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RESUMO: Neste trabalho realizamos uma breve revisdo bibliografica de resultados para a secdo de
choque diferencial (DCS) e para a forga do oscilador generalizado (GOS) para a excitagao eletronica de
moléculas por impacto de elétrons. Discutimos os resultados das DCS's para algumas excitagbes singletos
das moléculas de CO, CO,, OCS, N, e N,O e GOS para excitagdes singletos das moléculas de N,e C (1s)
do C;N,. Os resultados mostram a convergéncia da GOS para a forga do oscilador éptico (OOS) na regiao
de baixo momento transferido para as transigdes permitidas por dipolo elétrico. Nessa regido, o espectro
Optico da excitagdo eletrbnica por fotoabsor¢cdo pode ser comparado com o espectro da excitagdo

eletrénica por impacto de elétron.

Palavra Chave: excitagdo eletronica, regras de selegéo, forga do oscilador generalizado.

INTRODUGAO

O estudo de colisbes entre elétrons e moléculas
€ uma das linhas de pesquisa de maior investigacéo
em fisica atbmica e molecular e encontra diversas
aplicagbes em areas cientificas e tecnoldgicas
(COUSTENIS, 2009), (GUPTA, 2006 ), (PINDZOLA,
2005), (NISHIMURA, 2002) e (VARELLA, 2000).
Por exemplo, no estudo de plasmas, meio gasoso
onde existem moléculas neutras, ions e elétrons
livres, torna-se fundamental o conhecimento da
sec¢ao de choque de espalhamento de elétrons para
o entendimento da dindmica do plasma, ou seja, é
necessario conhecer a eficiéncia de cada processo
na colisdo eletrbnica. A excitagdo eletrbnica tem
ainda fundamental importancia na compreensao de
fendbmenos relacionados com a quimica do meio
interestelar, com a aurora boreal, com a
composicdo de cometas e com a opacidade das
estrelas.

A forga do oscilador generalizado (GOS) e a
forca do oscilador optico (OOS) s&o formas
alternativas de se representar a segcao de choque
diferencial (DCS) para processos de excitagdo
eletrbnica por impacto de elétrons e por
fotoabsorcao, respectivamente. Conhecer a DCS na
colisdo elétron-molécula ¢é fundamental para
entendermos mais sobre a natureza da interacao e
quantificar a eficiéncia de cada possivel processo
na colisdo.

A organizagdo desse resumo € a seguinte: além
da introdugdo ja descrita acima, na segao
Metodologia apresentamos um outline da teoria

apresentada. Na secdo Resultados e Discussdes
mostramos e discutimos os resultados encontrados
na literatura das DCS's para excitagbes singletos
das moléculas de CO, OCS, CO; N2 e N.O e GOS
para excitagdes singletos da molécula de N, e C;N,.

METODOLOGIA

Detalhes da teoria basica usada neste trabalho
pede ser encontrada em Rocco (1998), Michelin
(2009) e Kroin (2011). A GOS(K) em Primeira
Aproximacdo de Born (PAB), esta diretamente
relacionada com a secdo de choque diferencial
inelastica, para a excitagdo de um atomo ou

molécula do estado fundamental o para um
estado excitado n , pela expresséo :

E,, Ik,
Gos=Lm Ml o do
2 1] Naak

(1)

onde E
1998) apud (INOKUTI, 1971).

€ a energia de excitagao (ROCCO,

Expandindo a equagao acima em poténcias de K,
vemos que GOS — OOS para K — 0.

GOS=00S+ Kf'+ K> P+ ..(2)
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Transicoes Opticamente permitidas e
transi¢oes permitidas por dipolo elétrico.

Transi¢gdes Opticamente permitidas sdo aquelas
ocasionadas pela interagdo da radiagdo com a
matéria, em outras palavras do féton, com o alvo
molecular. Uma vez que o foton possui spin = 1
esse tipo de transicdo obedece a uma regra de
selecdo dada por:

Nenhuma transigcéo opticamente permitida
ocorre a menos que

Am=xloul e Al==1 (3)

Esse tipo de transicdo eletrbnica gerada pelo
féoton também €& conhecido como transicdo
permitida por dipolo elétrico (GRIFFITHS, 2011).

O espectro das transigbes Opticamente
permitidas e o espectro das transi¢cbes por
colisdo eletrénica

Acontece também que o espectro O6ptico é
equivalente ao espectro das transigdes por impacto
eletrbnico no regime de baixo valor do momento
transferido na colisdo, condigdo que acontece para
baixo angulo de espalhamento e energia do elétron
incidente muito maior que a energia de excitacédo
Eon, veja a equacéo abaixo:

K*=k; + ki—2 k k,cosd
(4)

Onde ki € o moddulo do momento inicial do
elétron incidente, k; o médulo do momento do
elétron espalhado e K o moédulo do momento
transferido na colisdo com a molécula. Facilmente
percebemos na equagao acima que K — 0, quando
0_)0 e ko= kj.

Transicoes Opticamente permitidas e as
transicées eletronicas entre estados
singletos

O féton sendo um Bdson e tendo spin inteiro, ndo
pode alterar a fungdo de onda do spin do alvo. Se a
funcdo de onda do estado inicial do alvo for
singleto, permanecera como fungdo de onda final
também singleto.

Nas Fig. 1 e 2 mostramos as DCS's para a
transi¢des singletos: (20 — 21) para o CO e (104 —
111,) para o N, respectivamente.

Em seguida, nas Fig. 3 e 4 mostramos as
DCS's para as transic¢des singletos: (20 — 21) e (30
— 31) para o0 N,O e O (1s)"para o CO (10 — 2m),
OCS (20 — 2m e CO; (1log — 1my),
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respectivamente. Na Fig. 5 mostramos a

para a excitagdo 1s de elétrons (104

— 1114) e (10,— 11g) do N..  Finalmente na Fig. 6

mostramos a GOS como fungdo de K2 para a

excitacdo (10, — 111,) para C (1s) do C:N, para
energia do elétron incidente em 1290 eV.
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Fig. 1. DCS para a excitagdao do CO por impacto
de elétron. Excitagdo singleto 20 — 21 em (a) 400
eV, (b) 500 eV, (c) 600 eV e (d) 800 eV. Para
maiores detalhes ver Kroin (2011).
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Fig. 2. DCS para a excitagdo do N por impacto
de elétron. Excitagéo singleto (104 — 111g) em
(a) 418 eV; (b) 450 eV; (c) 500 eV e 800 eV.
Para maiores detalhes ver Michelin (2003).
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Fig. 3. DCS para excitagdo de N,O por impacto
de de elétrons. Excitagéo singleto em (a) 420 eV,
(b) 450 eV, (c) 500 eV e (d) 800 eV. Linha sdlida
transicdo 20 — 2m; linha tracejada transi¢ado
transicdo 30 — 3. Para maiores detalhes ver
Michelin (2007).
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Fig. 4. DCS para a excitagdo singleto O
(1s)" para o CO, CO, e OCS para energia
do elétron incidente em (a) 556 eV, (b)
600 eV, (c) 700 eV e (d) 900 eV. Linha
sOlida, resultados para OCS, tracejada
para CO; e linha pontilhada para o CO.
Para maiores detalhes ver Arretche
(2008).
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Fig. 5 GOS para a excitagédo singleto do N, por
impacto de elétron. Excitagao 1s de elétrons (104
— 1mg) e (1o, — 111,) para energia do elétron
incidente de 1400 eV. Para maiores detalhes ver
Michelin (2003).

(a)

e
!

o

i

GOS (107

16 . (1)

GOS (1077)

K2

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



Nas Fig. 1, 2, 3 e 4, pode ser visto a diminuigao
em intensidade das DCS's com o aumento do
angulo de espalhamento. Esse comportamento era
esperado, pois as excitagdes singletos devem
predominar para regibes de baixo angulo de
espalhamento. Outro comportamento esperado para
esse tipo de transicdo e que pode ser visto nessas
figuras é o aumento da intensidade das DCS's com
0 respectivo aumento da energia do elétron
incidente, pois a OOS deve predominar para
baixos valores do momento transferido, condigéo
que é favorecida com a elevacdo da energia do
elétron incidente.

Nas Fig. 5 e 6 (b) como esperado, o GOS para as
transi¢cbes singletos decai com o aumento de K2
confirmando o predominio da OOS em regides
baixo K para esse tipo de transigdo. De outra forma
na Fig. 6 (a) para as transicbes Opticamente
proibidas, transicbes do tipo tripleto, a GOS
aumenta para regides de baixo K, diminuindo a
importancia das transicdes dominadas pela OOS.

CONCLUSOES

Transicbes Opticamente permitidas, transicdes
eletrbnicas entre estados singletos, predominam
sob condi¢cdes de baixo momento transferido pelo
elétron incidente na colisido com o alvo molecular.
Sob essa condicdo, o elétron incidente pertuba
pouco a nuvem eletrébnica molecular dificultando
efeitos de troca e transi¢cdes proibidas por dipolo
elétrico. Para essa regido de baixo momento
transferido os espectros opticos e eletrbnico se
confudem e podem ser comparados.
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