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RESUMO: Neste  trabalho  realizamos  uma  breve  revisão  bibliográfica  de  resultados  para  a  seção de
choque diferencial (DCS) e para a força do oscilador generalizado (GOS) para a excitação eletrônica de
moléculas por impacto de elétrons. Discutimos os resultados das DCS's para algumas excitações singletos
das moléculas de CO, CO2, OCS, N2 e N2O e GOS para excitações singletos das moléculas de N2 e C (1s)
do C2N2. Os resultados mostram a convergência da GOS para a força do oscilador óptico (OOS) na região
de baixo momento transferido para as transições permitidas por dipolo elétrico. Nessa região, o espectro
óptico  da  excitação  eletrônica  por  fotoabsorção  pode  ser  comparado  com  o  espectro  da  excitação
eletrônica por impacto de elétron.
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INTRODUÇÃO

O estudo de colisões entre elétrons e moléculas
é uma das linhas de pesquisa de maior investigação
em física atômica e molecular e encontra diversas
aplicações  em  áreas  científicas  e  tecnológicas
(COUSTENIS, 2009), (GUPTA, 2006 ), (PINDZOLA,
2005),  (NISHIMURA,  2002)  e  (VARELLA,  2000).
Por exemplo,  no estudo de plasmas, meio gasoso
onde  existem  moléculas  neutras,  íons  e  elétrons
livres,  torna-se  fundamental  o  conhecimento  da
seção de choque de espalhamento de elétrons para
o entendimento da dinâmica do plasma, ou seja, é
necessário conhecer a eficiência de cada processo
na colisão eletrônica.   A excitação eletrônica tem
ainda fundamental importância na compreensão de
fenômenos  relacionados  com  a  química  do  meio
interestelar,  com  a  aurora  boreal,  com  a
composição  de  cometas  e  com  a  opacidade  das
estrelas.

A  força  do  oscilador  generalizado  (GOS)  e  a
força  do  oscilador  óptico  (OOS)  são  formas
alternativas  de se representar a seção de choque
diferencial  (DCS)  para  processos  de  excitação
eletrônica  por  impacto  de  elétrons  e  por
fotoabsorção, respectivamente. Conhecer a DCS na
colisão  elétron-molécula  é  fundamental  para
entendermos mais sobre a natureza da interação e
quantificar  a eficiência  de cada possível  processo
na colisão.

A organização desse resumo é a seguinte: além
da  introdução  já  descrita  acima,  na  seção
Metodologia  apresentamos  um  outline  da  teoria

apresentada.  Na  seção  Resultados  e  Discussões
mostramos e discutimos os resultados encontrados
na literatura  das DCS's para  excitações singletos
das moléculas de CO, OCS, CO2, N2 e N2O e GOS
para excitações singletos da molécula de N2 e C2N2.

METODOLOGIA

Detalhes da teoria  básica  usada neste  trabalho
pede  ser  encontrada  em  Rocco  (1998),  Michelin
(2009) e Kroin (2011).  A GOS (K ) em Primeira
Aproximação  de  Born  (PAB),  está  diretamente
relacionada  com  a  seção  de  choque  diferencial
inelástica,  para  a  excitação  de  um  átomo  ou
molécula  do  estado  fundamental  o para  um
estado excitado n , pela expressão :

                GOS=
E0n
2

∣k i∣

∣k f∣
∣K 2∣ dσd 

0n

(1)

onde Eon  é  a  energia  de  excitação  (ROCCO,

1998) apud (INOKUTI, 1971).

Expandindo a equação acima em potências de K,
vemos que  GOS →  OOS para K → 0.

GOS=OOS+ Kf (1)+ K2 f (2)
+ ...(2)
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Transições  ópticamente  permitidas  e
transições permitidas por dipolo elétrico.

Transições  ópticamente  permitidas  são  aquelas
ocasionadas  pela  interação  da  radiação  com  a
matéria,  em outras palavras do fóton, com o alvo
molecular.  Uma vez  que o fóton possui  spin  =  1
esse  tipo  de  transição  obedece  a  uma  regra  de
seleção dada por:

Nenhuma transição ópticamente permitida
ocorre a menos que

  m=±1ou0 e  l=±1                (3)

Esse  tipo  de  transição  eletrônica  gerada  pelo
fóton  também  é  conhecido  como  transição
permitida por dipolo elétrico (GRIFFITHS, 2011).

O  espectro  das  transições  ópticamente
permitidas   e  o  espectro  das  transições  por
colisão eletrônica

Acontece  também  que  o  espectro  óptico  é
equivalente ao espectro das transições por impacto
eletrônico  no regime  de baixo  valor  do momento
transferido na colisão, condição que acontece  para
baixo ângulo de espalhamento e  energia do elétron
incidente muito  maior  que a energia de excitação
E0n,  veja a equação abaixo:

            K 2=k1
2

 k 2
2
−2 k 1k 2 cosθ

(4)

Onde k1 é  o  módulo  do  momento  inicial  do
elétron  incidente,  k2 o  módulo  do  momento  do
elétron  espalhado  e  K o  módulo  do  momento
transferido na colisão com a molécula.  Facilmente
percebemos na equação acima que K → 0, quando
θ→ 0  e k2 ≈ k1.

Transições  ópticamente  permitidas  e  as
transições  eletrônicas  entre  estados
singletos

O fóton sendo um Bóson e tendo spin inteiro, não
pode alterar a função de onda do spin do alvo. Se a
função  de  onda  do  estado  inicial  do  alvo  for
singleto,  permanecerá como função de onda final
também singleto.

Nas Fig.  1  e  2  mostramos  as DCS's  para  a
transições singletos: (2σ → 2π) para o CO e (1σg →
1πg) para o N2, respectivamente.

Em  seguida,  nas  Fig.  3  e  4  mostramos  as
DCS's para as transições singletos: (2σ → 2π) e (3σ
→ 3π) para o N2O e O (1s)-1 para o CO (1σ → 2π),
OCS  (2σ  →  2π)  e  CO2  (1σg →  1πg),

respectivamente.  Na  Fig.  5  mostramos  a
para a excitação 1s de elétrons (1σg

→ 1πg) e (1σu→ 1πg) do N2.  Finalmente na Fig.  6
mostramos  a  GOS  como  função  de  K2 para  a
excitação  (1σg → 1πg)  para C (1s)  do C2N2 para
energia do elétron incidente em 1290 eV.

                                 

Fig. 1. DCS para a excitação do CO por impacto
de elétron. Excitação singleto 2σ → 2π em (a) 400
eV,  (b)  500 eV,  (c)  600 eV e (d)  800 eV.  Para
maiores detalhes ver Kroin (2011).

Fig. 2. DCS para a excitação do N2 por impacto
de elétron. Excitação singleto (1σg → 1πg) em
(a) 418 eV; (b) 450 eV; (c) 500 eV e 800 eV.
Para maiores detalhes ver Michelin (2003).



Fig.  5 GOS para a excitação singleto do N2 por
impacto de elétron. Excitação 1s de elétrons (1σg

→ 1πg) e  (1σu → 1πg) para energia do elétron
incidente de 1400 eV. Para maiores detalhes ver
Michelin (2003).

Fig.  3. DCS para excitação de N2O por impacto
de de elétrons. Excitação singleto em (a) 420 eV,
(b) 450 eV, (c) 500 eV e (d) 800 eV. Linha sólida
transição  2σ  →  2π;  linha  tracejada  transição
transição 3σ → 3π. Para  maiores detalhes ver
Michelin (2007).

Fig.  6.  GOS  (a)  para  transições  proibidas  por
dipolo  e (b) para transições permitidas por dipolo
para  C(1s)  do  C2N2 em  1290 eV.  Para  maiores
detalhes ver Michelin (2009).

Fig.  4.  DCS para a excitação singleto  O
(1s)-1 para o CO, CO2 e OCS para energia
do  elétron  incidente  em  (a)  556  eV,  (b)
600 eV,  (c)  700 eV e (d)  900 eV.  Linha
sólida,  resultados  para  OCS,  tracejada
para  CO2  e linha  pontilhada  para  o  CO.
Para  maiores  detalhes  ver  Arretche
(2008).



Nas Fig. 1, 2, 3 e 4, pode ser visto a diminuição
em  intensidade  das  DCS's  com  o  aumento  do
ângulo de espalhamento. Esse comportamento era
esperado,  pois  as  excitações  singletos  devem
predominar  para  regiões  de   baixo  ângulo  de
espalhamento. Outro comportamento esperado para
esse tipo de transição e que pode ser visto nessas
figuras é o aumento da intensidade das DCS's com
o  respectivo  aumento  da  energia  do  elétron
incidente, pois  a   OOS  deve  predominar  para
baixos  valores  do  momento  transferido,  condição
que é  favorecida  com  a  elevação  da  energia  do
elétron incidente.

Nas Fig. 5 e 6 (b) como esperado, o GOS para as
transições singletos decai  com  o aumento  de K2,
confirmando  o  predomínio  da  OOS  em  regiões
baixo K para esse tipo de transição. De outra forma
na  Fig.  6  (a)  para  as  transições  ópticamente
proibidas,  transições  do  tipo  tripleto,  a  GOS
aumenta  para  regiões  de  baixo  K,  diminuindo  a
importância das transições dominadas pela OOS.

CONCLUSÕES

Transições  ópticamente  permitidas,  transições
eletrônicas  entre  estados  singletos,  predominam
sob condições de baixo  momento transferido pelo
elétron incidente na colisão com o alvo molecular.
Sob  essa  condição,  o  elétron  incidente  pertuba
pouco  a  nuvem  eletrônica  molecular  dificultando
efeitos  de  troca  e  transições proibidas por  dipolo
elétrico.  Para  essa  região  de  baixo  momento
transferido  os  espectros  ópticos  e  eletrônico  se
confudem e podem ser comparados.
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