et λ2 qui sont des paramètres
tendent vers 0

Tif =

√
4π

(2π)
9
2

lim
λ1→0

lim
λ2→0

∫ [
−
∫
φ∗c(

~ks, ~r0)
ei(

~ki+~p)·~r0

r0
e−λ1r0d~r0 ×

∫
φ∗c(

~k1, ~r1)e
−i~p·~r1ψnlm(~r1)d~r1

×
∫
C∗(α01, ~ks1, ~r

′
01)e

i(~ks1−~p)·~r′01e−i
~ks1·~r′01e−λ2r0d~r′01

+

∫
φ∗c(

~ks, ~r0)e
−i(~ki+~p)·~r0e−λ1r0d~r0 ×

∫
φ∗c(

~k1, ~r1)e
−i~p·~r1ψnlm(~r1)d~r1

× 1

(2π)3/2
C∗(α01, ~ks1, ~r

′
01)
ei(

~ks1−~p)·~r′01

r′01
e−i

~ks1·~r′01e−λ2r0d~r′01

]
d~p

(A.15)

A.2 Cas de la double ionisation

Similaire au cas de la simple ionisation, l’élément de matrice Tif qui s’écrit comme
suit :

Tif = 〈Ψf |V |Ψi〉 (A.16)

Avec V représentant le potentiel coulombien entre l’électron incident et l’électron actif
de la cible :
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ANNEXE A. CALCUL DE L’AMPLITUDE DE DIFFUSION POUR LE MODÈLE DE BBK DANS LE CAS
DE LA SIMPLE ET DOUBLE IONISATION .

V = − 2

r0
+

1

r01
+

1

r02
(A.17)

L’état initial Ψi et final Ψf :

Ψi(~ki, ~r0, ~r1, ~r2) = φp(~ki, ~r0)ψnlm(~r1, ~r2),

Ψ∗f (
~ks, ~k1, ~r0, ~r1, ~r2) = φ∗p(

~ks, ~r0)φ
∗
c(
~k1, ~r1)φ

∗
c(
~k2, ~r2)C(α12, ~k12, ~r12).

(A.18)

Tif =

∫∫∫
φ∗c(

~k1, ~r1)φ
∗
c(
~k2, ~r2)φp(~ks, ~r0)C

∗(α12, ~k12, ~r12)

×
(
− 2

r0
+

1

r01
+

1

r02

)
φp(~k0, ~r0)ψnlm(~r1, ~r2) d~r0 d~r1 d~r2

= −
∫∫∫

φ∗c(
~k1, ~r1)φ

∗
c(
~k2, ~r2)φp(~ks, ~r0)C

∗(α12, ~k12, ~r12)

× 2

r0
φp(~k0, ~r0)ψnlm(~r1, ~r2) d~r0 d~r1 d~r2

+

∫∫∫
φ∗c(

~k1, ~r1)φ
∗
c(
~k2, ~r2)φp(~ks, ~r0)C

∗(α12, ~k12, ~r12)

× 1

r01
φp(~k0, ~r0)ψnlm(~r1, ~r2) d~r0 d~r1 d~r2

+

∫∫∫
φ∗c(

~k1, ~r1)φ
∗
c(
~k2, ~r2)φp(~ks, ~r0)C

∗(α12, ~k12, ~r12)

× 1

r02
φp(~k0, ~r0)ψnlm(~r1, ~r2) d~r0 d~r1 d~r2

= I1 + I2 + I3

(A.19)

On commence par I1 et après l’utilisation de la formule de BETH aussi remplacer les
ondes planes par leur expression on trouve :∫

ei
~k·~r0

|~r0 − ~r1|
d~r0 =

4π

k2
ei
~k·~r1 (A.20)

I1 =
−8π

(2π)2k2

∫∫∫
φ∗e(

~k1, ~r1)φ
∗
e(
~k2, ~r2)C

∗(α12, ~k12, ~r
′
12)ψnhm(~r1, ~r2)d~r1d~r2 (A.21)

Le terme d’interaction après le double transformée de Fourier s’écrit :

C∗(α12, ~k12, ~r12) =
1

(2π)3

∫
ei~p·~r12 ×

∫
e−i~p·~r

′
12C∗(α12, ~k12, ~r

′

12)d~r
′

12d~p (A.18)

L’équation (A.21) devient :
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ANNEXE A. CALCUL DE L’AMPLITUDE DE DIFFUSION POUR LE MODÈLE DE BBK DANS LE CAS
DE LA SIMPLE ET DOUBLE IONISATION .

I1 =
−8π

(2π)6k2
lim
λ→0

∫∫∫ [
φ∗e(

~k1, ~r1)e
i~p·~r1φ(~r1)d~r1

φ∗e(
~k2, ~r2)e

−i~p·~r2φ(~r2)d~r2∫
ei(

~k12−~p)·~r
′
12e−i

~k12·~r
′
12C∗(α12, ~k12, ~r

′

12)e
−λ~r′12d~r

′

12

]
d~p

(A.22)

Pour I2 et I3, nous trouvons :

I2 =
−4π

(2π)6k2
lim
λ→0

∫ [ ∫
φ∗e(

~k1, ~r1)e
i( ~K+~p)·~r1φ(~r1)d~r1

×
∫
φ∗e(

~k2, ~r2)e
−i~p·~r2φ(~r2)d~r2

×
∫
ei(

~k12−~p)·~r
′
12e−i

~k12·~r
′
12C∗(α12, ~k12, ~r

′

12)e
−λ~r′12d~r

′

12

]
d~p

I3 =
−4π

(2π)6k2
lim
λ→0

∫ [
φ∗e(

~k1, ~r1)e
i~p·~r1φ(~r1)d~r1

×
∫
φ∗e(

~k2, ~r2)e
−i( ~K−~p)·~r2φ(~r2)d~r2

×
∫
ei(

~k12−~p)·~r
′
12e−i

~k12·~r
′
12C∗(α12, ~k12, ~r

′

12)e
−λ~r′12d~r

′

12

]
d~p

(A.23)
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Annexe B

DOUBLE IONISATION D’UN
ATOME DE TYPE np6 : section
efficace différentielle.

B.1 Les états d’un atome np6

Les 15 états possibles sont présentés comme suit :
• états propre de 1D :

A1 =
1√
2

{∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣}

A2 =
1√
2

{∣∣p0p0p1p1k1k2∣∣− ∣∣p0p0p1p1k1k2∣∣}

A4 =
1

2

{∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣+
∣∣p1p0p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p1p0p−1p−1k1k2∣∣}

A6 =
1

2

{∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣+
∣∣p−1p1p1p0k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p1p0k1k2∣∣}

A9 =
1

2
√

3

{
2
(∣∣p1p1p−1p−1k1k2∣∣+

∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣+
∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣)

− 2
(∣∣p1p1p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣)}
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

• état propre de 1S :

A7 =
1√
6

{(∣∣p1p1p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣)
−
(∣∣p1p1p−1p−1k1k2∣∣+

∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣+
∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣)}
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

• états propre de 3P :

A3 =
1

2
√

3

{∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p1p0p−1p−1k1k2∣∣+
∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣

−
∣∣p1p0p−1p−1k1k2∣∣− 2

∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣− 2
∣∣p0p1p−1p−1k1k2∣∣}

A5 =
1

2
√

3

{∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p1p0k1k2∣∣+
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣

−
∣∣p−1p1p1p0k1k2∣∣− 2

∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− 2
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣}

A8 =
1

2
√

3

{∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣+
∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣

−
∣∣p0p1p−1p0k1k2∣∣− 2

∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣− 2
∣∣p1p0p0p−1k1k2∣∣}

A10 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣+ 2

∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣
−
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣}

A11 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣+ 2

∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣
−
∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p1p1p−1k1k2∣∣}

A12 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣+ 2

∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣
−
∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣}

A13 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣+ 2

∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣
−
∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣− ∣∣p−1p0p−1p1k1k2∣∣}

A14 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣+ 2

∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣
−
∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣}

A15 =
1

2
√

3

{
2
∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣+ 2

∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣
−
∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣− ∣∣p−1p1p0p0k1k2∣∣}8



ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

Exemple de calcul :
Soit le premier état D1 =

∣∣p−1p−1∣∣ avec ML = −2 et MS = 0, D1 est un déterminant de
Slater où p−1 signifie que l’on considère une fonction d’onde spatiale p−1(~r) associée à un
spin down ↓ (noté par la suite β) et p−1 signifie que l’on considère une fonction d’onde
spatiale p−1(~r) associée à un spin up ↑ (noté par la suite α). Le déterminant D1 est associé
à la matrice

M1 =
1√
2

(
p−1(~r1)α(1) p−1(~r1)α(2)

p−1(~r2)β(1) p−1(~r2)β(2)

)
(B.1)

et donne après calcul : D1 = (p−1(~r1)p−1(~r2))
1√
2

(α(1)β(2)− α(2)β(1)), la fonction de
spin est antisymétrique quand on échange (1) en (2) et celle d’espace symétrique quand on
échange ~r1 en ~r2, donc la fonction d’espace et de spin est globalement antisymétrique.

On va faire opérer le moment cinétique orbital L̂2 et celui de spin Ŝ2 sur D1.
On rappelle que L̂2 = L̂−L̂+ + L̂z + L̂2

z (en unités atomiques, ~ = 1),L̂z |Y m
l 〉 = m |Y m

l 〉

L̂± |Y m
l 〉 =

√
l(l + 1)−m(m± 1)

∣∣Y m±1
l

〉 (B.2)

Ici L̂zD1 = −2D1 ; L̂2
zD1 = 4D1 ; L̂+D1 =

√
2
∣∣p0p−1∣∣ +

√
2 |p−1p0| ; L̂−L̂+(D1) = 4D1

et donc L̂2D1 = 6D1. D1 est fonction propre de L̂2 avec la valeur propre L = 2.

On fait ensuite opérer l’opérateur Ŝ2 = Ŝ−Ŝ+ + Ŝz + Ŝ2
z , ŜzD1 = 0, Ŝ+D1 = 0 d’où

Ŝ2D1 = 0 et donc S = 0. D1 est bien fonction propre de L̂2 et de Ŝ2 et est l’un des états
propres de1D.

On cherche maintenant le déterminant correspondant pour np4 : DN
1 =

∣∣p0p0p−1p−1∣∣
avec ML = −2 et MS = 0. Ici L̂zDN

1 = −2DN
1 ; L̂2

zD
N
1 = 4DN

1 ;

L̂+D
N
1 =

√
2
∣∣p1p0p−1p−1∣∣+

√
2
∣∣p0p1p−1p−1∣∣

L̂−L̂+D
N
1 = 2

∣∣p0p0p−1p−1∣∣ + 2
∣∣p0p0p−1p−1∣∣ = 4DN

1 d’où L̂2DN
1 = 6DN

1 donc DN
1 est

fonction propre de L̂2 avec la valeur propre L = 2.

ŜzD
N
1 = 0, Ŝ+D

N
1 = 0 d’où Ŝ2DN

1 = 0 et donc S = 0. DN
1 est bien fonction propre

de L̂2 et de Ŝ2 et est l’un des états propres de 1D.

On va construire le déterminant de SLATER correspondant aux 4 électrons de l’ion
(np4) et des deux électrons éjectés désignés par k1 ou (k1) et k2 ou (k2).

On a au départ deux déterminants de Slater possibles :
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

D
′
1 =

∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣ et D′′1 =
∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣

On applique uniquement l’opérateur S2 :
ŜzD

′
1 = 0, Ŝ+D

′
1 =

∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣
et Ŝ−Ŝ+D

′
1 =

∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣+
∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣ d’où Ŝ2D′1 = D′1 +D′′1 .

De même : ŜzD′′1 = 0, Ŝ+D
′′
1 =

∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣
et Ŝ−Ŝ+D

′′
1 =

∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣+
∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣ d’où Ŝ2D′′1 = D′′1 +D′1.

L’opérateur Ŝ2, dans la base formée par D′1 et D′′1 , sera représenté par la matrice :(
1 1

1 1

)
Les valeurs propres sont λ = 0 et λ = 2. Ici seul S = 0 convient car on part d’un état

initial 1S.
Le déterminant fonction propre de S2 sera :

A1 =
1√
2

{ ∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣ } (B.3)

B.2 Section Efficace

Soit le premier état correspondant à la double ionisation de deux électrons dans la
couche p1p1 . On avait déterminé l’état final 1D tel que :

A1 =
1√
2

(D1 −D2) =
1√
2

{ ∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣− ∣∣p0p0p−1p−1k1k2∣∣ } (B.4)

L’état initial correspond à
Ψi =

∣∣p0p0p−1p−1p1p1∣∣ (B.5)
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

si on dévloppe suivant p1 et p1

Ψi =
1√
720

(
p1(1)p1(2)A3456 − p1(1)p1(3)A2456

+ p1(1)p1(4)A2356 − p1(1)p1(5)A2346 + p1(1)p1(6)A2345

− p1(2)p1(1)A3456 + p1(2)p1(3)A1456 + p1(2)p1(4)A1356

+ p1(2)p1(5)A1346 − p1(2)p1(6)A1345 + p1(3)p1(1)A2456

− p1(3)p1(2)A1456 + p1(3)p1(4)A1256 − p1(3)p1(5)A1246

+ p1(3)p1(6)A1245 − p1(4)p1(1)A2356 + p1(4)p1(2)A1356

− p1(4)p1(3)A1256 + p1(4)p1(5)A1236 − p1(4)p1(6)A1235

+ p1(5)p1(1)A2346 − p1(5)p1(2)A1346 + p1(5)p1(3)A1246

− p1(5)p1(4)A1236 + p1(5)p1(6)A1234 − p1(6)p1(1)A2345

+ p1(6)p1(2)A1345 − p1(6)p1(3)A1245 + p1(6)p1(4)A1235

− p1(6)p1(5)A1234

)

(B.6)

Le terme A3456 correspond au déterminant de la matrice∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
p0(3) p0(4) p0(5) p0(6)

p0(3) p0(4) p0(5) p0(6)

p−1(3) p−1(4) p−1(5) p−1(6)

p−1(3) p−1(4) p−1(5) p−1(6)

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
Et, par exemple, Le terme A1234 correspond au déterminant de la matrice∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

p0(1) p0(2) p0(3) p0(4)

p0(1) p0(2) p0(3) p0(4)

p−1(1) p−1(2) p−1(3) p−1(4)

p−1(1) p−1(2) p−1(3) p−1(4)

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

On obtient finalement après factorisation des termes de type A3456

Ψi =
1√
720

(
p1(1)p1(2) [α(1)β(2)− α(2)β(1)]A3456 − p1(1)p1(3) [α(1)β(3)− α(3)β(1)]A2456

+ p1(1)p1(4) [α(1)β(4)− α(4)β(1)]A2356 − p1(1)p1(5) [α(1)β(5)− α(5)β(1)]A2346

+ p1(1)p1(6) [α(1)β(6)− α(6)β(1)]A2345 + p1(2)p1(3) [α(2)β(3)− α(3)β(2)]A1456

− p1(2)p1(4) [α(2)β(4)− α(4)β(2)]A1356 + p1(2)p1(5) [α(2)β(5)− α(5)β(2)]A1346

− p1(2)p1(6) [α(2)β(6)− α(6)β(2)]A1345 + p1(3)p1(4) [α(3)β(4)− α(4)β(3)]A1256

− p1(3)p1(5) [α(3)β(5)− α(5)β(3)]A1246 + p1(3)p1(6) [α(3)β(6)− α(6)β(3)]A1245

+ p1(4)p1(5) [α(4)β(5)− α(5)β(4)]A1236 − p1(4)p1(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)]A1235

+ p1(5)p1(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)]A1234

)
(B.7)

On développe D1 en fonction de k1 et k2 de ce qui permet de faire apparaître les mêmes
quantités A3456.....A1234 :

D1 =
1√
720

([
k1(1)k̄2(2)− k1(2)k̄2(1)

]
A3456 −

[
k1(1)k̄2(3)− k1(3)k̄2(1)

]
A2456

+
[
k1(1)k̄2(4)− k1(4)k̄2(1)

]
A2356 −

[
k1(1)k̄2(5)− k1(5)k̄2(1)

]
A2346

+
[
k1(1)k̄2(6)− k1(6)k̄2(1)

]
A2345 +

[
k1(2)k̄2(3)− k1(3)k̄2(2)

]
A1456

−
[
k1(2)k̄2(4)− k1(4)k̄2(2)

]
A1356 +

[
k1(2)k̄2(5)− k1(5)k̄2(2)

]
A1346

−
[
k1(2)k̄2(6)− k1(6)k̄2(2)

]
A1345 +

[
k1(3)k̄2(4)− k1(4)k̄2(3)

]
A1256

−
[
k1(3)k̄2(5)− k1(5)k̄2(3)

]
A1246 +

[
k1(3)k̄2(6)− k1(6)k̄2(3)

]
A1245

+
[
k1(4)k̄2(5)− k1(5)k̄2(4)

]
A1236 −

[
k1(4)k̄2(6)− k1(6)k̄2(4)

]
A1235

+
[
k1(5)k̄2(6)− k1(6)k̄2(5)

]
A1234

)

(B.8)

Et pour D2 :
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

D2 =
1√
720

([
k̄1(1)k2(2)− k̄1(2)k2(1)

]
A3456 −

[
k̄1(1)k2(3)− k̄1(3)k2(1)

]
A2456

+
[
k̄1(1)k2(4)− k̄1(4)k2(1)

]
A2356 −

[
k̄1(1)k2(5)− k̄1(5)k2(1)

]
A2346

+
[
k̄1(1)k2(6)− k̄1(6)k2(1)

]
A2345 +

[
k̄1(2)k2(3)− k̄1(3)k2(2)

]
A1456

−
[
k̄1(2)k2(4)− k̄1(4)k2(2)

]
A1356 +

[
k̄1(2)k2(5)− k̄1(5)k2(2)

]
A1346

−
[
k̄1(2)k2(6)− k̄1(6)k2(2)

]
A1345 +

[
k̄1(3)k2(4)− k̄1(4)k2(3)

]
A1256

−
[
k̄1(3)k2(5)− k̄1(5)k2(3)

]
A1246 +

[
k̄1(3)k2(6)− k̄1(6)k2(3)

]
A1245

+
[
k̄1(4)k2(5)− k̄1(5)k2(4)

]
A1236 −

[
k̄1(4)k2(6)− k̄1(6)k2(4)

]
A1235

+
[
k̄1(5)k2(6)− k̄1(6)k2(5)

]
A1234

)
.

(B.9)

A1 =
1√

1440

([
k1(1)k2(2) + k1(2)k2(1)

][
α(1)β(2)− α(2)β(1)

]
A3456

−
[
k1(1)k2(3) + k1(3)k2(1)

][
α(1)β(3)− α(3)β(1)

]
A2456

+
[
k1(1)k2(4) + k1(4)k2(1)

][
α(1)β(4)− α(4)β(1)

]
A2356

−
[
k1(1)k2(5) + k1(5)k2(1)

][
α(1)β(5)− α(5)β(1)

]
A2346

+
[
k1(1)k2(6) + k1(6)k2(1)

][
α(1)β(6)− α(6)β(1)

]
A2345

+
[
k1(2)k2(3) + k1(3)k2(2)

][
α(2)β(3)− α(3)β(2)

]
A1456

−
[
k1(2)k2(4) + k1(4)k2(2)

][
α(2)β(4)− α(4)β(2)

]
A1356

+
[
k1(2)k2(5) + k1(5)k2(2)

][
α(2)β(5)− α(5)β(2)

]
A1346

−
[
k1(2)k2(6) + k1(6)k2(2)

][
α(2)β(6)− α(6)β(2)

]
A1345

+
[
k1(3)k2(4) + k1(4)k2(3)

][
α(3)β(4)− α(4)β(3)

]
A1256

−
[
k1(3)k2(5) + k1(5)k2(3)

][
α(3)β(5)− α(5)β(3)

]
A1246

+
[
k1(3)k2(6) + k1(6)k2(3)

][
α(3)β(6)− α(6)β(3)

]
A1245

+
[
k1(4)k2(5) + k1(5)k2(4)

][
α(4)β(5)− α(5)β(4)

]
A1236

−
[
k1(4)k2(6) + k1(6)k2(4)

][
α(4)β(6)− α(6)β(4)

]
A1235

+
[
k1(5)k2(6) + k1(6)k2(5)

][
α(5)β(6)− α(6)β(5)

]
A1234

)

(B.10)
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

on peut aussi déterminer A3456
p0(3) p0(4) p0(5) p0(6)

p0(3) p0(4) p0(5) p0(6)

p−1(3) p−1(4) p−1(5) p−1(6)

p−1(3) p−1(4) p−1(5) p−1(6)

 = p0(3)p0(4)

(
p−1(5) p−1(6)

p−1(5) p−1(6)

)
− p0(3)p0(5)

(
p−1(4) p−1(6)

p−1(4) p−1(6)

)

+ p0(3)p0(6)

(
p−1(4) p−1(5)

p−1(4) p−1(5)

)
− p0(3)p−1(4)

(
p−1(5) p−1(6)

p−1(5) p−1(6)

)

+ p0(3)p−1(5)

(
p−1(4) p−1(6)

p−1(4) p−1(6)

)
− p0(3)p−1(6)

(
p−1(4) p−1(5)

p−1(4) p−1(5)

)

+ p−1(3)p−1(4)

(
p0(5) p0(6)

p0(5) p0(6)

)
− p−1(3)p−1(5)

(
p0(4) p0(6)

p0(4) p0(6)

)

+ p−1(3)p−1(6)

(
p0(4) p0(5)

p0(4) p0(5)

)

on peut remarquer que p0(3)p0(4)− p0(3)p0(4) = p0(3)p0(4)
[
α(3)β(4)− α(4)β(3)

]
et on écrit

A3456 = p0(3)p0(4) [α(3)β(4)− α(4)β(3)] p−1(5)p−1(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)]

− p0(3)p0(5) [α(3)β(5)− α(5)β(3)] p−1(4)p−1(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)]

+ p0(3)p0(6) [α(3)β(6)− α(6)β(3)] p−1(4)p−1(5) [α(4)β(5)− α(5)β(4)]

+ p0(5)p0(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)] p−1(3)p−1(4) [α(3)β(4)− α(4)β(3)]

− p0(4)p0(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)] p−1(3)p−1(5) [α(3)β(5)− α(5)β(3)]

+ p0(4)p0(5) [α(4)β(5)− α(5)β(4)] p−1(3)p−1(6) [α(3)β(6)− α(6)β(3)]

A2456 = p0(2)p0(4) [α(2)β(4)− α(4)β(2)] p−1(5)p−1(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)]

− p0(2)p0(5) [α(2)β(5)− α(5)β(2)] p−1(4)p−1(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)]

+ p0(2)p0(6) [α(2)β(6)− α(6)β(2)] p−1(4)p−1(5) [α(4)β(5)− α(5)β(4)]

+ p0(5)p0(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)] p−1(2)p−1(4) [α(2)β(4)− α(4)β(2)]

− p0(4)p0(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)] p−1(2)p−1(5) [α(2)β(5)− α(5)β(2)]

+ p0(4)p0(5) [α(4)β(5)− α(5)β(4)] p−1(2)p−1(6) [α(2)β(6)− α(6)β(2)]

(B.11)

On peut maintenant déterminer l’élément de matrice :

M =
1

720
√

2
〈A1|U |Ψi〉 (B.12)
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

L’interaction électron incident-krypton s’écrit ici :

U = exp(i ~K ·~r1)+exp(i ~K ·~r2)+exp(i ~K ·~r3)+exp(i ~K ·~r4)+exp(i ~K ·~r5)+exp(i ~K ·~r6)−6

(B.13)
On calcule l’élément de matrice comprenant l’élément commun A3456 :

M =
1

720
√

2
〈A3456 [k1(1)k2(2) + k1(2)k2(1)] [α(1)β(2)− α(2)β(1)]

∣∣U ∣∣
A3456p1(1)p1(2) [α(1)β(2)− α(2)β(1)]〉

(B.14)

Le premier terme s’écrit :

A1
3456 = p0(3)p0(4) [α(3)β(4)− α(4)β(3)] p−1(5)p−1(6) [α(5)β(6)− α(6)β(5)] (B.15)

M1,1 =
1

720
√

2
〈A1

3456 [k1(1)k2(2) + k1(2)k2(1)] [α(1)β(2)− α(2)β(1)]
∣∣U ∣∣

A1
3456p1(1)p1(2) [α(1)β(2)− α(2)β(1)]〉

(B.16)

L’intégration sur tous les spins donne un facteur 8 et on obtient :

M1,1 =
1

90
√

2

(
〈k1|K|p1〉〈k2|p1〉+ 〈k1|p1〉〈k2|K|p1〉+ 〈k2|K|p1〉〈k1|p1〉+ 〈k2|p1〉〈k1|K|p1〉

+ 2〈p0|K|p0〉〈k1|p1〉〈k2|p1〉+ 2〈p−1|K|p−1〉〈k1|p1〉〈k2|p1〉+ 2〈p−1|K|p−1〉〈k2|p1〉〈k1|p1〉

− 6〈k1|p1〉〈k2|p1〉 − 6〈k2|p1〉〈k1|p1〉
)

(B.17)
Après regroupement des termes on obtient :

M1,1 =

√
2

90

(
〈k1|K|p1〉〈k2|p1〉+〈k2|K|p1〉〈k1|p1〉+〈k1|p1〉〈k2|p1〉(−6+2〈p0|K|p0〉+2〈p−1|K|p−1〉)

)
(B.18)

Les autres contributions de A2
3456, A

3
3456, ...A

6
3456 donnent le même résultat : M1,1 =

M2,2 = ...M6,6

M(A3456) =

√
2

15

(
〈k1|p1〉〈k2|p1〉+〈k2|K|p1〉〈k1|p1〉+〈k1|p1〉〈k2|p1〉(−6+2〈p0|K|p0〉+2〈p−1|K|p−1〉)

)
(B.19)

Si on examine les termes croisés tels que M1,2 :
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ANNEXE B. DOUBLE IONISATION D’UN ATOME DE TYPE NP 6 : SECTION EFFICACE
DIFFÉRENTIELLE.

M1,2 =
1

720
√

2
〈A1

3456 [k1(1)k2(2) + k1(2)k2(1)] [α(1)β(2)− α(2)β(1)]
∣∣U ∣∣

A2
3456p1(1)p1(2) [α(1)β(2)− α(2)β(1)]〉

(B.20)

Avec A2
3456 = −p0(3)p0(5) [α(3)β(5)− α(5)β(3)] p−1(4)p−1(6) [α(4)β(6)− α(6)β(4)]

On obtient une contribution nulle (on a le terme p0(4)p−1(5) dans l’état final avec le terme
p0(5)p−1(4) dans l’état initial).
La contribution des 15 termes A3456, A2456, . . . A1234 avec eux-mêmes (contribution ‘direc-
te’) donnera finalement :

Mdirect =
√

2
(
〈k1|K|p1〉〈k2|p1〉+〈k2|K|p1〉〈k1|p1〉+〈k1|p1〉〈k2|p1〉(−6+2〈p0|K|p0〉+2〈p−1|K|p−1〉)

)
(B.21)
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