Bevezetés

A huszadik szdzad méasodik felében az atommagfizikai kutatasokra kifejlesz-
tett kisérleti berendezések (pl. gyorsitok, detektorok, sth.) és elméleti mod-
szerek lehetéveé tették az atomi iitkozésekben lejatszodo atomfizikai folyama-
tok részletesebb tanulmanyozasat. Ezzel megnyilt az Gt olyan magasan ger-
jesztett atomi és iondallapotok szelektiv létrehozésara és tanulmanyozasara,
amelyek a természetben egyébként csak igen forrd plazmakban fordulhatnak
elg, ahol kisérletileg tobbnyire nem vizsgalhatok. Noha atomi iitkdzésekben
a nagy energidknak koszonhetGen tobb elektron atmenetével jard folyama-
tok is létrejohetnek, az iitkozéses atomfizikai vizsgalatok kezdetben féként az
egyelektronos folyamatok alaposabb megértésére iranyultak. Ilyen példaul az
egyszeres gerjesztés, ionizacio vagy befogas folyamata. Az elméleti leirés ter-
mészetes kiindulési pontja a gyorsan mozgd, pontszeri toltések altal kivaltott
Coulomb-gerjesztés targyaldsa volt a perturbicidoszamitas elsG rendjében.
Ertheté modon, kezdetben a kisérletek is az egyszeriibb folyamatok, mech-
anizmusok feltérképezésére iranyultak. Természetesen az id6kézben felgyiilt
mérési adatok egy jelentds része az egyelektron—atmenettel jard folyamatok
segitségével nem volt értelmezhets. Ugyanakkor az egyszertibb folyamatok
megismerése és az elméleti modszerek fejlédése fokozatosan lehetévé tette,
hogy az érdeklédés kézéppontjaba a bonyolultabb, tobb elektron atmeneté-
vel jaro folyamatok keriiljenek. Az egyelektron-atmenettel jard folyamatok
alapos megismerése megnyitotta az utat mind a tobb elektron aAtmeneté-
vel jaro folyamatok, mind a bonyolultabb idébeli fejlédéssel leirhato, az el-
s6rendd perturbacidoszamitas alkalmazhatosagi hatarain kiviil esé folyamatok
tanulményozasa el6tt is. Példa erre, hogy napjainkban az atomi iitkozések
fizikdjanak egyik jelentss teriiletévé valt a két {itk6z6 centrumon levi elek-
tronok ko6zotti kolecsonhatés szerepének vizsgalata az iitkozésekben lejatszodo

folyamatokban.

A dolgozat tobbelektronos, illetve tobb 1épcsében megvalosulo folyamatok
leirdsaval foglalkozik. A tobbelektronos folyamatokat két esetben vizsgéljuk.
Egyik a kétcentrumi elektron—elektron kélesénhatés, illetve ennek egy speci-

alis megnyilvanulasa, amikor az elektronjai 4ltal leArnyékolt gerjesztG partner



hoz létre egyszeres gerjesztési folyamatokat. A masik eset az, amikor a vizs-
galt allapot ténylegesen tobb elektron atmenetével valosul meg. Ez létrejohet
egyszerre mindkét iitkoz$ partneren is, amelyet dielektronikus folyamatnak
neveziink. A dolgozatban a tobb elektron atmenetével jaré folyamatok koziil
a dielektronikus, illetve részletesebben a befogassal és ionizacioval jaro, ugy-
nevezett transfer—loss folyamatokat targyaljuk.

A t6bb 1épcesében megvalosulo folyamatok arra az esetre vonatkoznak, amikor
a vizsgalt allapot kialakulasiaban szerepet jatszo elektron tobb kozbenss al-
lapoton keresztiil keriil abba az allapotba, amely a vizsgalat szempontjabol
fontos. Ide sorolhatd a dolgozatban targyalt transfer—loss—cascade folyamat
és az iitkozésekben ionizalodo elektronok tobbszoros szorddasa.

Az értekezés a kovetkezGképpen épiil fel: az 1. fejezet ismerteti a dolgo-
zatban alkalmazott elméleti modszereket. A 2. fejezetben az elektronokat
is hordozo gerjeszt6 partner arnyékolt terének figyelembevételére kidolgo-
zott, igynevezett arnyékolasi modell keriil bemutatasra. Ez a fejezet tartal-
mazza az arnyékolt l1ovedék altal 1étrehozott egyelektronos céltargydtmenetek
matrixelemeinek szamitasara kifejlesztett programcsomag ismertetését is. A
tovabbi fejezetek egy-egy jelenség kisérleti vizsgalatara épiilé elemzéseknek,
esettanulmanyoknak tekintheték. A 3. fejezet az O és FO* ionoknak
He atomokkal és Hy molekuldkkal valo iitkozéseiben létrejove |1s2s%2S),
|152s2p 7 , P)allapotainak kialakulasaban szerepet jatszo egy- és kételektronos
folyamatokat targyalja. Ugyanezen iitkozésekben létrejovs O%F és F6 ionok
|152s2p2P) allapoténak kialakulasa kapcsan a tobbelektronos, illetve tobb-
lépcs6s transfer—loss folyamatok leirasa a 4. fejezetben keriil bemutatasra.
Az 5. fejezet 1.8 MeV és 2.8 MeV CT és Xe iitkozésben kiléps elektronok
tobblépcsds Fermi—gyorsitasanak kinematikai elemzését adja, és roviden is-
merteti a haromszoros illetve négyszeres szoérassal jarod gyorsitasi szekven-

cidkra vonatkozo kisérleti bizonyitékokat is.

Eredmények

Uj tudomanyos eredményeimet a kovetkezd tézispontok tartalmazzak:

1. Kifejlesztettem és teszteltem egy szamitogépes programcsomagot, amely



lehetéve teszi a Ricz és munkatarsail altal kidolgozott Arnyékolasi mo-

dell széles kord alkalmazéasit. Ennek soran:

(a) Kidolgoztam egy konnyen programozhato eljarast az I, L (x) és
Koyt (z) Bessel-fiiggvények tetszéleges rend derivaltjainak meg-

hatarozasara [1, 6].

(b) Kifejlesztettem két szamitogépes program-modult az In+%(x) és
K, +%(x) Bessel-fiiggvények széles n és z tartoméanyban torténd

pontos, numerikus meghatéarozaséara |1, 6.

(c) Kifejlesztettem egy szamitogépes programot arnyékolt Coulomb—
potencialok altal 1étrehozott, kotott allapotok kozotti atomi Atme-
netek matrixelemeinek nagy pontossagi numerikus szamitaséra,
tetszbleges kezdeti és végallapoti hullamfiiggvények segitségével
1, 6].

2. (a) Gerjesztési hataskeresztmetszeteket hataroztam meg a litiumszert
oxigén és fluor ionoknak He és Hy céltargyakkal valo iitkozéseire
vonatkozoan, az 5 — 47 MeV lovedékenergia tartomanyban. Az
|1525%2S) egyszeresen gerjesztett allapotokba valo Atmenetek ha-
taskeresztmetszetét a félklasszikus kozelités elsG rendjében, az
[15252p 2 , P) allapotokba térténd gerjesztéseket a félklasszikus ko-
zelités masodik rendjében szamitottam. A céltargyak ersterét

arnyékolt Coulomb-potencialokkal irtam le [2].

(b) A kisérleti adatokkal valo osszevetés érdekében valamennyi iitkozési
rendszerre kiszamitottam a dielektronikus (eeE) folyamatok (és a

transfer—loss folyamat, lasd 3. tézispont) jarulékat is [2].
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(c)

Az (a) és (b) tézispontokban szerepls — az O°" és FF ionokra
vonatkoz6 — szamitasokat gy arnyékolt hidrogénszerid, mint
Hartree-Fock-Slater tipust hullaimfiiggvények esetén elvégeztem.
Megmutattam, hogy a varakozasokkal ellentétben a hidrogénszerii
hullamfiiggvények 7Z=8, 9 esetén sem alkalmasak a litiumszerd
ionok &llapotainak lefrasara. A realisztikusabb Hartree-Fock—
Slater hullamfiiggvények hasznalata viszont altalaban jo egyezést
adott a kisérleti adatokkal [2].

3. A 3 — 10a.u. lovedéksebesség tartomanyban megvizsgaltam a litium-

szeri oxigén és fluor |1s2s2p) konfiguracioval jellemezhets allapotainak

kialakuldsaban a transfer—loss folyamatok szerepét, nevezetesen a 16-

vedék 2p héjara torténd befogéssal jaro To,L transfer—loss folyamat,

valamint a magasabb héjakra torténs befogasokat is magaba foglald

T?L (double-transfer-loss) és a TLC transfer-loss—cascade folyamatok

szerepét,.

()

A fiiggetlen részecske modell keretében meghataroztam a Ty,L és
T2L folyamat hataskeresztmetszeteit egyelektron dtmenetek valo-

szintiségeinek felhasznalasaval |3, 7.

Megallapitottam, hogy a fenti 16vedéksebesség tartomanyban a
metastabil |1s2s2p*P) éllapot kialakuldsaban mér a To,L folya-
mat is jelentds szerepet jatszik, de a ketténél tobb 1épésben lejat-
sz6dd TLC transfer—loss—cascade folyamatnak &ltalaban nagyobb
a jaruléka. Ugyanakkor a T?L folyamat jaruléka csak a legkisebb
l6vedékenergidknal szamottevs |3, 7|. Ezen harom folyamat eredd-
jeként kapott elméleti gorbék jol megkdzelitik a mért hataskereszt-
metszet értékeket. Figyelemremélto, hogy az elméleti szamitasok a
kisérleti hataskeresztmetszetek 16vedékenergia fliggvényében valo

viselkedését mind a négy vizsgalt litkdzési rendszerre jol leirjak.



4. Részt vettem szén ionok és nemesgaz atomok iitkozéseiben szabadda
valo elektronok tgynevezett Fermi-gyorsitasi mechanizmusdnak vizs-
galatahoz kapcsolodd mérésekben, illetve a mért adatok kiértékelésé-
ben. Ezekben a mérésekben sikeriilt elGszor kimutatnunk héromszoro-
san és négyszeresen szorodo elektronokat, kozepes iitkozési energidkon,
Ct+Xe iitkozésekben [2,3].

Ebben a téméban sajat eredményem, hogy a tobbszoros szoras kine-
matikai elemzése alapjan meghataroztam azokat az energia- és szogtar-
toméanyokat, ahol az elektronspektrumban a t6bbszoros szorasi jarulékok

varhatoak és azonosithatoak voltak.

English summary of the thesis

Experimental and theoretical investigations of atomic collisions in the twenti-
eth century started by studying one-electron processes like single excitation,
ionization or capture. The accumulated knowledge about such simple transi-
tions and the development of the theoretical models made gradually possible
the investigation of multi-electron and multi-step processes. In the present
work, one of the discussed multi-electron processes is a specific case of the
two-center electron-electron interactions, namely the screening effect. Here
the nucleus of the exciting partner is screened by its electrons, which reduces
the excitation probabilities. In the other studied cases, the collision really
takes place with the transition of more than one electron. In the thesis, we
study the role of two-center dielectronic processes in collisional excitations.
Besides, we study the transfer—loss processes in the formation of lithium—like
single excited states of oxigen and fluorine ions, in details. In multi-step
processes, an atomic system undergoes several intermediate states before it
reaches the observed final state. Examples for multi-step processes discussed
in the thesis are the transfer—loss—cascade process and the accelerating mul-
tiple scattering of electrons ionised in atomic collisions.

The dissertation consists of the followings parts: in Chapter 1. a brief in-
troduction to the applied theoretical methods is given. Chapter 2. presents

the screening modell applied in calculations, and it also contains a brief



presentation of a program package designed to calculate one-electron tran-
sition matrix elements induced by the screened Coulomb potential of the
exciting partner. The further chapters of the thesis are case studies of exper-
imentally investigated processes. Chapter 3. is devoted to study one- and
two-electron processes in case of the formation of the lithium-like |152s%2S)
and [1s252p? , P) states of the O°" and F®* ions in collisions with He and H,
molecules. For the same collision systems the study of the multi-electron and
multi-step transfer-loss processes, in the formation of the state |1s2s2p*P)
of the lithium-like oxygen and flurine ions, is given in Chapter 4. . Chapter
5. contains the kinematical analysis of the Fermi-shuttle acceleration mech-
anism of electrons emitted from 1.8, 2.8 MeV C*-+Xe collisions, and briefly
shows the experimental evidence for the triple and quadruple electron scat-
tering.

The results regarding the description of the above processes are summerized

as follows:

e [ have developed and tested a program-package to facilitate the appli-
cation of the screening model worked out by Ricz et al. [Ric93| in a
wide range of atomic collision calculations. The present code has been
designed to calculate matrix elements for transitions between atomic
bound states, induced by the screened field of the exciting partner. The
code supports the use of a wide class of screening potentials and arbi-
trary numerical wave functions for the initial and final atomic states.
The package includes subroutines for accurate calculations of the Bessel
functions I, 1 (x) and K, (x), for wide ranges of the argument = and
the order n. It contains also subroutines for the determination of dif-

ferent order derivatives of the Bessel functions 1, 1 (z) and K, L (x).

e [ have determined excitation cross sections for the lithium-like oxygen
and fluorine ions in collisions with He and Hs molecules, in the 5 — 7
MeV projectile energy range. The calculations have been performed
within the framework of the semiclassical approximation. The exci-
tation probabilities for state |152s?2S) were calculated in first order,

while for the states [15252p 2, P) in second order. The exciting field of



the neutral targets was described by screened Coulomb-potential. In
the formation of the studied single excited states the contributions of
the dielectronic (eeE), and the transfer—loss processes have also been
taken into account. The calculations were performed using H-like as
well as Hartree-Fock-Slater wave functions for the description of the
initial and final states of the O°* and F®* ions. We have shown that,
in contrary to earlier expectations, H-like wave functions can not satis-
factorily describe the lithium-like states for Z=8, 9. Calculations based
on the more realistic Hartree-Fock-Slater wave functions, are in good

agreement with the experimental data.

For the lithium-like oxygen and fluorine ions, the role of the transfer—
loss processes was analyzed in the formation of single excited states,
belonging to the |1s2s2p) configuration. The Auger-decaying states
were created in collisions with He and Hj target in the 3-10 a.u. pro-
jectile velocity range. In the studied collisions, the observed transfer—
loss processes consist of the ionization of one of the 1s electrons of the
lithium-like ion, and the simultaneous capture to the higher shells of
the ion from the target. Three transfer—loss contributions have been
studied: the Ty,L process with the specific 2p final state for capture and
the more complicated T?L (double-transfer-loss) and TLC (transfer—
loss-cascade) processes. Cross sections for the transfer-loss processes
have been determined within the framework of the independent parti-
cle model using one-electron probabilities. Comparing the theoretical
results with the experimetal data, we found that in the studied veloc-
ity range, the Ty, process has an important role in the formation of
the metastabile |152s2p*P) state. However, the TLC process, which
includes the capture to higher shells has been found to provide a larger
contribution. The calculated contribution of T2L process is negligible
except for very low projectile energies. The sum of the three processes
provides a qualitative agreement with the experimental data. It is
remarkable that the theoretical calculations, performed within the in-

dependent particle model, reproduce the impact energy dependence of



the experimental data, for all the four studied collision systems.

e [ participated in experiments which were conducted to demonstrate the
existance of the Fermi—shuttle acceleration of the electrons emitted in
intermediate velocity collisions of carbon ions with noble gases. In these
experiments, evidence has been found for triple and quadruple electron
scattering sequences before ejection. I took part in the measurment
and in the evaluation of the experimental data. Moreover, based on a
classical analysis of the multiple scattering processes, I have determined
the angle and energy range, where the multiple scattered electrons were

expected to appear and later observed in the double differential spectra.
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