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RESUMO

Atomos de Rydberg tém como uma de suas principais caracteristicas o alto
nimero quantico principal. Uma das consequéncias é a sua dimensao da or-

dem n?

, implicando em um grande momento de dipolo, o que permite usa-los
para estudos de interacoes atomicas com campos eletromagnéticos, incluindo
processos de fotoionizacao. A atencao crescente dada a investigacao de secoes
de choque de fotoionizacao desses dtomos altamente excitados, é devido a
sua importancia para diversas areas como Fisica Atomica e Molecular, As-
trofisica, Fisica de Plasma, entre outros. Com base no modelo proposto por
Aymar e colaboradores, estudamos as segoes de choque de fotoionizacao de
alguns atomos alcalinos, ou seja, Sédio, Potédssio, Rubidio e Césio, ampliando
a andalise anterior paran < 44. Uma vez que os processos de fotoionizagao po-
dem ser enormemente afetados pela energia dos fotoelétrons, realizou-se uma
andlise do comportamento das fungoes de onda radiais em funcao das ener-

gias do fotoelétron. E, desta andlise, também estudamos a possivel evidéncia

dos minimos Cooper.

Palavras-chave: Secao de Choque, Estados de Rydberg, Fotoionizacao,

Minimos de Cooper.



ABSTRACT

Rydberg atoms have as one of their characteristic the high principal quan-
tum number. One consequence is the dimension of the order n? implying in
a large dipole moment, which allows one to use them for studies of atomic
interactions with electromagnetic fields, including processes of photoioniza-
tion. The increasing attention given to the investigation of photoionization
cross sections of these highly excited atoms, is due to its importance to seve-
ral areas like Atomic and Molecular Physics, Astrophysics, Plasma Physics,
among others. Based on the model proposed by Aymar and co-workers,
we studied the photoionization cross sections of some alkali atoms, namely,
Sodium, Potassium, Rubidium and Cesium, expanding the previous analysis
to n < 44. Since the photoionization processes can be enormously affected
by the photoelectron energy, the we performed an analysis of the behaviour
of radial wave functions depending on the photoelectron energies. And, this

analysis, also studied the possible evidence of the Cooper minima.

Key-words: Cross Section, Rydberg States, Photoionization, Cooper

Minimum.
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Capitulo 1

Introducao

Quando o elétron de valéncia de um atomo estd excitado em um nivel
de energia mais elevado, apresentando um alto nimero quantico principal,
dizemos que este atomo encontra-se em Estado de Rydberg, ou simplesmente
o denominamos Atomo de Rydberg. Devido a este elétron de valéncia alta-
mente excitado, estes atomos possuem propriedades bastante incomuns, en-
tre elas possuir um grande momento de dipolo, o que os faz serem de grande
interesse nos estudos de interacoes atomicas com campos eletromagnéticos.
Assim, ao analisarmos os processos colisionais em estados de Rydberg, esta-
mos tratando de um tipo de colisao atomica onde o par de atomos esta em
um nivel de energia altamente excitado, apresentando como caracteristica
uma grande secao de choque. Por este motivo, tem-se grande interesse nos
estudos envolvendo processos de fotoionizacao e também de fotoexcitacao.
Estudos das secoes de choque de fotoionizagao para o estado fundamental
sao conhecidos [1, 2, 3, 4], tanto tedrica quanto experimentalmente, o que ja
nao ocorre para os estados excitados.

Recentemente, a importancia nos estudos das se¢oes de choque de fo-

toionizacao em atomos em estados de Rydberg deve-se principalmente a sua
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importancia nas areas de Fisica Atomica e Molecular, Astrofisica, Fisica de
Plasma, transferéncias radioativas, entre outras [4].

No entanto, os avangos nos estudos dos atomos em estados de Ryd-
berg s6 foram possiveis devido ao desenvolvimento de lasers largamente sin-
tonizdveis, permitindo que uma grande populacao atomica fosse seletiva-
mente excitada [4]. Com estas populagoes atomicas em niveis excitados é
possivel realizar experimentos de ionizagao, que fornecam medidas diretas
de secao de choque de fotoionizacao ou permitam o estudo da ionizacao em
colisoes entre diferentes espécies excitadas. Geralmente, experiéncias desse
género sao realizadas com atomos alcalinos.

Neste trabalho iremos estudar o comportamento da secao de choque
de fotoionizacao de atomos alcalinos em estados de Rydberg, incluindo o
comportamento da se¢ao de choque em funcao do ntimero quantico princi-
pal, em funcao da energia do fotoelétron e as evidéncias da ocorréncias de
Minimos de Cooper. O interesse em estudar dtomos em estados de Rydberg
foi despertado devido a experiéncia prévia do Grupo de ()ptica do Depar-
tamento de Fisica do Centro de Ciéncias Tecnolégicas da Universidade do
Estado de Santa Catarina no assunto. Utilizaremos para o calculo das secoes
de choque de fotoionizacao o modelo proposto por Aymar e colaboradores
[4, 5, 6], para os estados s, p e d de atomos alcalinos (Na, K, Rb e Cs) com
n < 44,

Este trabalho subdivide-se no estudo realizado sobre os Atomos de
Rydberg e suas principais propriedades no Capitulo 2. No Capitulo 3, apre-
sentamos o estudo das secoes de choque de fotoionizagao, incluindo o Modelo
do campo central de uma tunica particula, a formulagao geral, os potenciais
possiveis de utilizacao dentro do modelo e também apresentamos um breve

estudo referente aos Minimos de Cooper. O Capitulo 4, traz os resultados
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encontrados e as discussoes acerca do comportamento da secao de choque de
fotoionizacao em estados de Rydberg e a analise da evidéncia dos Minimos

de Cooper. E finalizamos com nossas conclusoes no Capitulo 5.
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Capitulo 2

Atomos de Rydberg

Os atomos de Rydberg, assim denominados em homenagem ao fisico
sueco Johannes Rydberg, sao atomos que possuem um ou mais elétrons ex-
citados até um elevado ntimero quantico principal n. Tal caracteristica faz
com que apresentem propriedades bastante incomuns, entre elas podemos
citar: eles podem ser mais de dez mil vezes maiores que um atomo no estado
fundamental; seu tempo de vida pode ser maior que 1ms; apresentam um
comportamento quase classico; grande susceptibilidade magnética; pequena
energia de ligacao; efeitos da radiagao exagerados em relacao a atomos no es-
tado fundamental; interacgoes de colisoes que apresentam uma se¢ao de choque
geométrica que cresce com n?, dentre outras caracteristicas [7]. Devido a tais
propriedades, eles estao sendo utilizados nas mais diversas aplicagoes: estu-
dos de eletrodinamica quantica, dos limites cldssicos da quantica, transi¢oes
de varios fotons, interagoes atomicas com campos eletromagnéticos especial-
mente em virtude do seu grande momento de dipolo [7, §].

O estudo dos Atomos de Rydberg originou-se do estudo das linhas
espectrais, na espectroscopia. No final do século XIX, Liveing e Dewar de-

screveram as observacoes feitas em longas séries em espectros de alcalinos.
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Poucos anos depois, seguindo os passos de Liveing e Dewar, Rydberg elencou
consideragoes importantes no espectro dos alcalinos[7, 9]. Ele propos que os
numeros de onda das séries estavam relacionados e poderiam ser expressos

da seguinte forma:
Ry
(n—8)*

Onde 1y e § sao constantes caracteristicas do dtomo da série, R, é uma cons-

Vp = Vg —

(2.1)

tante universal (conhecida como constante de Rydberg) e n é um nimero
inteiro. Em 1906, R. W. Wood observou as linhas de absorcao no gas de
Sédio de transigoes para estados de n = 60 [8]. Desde o inicio tinha-se inte-
resse em transicoes que envolvessem ns grandes, e estas foram as primeiras
experiéncias em laboratorio envolvendo atomos de Rydberg .

Apesar das primeiras experiéncias em laboratério envolvendo dtomos
de Rydberg terem ocorrido no inicio do século XX, apds este inicio,devido
a dificuldade encontrada na producao dos dtomos de Rydberg, eles possuem
pequena energia de ligacao e grande se¢ao de choque, os estudos se concen-
traram no desenvolvimento da teoria quantica. E, em 1913, Bohr incluiu nas
ideias da fisica classica dois importantes postulados, sendo que o primeiro
refere ao fato do momento angular ser quantizado em unidades de A, e o
segundo que o elétron nao irradia continuamente, mas apenas nas transicoes
entre estados de energias definidas. Estes postulados possibilitaram a com-
preenssao de muitas propriedades dos Atomos de Rydberg em termos da
teoria cldssica [9].

Em meados do século XX, os astronomos B. Hoblund e P.G. Mezger
reanimaram os estudos dos dtomos de Rydberg ao observarem em nuvens de
hidrogénio no espago interestelar transigoes ns préximas a 100 [8]. Tal inte-
resse também recebeu um novo e importante impulso com o surgimento dos

lasers sintonizaveis de corante. Com estes lasers e um aparato experimen-
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tal relativamente simples, tornou-se possivel acessar estados especificos de
Rydberg e estudar detalhadamente as suas propriedades em laboratériol9].
Até hoje, a excitacao por laser é o principal meio de producao de Atomos de

Rydberg [8].

2.1 Propriedades dos Atomos de Rydberg

Para obtermos as propriedades dos atomos de Rydberg precisamos
definir as suas fungoes de onda. Utilizaremos o método da teoria do defeito
quantico para descrever as funcoes de onda para um elétron em um potencial
coulombiano. Nesta aproximagao, consideramos aplicd-la para um atomo
com um tunico elétron de valéncia em estado de Rydberg, incluindo o atomo
de Hidrogénio como um caso especial.

Ao analisarmos o raio médio da 6rbita de um elétron em um atomo

de Hidrogénio podemos escrever a expressao
_ 2
r=apn”. (2.2)

Na qual verificamos que os elétrons em estado de Rydberg podem atingir
raios de orbitas até cinco ordens de grandezas maiores que os raios tipicos de
elétrons no estado fundamental (considerando atualmente que podemos obter
estados de Rydberg com n = 300 em laboratério e transi¢oes astronomicas
envolvendo n = 700 [8]). Assim sendo, o elétron excitado interage com o
restante do a4tomo (ntcleo e elétrons nao excitados) como se este fosse um
nicleo com Z' = np, onde np é o nimero de elétrons no estado de Rydberg
8].

Como o elétron em estado de Rydberg possui um elevado ntimero

quantico principal, segundo o modelo semi - classico de Bohr, ele estd muito
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)

afastado do nucleo e dos demais elétrons. Assim sendo, ele ”visualiza’o
nicleo com carga Z blindado com Z — 1 elétrons. Consequentemente, te-
remos um potencial similar ao de um atomo de hidrogénio. Da equacao de

Schrodinger independente do tempo, podemos determinar a energia para um

(_v; - %) b = B, (2.3)

atomo de hidrogénio:

a qual podemos separar em uma parte angular e uma parte radial e resolver

analiticamente para obtermos a solucao na forma

ns g?
fmé (67 ¢> T) = Yv@m (67 QS) M, (24)

com autovalores
1

on?’

Sendo Yy, os harmonicos esféricos e f (E,, ¢, r) as fungoes radiais de Coulomb.

B, = (2.5)

A energia de um estado de Rydberg hidrogendide depende somente de n, tal
que estados com iguais n, porém com diferentes ¢, sao degenerados. Ao
analisarmos a expressao que define a energia para os atomos alcalinos e a
que define a energia para o hidrogénio, verificamos que ambas diferem em
dois aspectos, sendo que na expressao para a energia dos atomos alcalinos a
constante de Rydberg leva em consideracao a massa reduzida do elétron e é
utilizado o nimero quantico efetivo n*, que corresponde ao defeito quantico

subtraido de n.
Ryd

(n — 5@)2 '

O defeito quantico &, surge da interacao do elétron com o carogo nuclear

B = — (2.6)

(demais elétrons e o niicleo) quando durante a sua trajetéria o mesmo passar
proximo ao carogo nuclear. Logo, a funcao de onda do elétron sofre uma
mudanca de fase correspondente a d,. Na figura 2.1 visualizamos a forma da

funcao de onda radial para o hidrogénio e para os alcalinos [7]. Para estados
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altamente excitados, o comportamento no regime quantico aproxima-se do
comportamento no regime classico e podemos usar este modelo para entender
sua dinamica e descrever esses estados em termos da orbita do elétron.

A teoria classica de Bohr-Sommerfeld descreve o movimento do

Hidrogénio

'\ e \J
WANVA
N

Figura 2.1: Fungoes de onda do Hidrogeénio e dos alcalinos. O potencial mais

|

baixo dos alcalinos introduz um deslocamento radial, 6. Este deslocamento
leva a um decréscimo das energias nos estados de baixo ¢ dos alcalinos em

relagdo ao Hidrogénio.|7]

elétron ao redor do caroco nuclear, prevendo que para baixos valores de
momento angular orbital ¢, as érbitas sao elipticas de grande excentricidade,
assim o elétron passa a maior parte do tempo longe da carogo nuclear, mas ao
se aproximar pode tanto penetra-lo quanto polarizé-lo, efeito este que gera
o defeito quantico. Para altos valores de ¢ as érbitas se tornam circulares,
com isso os atomos se tornam mais hidrogendides e os defeitos quanticos
menores (§ varia com ¢~°). Assim, para estados excitados hidrogendides, em
uma primeira aproximagcao consideramos o caroco pontual, e para baixos £ o

elétron de valéncia penetra no caroco a cada revolucao.
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Assim, faz-se necessério distinguir érbitas penetrantes (baixos valores
de 0) e 6rbitas nao penetrantes (altos valores de ¢) para as quais é valido o
modelo do caroco pontual. Para o caso especifico de dérbitas penetrantes,
em que o modelo de caroco pontual nao é valido, a consideracao do defeito
quantico é necessaria, satisfazendo o fato da interacao entre o elétron de
valéncia e o caroco nuclear com raio ry. Tal consideracao se adapta a série
de Rydberg.

De um modo geral, as propriedades gerais dos atomos de Rydberg
obedecem uma lei de escala que varia com o numero quantico efetivo n* =
n—d,. Basicamente este ird depender do momento angular, ¢ , uma vez que §
também depende. A seguir apresentamos na tabela 2.1 algumas propriedades
dos atomos de Rydberg que nos apresentam excelentes razoes pelas quais tais
atomos sao tao interessantes.

Apos esta breve introdugao sobre as propriedades dos atomos de Ryd-
berg descreveremos uma ideia geral sobre o estudo das secoes de choque de

fotoionizagao.
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Tabela 2.1: Propriedades dos Atomos de Rydberg

Propriedades Dependéncia com n*
Energia de ligacao (n*)—2
Energia entre estados adjacentes (n*)~3
Raio Orbital (n*)?
Secao de Choque Geométrica (n*)?
Momento de Dipolo: (nl|r|n'¢’) (n*)?
Campo ionizante (n*)~4

Polarizabilidade

Tempo de vida radioativa

(n*)? (para £ pequeno)
(n*)® (para £ grande)

Intervalo de estrutura fina

(n*)—3
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Capitulo 3

Estudo das secoes de choque de

fotoionizacao de estados de

Rydberg

A fotoionizacao consiste em um processo que envolve a interagao entre
a radiacao eletromagnética e um sistema atomico, resultando na ionizacao
deste ultimo. Ao longo do processo, o campo de radiacao fornece a energia
necessaria para que seja arrancado e ejetado um elétron do sistema para a
regiao do espectro continuo de energias.

A secao de choque diferencial é definida como o niimero de fotoelétrons
que atingem, por unidade de tempo, um detector colocado a uma certa
ditancia do alvo (longe o suficiente para estar fora do alcance do poten-
cial iénico) que subentende um angulo infinitessimal dividido pelo fluxo de

fotons incidentes.

Os processos colisionais envolvendo atomos em estados de Ryd-

berg tratam de um tipo de interacao na qual o par atomico se encontra em
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um nivel de energia altamente excitado, apresentando como caracteristica
uma grande secao de choque. Assim, hd um grande interesse nos processos
de fotoionizacao e também de fotoexcitacao, uma vez que estes passam a ser

de auxilio no estudo dos processos de interagoes.

Em nossos estudos utilizamos o modelo proposto por Aymar e co-
laboradores [4, 5], para o célculo e andlise do comportamento das segoes de
choque de fotoionizacdo para os estados s, p, d dos alcalinos: Sédio (Na),

Potéssio (K),Rubidio (Rb) e Césio (Cs).

3.1 Modelo do campo central de uma tnica
particula

O modelo proposto por Aymar, trata-se de um modelo nao rela-

tivistico com um campo central de uma tnica particula[4, 5].

O problema que vamos tratar a seguir refere-se ao calculo das
secoes de choque de fotoionizacao que poderao servir de referéncia para ex-

perimentos envolvendo dtomos de Rydberg.

3.1.1 Formulacao Basica

A formulagdo quantica da secao de choque de fotoionizagao (cm?)
(ejecao de fotoelétrons em qualquer diregdo de um sistema de N-elétrons -

atomos ou ions - pela absorcao de fétons de energia hv e comprimento de
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onda A de um feixe ndo polarizado), segundo uma aproximagao dipolar [10],
para o estado nf de um unico elétron sujeito a um potencial central é dada

por

(3.1)

14 (+1 ¢
Ung(s):0.855><1018(6—6n4)< R2,, , (e)+ il R? (5)),

ene (< 0) é a energia de ligagao do elétron no estado nf, € (> 0) é a energia do
fotoelétron, estas energias estao em Rydberg. A energia de ligagao do elétron
nos estados nl sao obtidas considerando os defeitos quanticos calculados por
Gallagher (para o Rubidio) [11] e por Lorenzen (para os demais atomos
alcalinos analisados) [12]. A energia de incidéncia do féton é hv = & — g,.
Para ¢ # 0, 0, (¢) é a soma das duas se¢oes de choque parciais 0,1 (€)
e Onees1 (€) respectivamente associadas com o fotoelétron continuo ¢ — 1 e
(+1.

Os elementos de matriz radiais R, ¢+1(€) sdo expressos em unidades

atomicas. Na formulacao do comprimento de dipolo tem-se:

R (2) = / Pt (r)Q(r) Poy (r)dr, (3.2)

Q(r) é o operador de dipolo e P(r) e Py (r) sao as fungdes de onda radiais
do elétron de valéncia no estado inicial e final.

As fungoes de onda P(r) e P.y(r) sao geradas pelas solugoes da
equagao de Schrodinger (Equagao 3.3) com o uso do mesmo potencial central

V(r) para ambas as fung¢oes de onda

(dd—; L E—2V(r) — W; 1)) Pau(r) =0, (3.3)

com F = g, ou ¢, sendo a energia total. O termo —2V(r) representa o
0(+1)
2

potencial coulombiano do elétron e o termo — representa o potencial

r
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centrifugo.
O fator numérico na equagao (3.1) é uma normaliza¢do para um dada
oscilagao dessa funcao continua por unidade de escala de energia de modo

que a equagao (3.4) seja satisfeita
/Psz(T)Ps/e(T)dr =7d(e —¢&'). (3.4)
0

Aqui P.,(r) tem a forma assintética

g |
P i [Vor = Sz b argr (e41- ) 400
(3.5)

onde z = Z — N + 1 é a carga residual do fon resultante e d,(¢) é a mudanga

de fase com relacao a funcao de onda do hidrogénio livre.

3.1.2 Potenciais utilizados para o calculo da secao de

choque de fotoionizacao

Para o calculo das secoes de choque de fotoionizacao dispomos de trés apro-
ximacgoes de potenciais centrais que se adaptam bem aos dtomos alcalinos
em estados de Rydberg, o potencial central paramétrico, o potencial central

analitico e o potencial de polarizacao. Passaremos a descrever cada um deles:

Potencial Central Paramétrico

O potencial central correspondente ao potencial paramétrico introduzido por
Klapisch [13] é representado por uma funcao analitica dependente da deter-

minacao de um conjunto de parametros. Nesta representacao cada parametro
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descreve a distribuicao das cargas em uma camada do nicleo atomico.

A formulacao é descrita de modo a representar o potencial eletrosta-
tico de uma distribuicao de carga efetiva descrevendo a estrutura de camadas
do ntcleo do atomo.

Considerando um subnivel eletronico fechado de g elétrons, assumindo

uma simetria esférica, descrita pela densidade radial de carga

_gN (Tule—(l/z)ar)?’ (3.6)
onde
4 (204 2)!

é um fator de normalizacao. Entao a energia potencial de um outro elétron,
em uma orbita de raio r, no campo dessa densidade de carga positiva em um

nicleo pontual de carga +2 ¢
1
V(Oé, T) - _; [Qf(£7 Oé,’l“) +Z - Q] ) (38)

onde

20+1 . j
fllar) =y <1 - 2/?) (ar)’ (3.9)

[
=0 J:

Sendo ¢ o numero quantico secundéario do elétron, r o raio da orbita do
elétron, e a o raio médio da densidade de carga.
Se o niicleo do atomo é composto por mais de uma subcamada, entao é

comum definir outra func¢ao, que descrevemos com uma camada n completa,

dada por
1 L
g(L,a,r) = ﬁz (40+2)f (L, ap, ), (3.10)
=0
na qual
n=L+1,
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(§
. Oé()(g‘i‘l)
10,0300+ 1)

0 que nos permite descrever os atomos de forma mais realista.

Q

Sendo assim, a energia potencial de um elétron externo, em um atomo

pode ser escrito como:

N Ne
1 S
Via,r) = . qug(Ls,as,T) + thf(ﬁt,ozt,r) +1], (3.11)
s=1 t=1

no qual: [ é o grau de ionizacao +1, e N, e V; representam respectivamente,
o numero de elétrons na ultima camada completa do atomo e na camada em
que o elétron de valéncia se encontra.

Os parametros ¢ e « representam os seguintes significados fisicos: ¢ é

o numero eficaz de elétrons numa dada camada. Isto significa que:

g+ a+I=2 (3.12)
s t

e a é o raio médio da densidade de carga pela igualdade

20+ 3
Ay =
1 <T'> )

(3.13)

mas, na funcao g, o é dado por

2

Os subscritos s e t representam respectivamente a tltima camada com-
pleta do atomo e a camada em que o elétron de valéncia se encontra.

(a) Obtengao da expressao do potencial paramétrico de Klapisch:
Sendo a energia potencial de um elétron na camada de valéncia de um atomo

descrito conforme a equagao 3.11

V(a,r) =

S|

Zi\g1 QSQ(L37 Qs, T) + Zi\ﬁl thwu Qg T) + I] >
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substituindo na mesma as fungoes f e g pelas referidas equagoes (3.9) e (3.10)

1 1
V(Oé, T) - ; |:Zivgl qsﬁ 25:0(4” + 2)f(687 Qs, T) + Ziv:il Qtf(gta i, T) + ]:| )
1 N, 1 L. e 20541 J (asr)j
Via,r) = r |:Zsl U2 2at=0 (46 +2) [e Zj:O 1= 20 4+ 2 4!
1 N¢ —our 20:+1 j (@tr)j

Sendo « os raios médios da densidade de carga descritos pelas equagoes (3.10)
e (3.14) se originados da funcao g, e pela equacao (3.13) se originado pela

funcao f.

N L, _(i (¢+1) )T
v(aﬂa):% 2%2%22(4“2) c\mT—0030+1)) | |,

) (Gt

s 205 + 2 4!
20+3 1\’
T R 2€<—|;3r%+1 j ((r} r)
- r 1-— Iy. (3.15
pale O3 (1ot S e e

Esta é a equacao geral para o potencial central paramétrico descrito por

Klapisch.

Potencial Central Analitico

O potencial central analitico também foi descrito por Klapisch [13], e uti-
lizado com sucesso por Aymar em seus trabalhos [4, 6]. Este potencial ap-

resenta uma forma analitica simples dependente de trés parametros aq, as e
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Qg

Vo=—r1 [z 4+ (Z — z)exp(—aqr) + aorexp(—asr)] (3.16)

O potencial ideal é determinado pela minimizacao do desvio da raiz
quadrada média entre a energia de ordem zero calculada e a energia experi-
mental dos niveis mais baixos excitados.

Os parametros a1, as e ag utilizados na obtencao do potencial central
variam conforme o 4tomo e em alguns casos, como para o Potéassio, também
conforme os estados.

Em nossas andlises utilizamos os parametros fornecidos pela Dra. Ay-
mar [14]. Seguem os parametros utilizados conforme o atomo e os estados:
Para o Sddio, estados ns, np e nd:

o = 8,04278920,

e = 23.30981074,

az = 2.66286396.

Para o Potéssio, estados ns e np:

oy = 3.47075267,

as = 10.56079349,

ag = 1.73382442.

Para o Potassio, estado nd:

a1 = 4.90057930,

g = 27.83664574,

a3 = 2.48539448.

Para o Rubidio, estados ns, np e nd:

a1 = 3.33190481,

s = 6.40692593,

as = 1.36792864.
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Para o Césio, estados ns, np e nd:
ap = 3.12712720,
g = 3.12397705,
ag = 1.29062979.

Potencial de Polarizacao

Sedundo a teoria classica de Bohr-Sommerfeld o movimento do elétron
ao redor do caroco nuclear, para baixos valores de momento angular orbital
{, apresenta érbitas elipticas de grande excentricidade, assim o elétron passa
a maior parte do tempo longe da caroco nuclear, mas ao se aproximar pode
tanto penetra-lo quanto polariza-lo, efeito este que gera o defeito quantico.
Para altos valores de ¢ as érbitas se tornam circulares, com isso os atomos
se tornam mais hidrogendides e os defeitos quanticos menores (§ varia com
7).

Os efeitos desta polarizacao nuclear sao considerados pela adi¢ao, ao
potencial V;, de um potencial de polarizagao efetiva V,, [4], com a forma

1 6
Vool = —504(17"’4 [1 — exp — (L) ] (3.17)

Te

no qual ag4 é a polarizabilidade dipolo estatica do nicleo e r. é o raio nuclear

efetivo.
Segundo Weisheit [15] :
aq = 8,976,
re = 3,505,

em unidades atomicas.
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Operadores de Dipolo

No célculo dos elementos da matriz radial (Equacao (2.2)) faz-se uso
da expansao dipolar do operador dipolo sendo que: nas aproximagoes do
Potencial Central Paramétrico e do Potencial Central Analitico, Q(r) é o
operador usual r ; na aproximacao do Potencial de Polarizacao, utiliza-se um

operador dipolo modificado [4], que inclui os efeitos da polariza¢ao nuclear:

Q(r) =r {1 — agr [1 — exp (;—T)?)] } . (3.18)

Em nossos estudos utilizamos o potencial central analitico acrescido
do potencial de polarizacao, por apresentar uma aproximacao mais eficaz
em comparacao com os dados tedricos e experimentais existentes. Em seus
estudos, Aymar [4, 6] utilizou ambos potenciais elencados, verificando a via-
bilidade dos mesmos em relacao aos dados tedricos e experimentais existentes.
Salientamos que utilizamos em nossos calculos os defeitos quanticos atual-

izados por Gallagher [11] e Lorenzen [12] , como ja descrito anteriormente.
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3.2 Minimos de Cooper

Em uma aproximagcao de dipolo nao relativistica, a se¢ao de choque
é proporcional a soma ponderada dos quadrados dos elementos de matriz
de dipolo ¢ — ¢+ 1 e ¢ — ¢ — 1 ( somente no caso do elétron no estado
s ha somente o { — ¢ + 1). Uma caracteristica extremamente interessante
dos elementos de matriz de dipolo ¢ — ¢ 4+ 1 é a existéncia de zeros em
um grande ntmero de casos. A existéncia de zeros nos elementos de ma-
triz e os minimos associados (chamados Minimos de Cooper) as segoes de
choque de fotoionizacao sao bem conhecidos para os estados fundamentais
dos atomos alcalinos. Isto foi evidenciado experimentalmente pela primeira
vez por Dichtburn e colaboradores [16]. A explicagao béasica do fenomeno
em atomos alcalinos foi dada por Bates [17] e mais tarde por Seaton [1§]
e Cooper [19], [20], estes Minimos ocorrem na fotoionizagao do elétron de
valéncia nf (e préximo a ele), desde que a funcao de onda do estado discreto
nf tenha pelo menos um né. Tipicamente, uma fun¢ao de onda, para o caso,
do estado continuo de energia zero contera antinodos com muitas regioes in-
ternas como existem nas subcamadas do atomo correspondente ao valor de £.
Com o aumento de energia, os nds da funcao de onda do estado continuo irao
se mover para menor valor de r. Para as fungoes de onda de estado inicial
e final de onda que tém nds dentro do atomo, os valores dos elementos de
matriz e, portanto, as secoes de choque, dependerao das posicoes relativas
desses nés com uma energia especifica.

Geralmente, ambos os estados discretos e continuos tém funcgoes de
onda que sao oscilatérias. Assim, o perfil da distribuicao espectral da secao
de choque de fotoionizacao, apresenta uma dependéncia dos elementos de
matriz do estado inicial e final. Aumentando o ntimero quantico principal,

o numero de nds no estado discreto aumenta de acordo com seu numero
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quantico orbital. Além disso, a funcao de onda continua torna-se mais com-
pacta, com o aumento da energia, isto €, os seus nodos movem-se em direcao
do niucleo. Nas complicadas sobreposicoes de amplitudes positivas e negati-
vas, que vao para o elemento de matriz de dipolo, pode ser que em alguma
energia os componentes positivos e negativos se cancelam resultando em um
zero no elemento de matriz de dipolo [21]. Na figura 3.1, apresentamos as
funcoes de onda para os estados discretos e continuos do "K 44d”, eviden-
ciando a sobreposicao de suas amplitudes positivas e negativas que resultam
no cancelamento dos elementos de matriz radial. Esta é a razao por tras

da aparéncia de um minimo de Cooper em curvas de secao de choque de

fotoionizagao.
Elementos da Matriz Radial do K - 44d
2000 -
1500
1000
x 500
0
-500 <L/R/L+1>
] <L/R/L-1>
-1000 T T T T T T T T T 1
0,00 0,01 0,02 0,03 0,04 0,05

Figura 3.1: Funcgoes de onda para os estados discretos e continuos do "Rb nl

Recentemente varios estudos estao sendo dedicados aos Minimos
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de Cooper, em especial, envolvendo secoes de choque de fotoionizacao: nas
areas da espectroscopia [22]; no estudo de propriedades eletronicas de dtomos
e moléculas [23, 24]; no espalhamento de raio X [25]; na recombinagao eletronica
[26]; na andlise molecular e tomografia molecular [27]; nas dreas de fotoe-
missao e discroismo [28] e nas dreas de plasmas [29, 30].

Apresentaremos no préximo capitulo os resultados obtidos e faremos

as discussoes sobre estes resultados.
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Capitulo 4

Resultados e Discussoes

No estudo da secao de choque de fotoionizacao analisamos o processo
de interacao entre a radiacao eletromagnética e um sistema atomico que pode
resultar na ejecao de um elétron do sistema para a regiao do espectro continuo
de energias.

Utilizamos em nossos estudos, um programa em linguagem Fortran
77, desenvolvido e gentilmente cedido pela Dra. Mireille Aymar (Laboratoire
Aimé Cotton), com qual obtivemos as se¢oes de choque de fotoionizagao dos
estados de Rydberg, bem como as funcoes de onda radiais £ + 1 e ¢ — 1
necessarias para analise das evidéncias dos minimos de Cooper do Sddio,
Potassio, Rubidio e Césio paran <44 e 0 </ < 2.

Para um melhor refino nos resultados, calculamos as energias dos esta-
dos nl utilizando os valores dos defeitos quanticos atualizados por Gallagher
[11], para o Rubidio, e por Lorenzen [12], para os demais. Posteriormente,
com as novas energias dos estados, aferimos os parametros de inicializacao
para cada estado nl de cada atomo, assim obtendo uma secao de choque de

fotoionizagao mais coerente.
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4.1 Comparacao com Dados Experimentais

A secao de choque de fotoionizacao para os estados fundamentais
sao bem conhecidos, tanto tedrica quanto experimentalmente, o mesmo nao
ocorre para os estados excitados, ainda mais altamente excitados.

A fim de avaliar nossos resultados, os comparamos com dados experi-
mentais, mesmo para baixos numeros quanticos.

Os resultados do Sédio sao comparados com os obtidos experimental-
mente por Amin (2006) [31] e também com os resultados teéricos de Aymar
(1976) [5]. Como é mostrado na figura 4.1 os resultados, por nds encontra-
dos, apresentam uma discrepancia significativa em relacao aos dados experi-
mentais, mas uma boa aproximacao em relacao aos dados tedricos, obtidos
anteriormente. Isto nos leva a crer que necessitamos aperfeicoar o modelo
para o Sodio, embora o nimero de pontos experimentais seja baixo para uma
analise mais apurada. O que nos reporta a necessidade da obtencao de mais

dados experimentais.

A comparacao para o atomo de Rubidio foi feita com os resultados
tedricos de Aymar (1984) [4] e experimentais de Gabbanini (1998) [2]. Na
figura 4.2 verificamos que as segoes de choque de fotoionizacao encontradas
por nos, utilizando os defeitos quanticos de Gallagher, se aproximam con-
sideravelmente dos valores experimentais obtidos por Gabbanini, o que nos
leva a acreditar que os valores sao bastantes consistentes, convergindo para
o esperado, inclusive mostrando-se melhor que os resultados teéricos obtidos
anteriormente por Aymar para 5p e 5p,d. Mas ainda necessitamos de um

maior ntumero de dados experimentais.
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9- Comparativo Secao de Choque 3p do Sodio
[ J [
A
6 -
o
=3
s 1
£
foy
;. %
E = Amin e colaboradores
e Este trabalho
A Aymar (1979)
0 ) ' )
3p(1/2) 3p(3/2)

Estados

Figura 4.1: Comparativo da Secao de Choque do Na - 3p

Para o Césio, os dados experimentais, existentes até entao (até o que
conhecemos), apresentam apenas um ponto, o que nao nos permite qualquer
comparacao.

Para o Potassio, até o momento nao encontramos dados experimentais

para a comparagao com nossos resultados tedricos.

4.2 Comportamento da Secao de Choque de
Fotoionizacao em uma Funcao de n

Nos atomos em estados de Rydberg, seu elétron de valéncia estd

altamente excitado, isto faz com que tenha um comportamento diferencia-
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Comparativo Secao de Choque Rb - 5p
14
= Aymar

= e Este Trabalho
= A  Gabbanini
@©
£
(@)
n 7
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Sp 5p,d 5p,s
States

Figura 4.2: Comparativo da Secao de Choque do Rb - 5p

do, aproximando-se do comportamento do atomo de Hidrogénio. As pro-
priedades gerais dos atomos em estados de Rydberg mostram que a secao de
choque tem uma dependéncia geométrica com o niimero quantico efetivo que
varia com (n*)*.

As secoes de choque de fotoionizacao do Sédio foram calculadas para
4 <n<44e0 < /¢ <2, utilizando os defeitos quanticos atualizados por
Lorenzen e Niemax (1983) [12] para a energia do limiar. Analisando os re-
sultados obtidos para as secoes de choque de fotoionizacao do Sédio para
ns (Figura 4.3), np (Figura 4.4) e nd (Figura 4.5) constatamos uma grande
conformidade com os valores, também tedricos, obtidos anteriormente por
Aymar [5] (4 < n < 8), mas obviamente uma pequena diferenga por es-

tarmos tratando com um defeito quantico diferente. O comportamento das
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curvas de secao de choque encontradas para o Sédio, apresentam a carac-
teristica esperada quanto a propriedade da secao de choque em funcao de n,

_ . 4
ou seja, apresentam uma dependéncia com (n*)".

340 Secao de Choque de Fotoionizagao do Na - ns

320
300
280
260
2403
220
200
180
160
140 3
120
100
80 4 i —— Aymar
60 Lo - - - - Este Trabalho
40 3 .

20

Sigma (Mb)

10 20 30 40

Figura 4.3: Secao de Choque de Fotoionizacao do Na - ns
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Sigma (Mb)

Sigma (Mb)

Secao de Choque de Fotoionizagao do Na - np
1400

1200 —
1000 —
800 —
600 —

400 4

] - —— Aymar
200 - e - - - - Este Trabalho

10 20 30 40

Figura 4.4: Secao de Choque de Fotoionizacao do Na - np

1200 -
1100 4
1000
900
8004
700
6004
500
4004
300

Secao de Choque de Fotoionizagao do Na - nd

] . —— Aymar
200 e - - - - Este Trabalho

1004 .
1

10 20 30 40

Figura 4.5: Secao de Choque de Fotoionizagao do Na - nd

40



Ao analisarmos os resultados da secao de choque de fotoionizacao
do Potéssio calculadas para ns (Figura 4.6), np (Figura 4.7) e nd (Figura 4.8)
de 5 < n < 44 obtidos com os valores do defeito quantico atualizados por
Lorenzen e Niemax (1983) [12] para a energia no limiar, verificamos uma boa
conformidade com os valores tedricos de Aymar para os estados ns e np com
baixos n (n < 15), mas uma pequena diferenca por estarmos tratando com
um defeito quantico diferente. J& para o estado nd esta conformidade com
os dados da Aymar se restringem a n < 10. O comportamento das curvas
de secao de choque encontradas para o Potdssio, apresentam a caracteristica
esperada quanto a propriedade da se¢ao de choque em funcao de n, ou seja,

- 4
apresentam uma dependéncia com (n*)".

250 - Secao de Choque de Fotoionizagao ns do K
200 -
o 1504
=3
(]
5
2 1004
& 00
50 J T —— Aymar
S Este Trabalho
0 l/'./'l — T T T T T 1
5 10 15 20 25 30 35 40 45

n

Figura 4.6: Secao de Choque de Fotoionizagao do K - ns
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Sigma (Mb)

Sigma (Mb)

300
280 4
260 4
240 3
220 3
200
180
160 3
140
120
100
80
60
40
20

04

Secao de Choque de Fotoionizagao np do K

—— Aymar
----- Este Trabalho

Figura 4.7: Secao de Choque de Fotoionizacao do K - np

Secao de Choque de Fotoionizagao nd do K
1000 4
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Figura 4.8: Secao de Choque de Fotoionizagao do K - nd
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Os resultados da secao de choque de fotoionizagao do Rubidio para ns
(Figura 4.9), np (Figura 4.10), e nd (Figura 4.11), sdo analisados utilizando
os defeitos quanticos atualizados por Gallagher (2003) [11] para a energia do
limiar e calculados para 10 < n < 44. Nestes verificamos uma grande con-
formidade com os valores tedricos obtidos por Aymar [4] para 10 < n < 20,
apesar de uma pequena diferenga ja esperados devido ao defeito quantico
utilizado. O comportamento das curvas de se¢ao de choque de fotoionizagao
para o Rubidio encontradas, apresentam a caracteristica esperada quanto a
propriedade da secao de choque em funcao de n, ou seja, apresentam uma

dependéncia com (n*)*.

300 +
Secgao de Choque de Fotoionizagao Rb - ns

200 -
o)
= .
]
E 100 K

__— —— Aymar
od — |- Este Trabalho

10 15 20 25 30 35 40 45

Figura 4.9: Secao de Choque de Fotoionizagao do Rb - ns
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. Secao de Choque de Fotoionizagao do Rb - np
240

220
200
180
160
140
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20+
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10 15 20 25 30 35 40 45
n

Sigma (Mb)

Figura 4.10: Secao de Choque de Fotoionizacao do Rb - np

Os célculos da secao de choque de fotoionizacao do Césio para ns
(Figura 4.12), np (Figura 4.13), e nd (Figura 4.14), sdo analisados utilizando
os defeitos quanticos atualizados por Lorenzen (1983) [12] para a energia do
limiar e calculados para 5 < n < 44. Para o Césio nao foi encontrado na li-
teratura resultados tedricos para a secao de choque de fotoionizacao a fim de
realizarmos um comparativo, apresentamos assim somente os resultados por
nos obtidos. O comportamento das curvas de secao de choque do Césio apre-
sentam a caracteristica esperada quanto a propriedade da secao de choque

~ . A 4
em funcao de n, ou seja, apresentam uma dependéncia com (n*)".
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Figura 4.11: Secao de Choque de Fotoionizagao do Rb - nd
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Figura 4.12: Secao de Choque de Fotoionizacao do Cs - ns
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Figura 4.13: Secao de Choque de Fotoionizacao do Cs - np
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Sigma (Mb)

1500 —
1400 4
1300 4
1200 3
1100 3
1000 4
900
800 4
700 4
600
500
4004
300 4
200
100

Secao de Choque de Fotoionizagao nd do Cs

—— Este Trabalhd

Figura 4.14: Secao de Choque de Fotoionizacao do Cs - nd
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4.3 Comportamento da Secao de Choque de
Fotoionizacao como uma funcao da ener-
gia hv e Minimos de Cooper

Ao analisarmos um atomo em um dado estado quantico a energia
do mesmo ird fornecer as informacoes do sistema onde ele se encontra. Por-
tanto, analisamos o comportamento das secoes de choque de fotoionizagao
dos atomos alcalinos, Sédio, Potéssio, Rubidio e Césio, em funcao da energia
do fotoelétron, para n altamente excitados (20, 30, 40 e 44) e para alguns n
baixos (com a finalidade de comparagao com os dados disponiveis na litera-
tura).

As secoes de choque de fotoionizacao foram analisadas para energias
(em Ryd) variando conforme o dtomo alcalino e o estado em que se encontra,
tal energia refere-se a energia do fotoelétron descrita na equagao (3.1).

Inicialmente, comparamos os resultados das se¢oes de choque de fo-
toionizagao em funcao da energia do fotoelétron encontrada por nds e os
existentes na literatura, tanto para o Sédio (Figura 4.15), para o Potdssio
(Figura 4.16) e para o Rubidio (Figura 4.17). Para o Césio nao dispomos de
dados para fazer o comparativo.

Na figura 4.15, analisamos a secao de choque de fotoionizacao do
Sédio no estado 3p, comparando os nossos resultados com os de Aymar (1976)
[5]. No mesmo verificamos uma pequena diferenga para energias préximos a

1Ryd, mas uma excelente concordancia para baixas e altas energias.

Na figura 4.16, apresentamos um comparativo entre a secao de choque

de fotoionizacao do Potéassio no estado 6p calculada neste trabalho com os
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Figura 4.15: Secao de Choque de Fotoionizacao do Na - 3p

obtidos por Aymar (1987) [32]. Verificamos uma grande conformidade entre

os valores por nés obtidos e por Aymar.

Na figura 4.17 verificamos que os nossos resultados da secao de choque
de fotoionizacao do Rubidio no estado 8d apresentam uma grande conformi-

dade com os resultados de Aymar (1984) [4].

Da andlise do comportamento das se¢oes de choque de fotoionizagao
em fungao da energia para o Sédio (Figura 4.16), Potéssio (Figura 4.16) e
Rubidio (4.17), verificamos que para os trés casos a se¢ao de choque apre-
senta um decréscimo com o aumento da energia do fotoelétron, ou seja, com

o aumento da energia do fotoelétron a probabilidade de fotoionizagao para o
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Figura 4.16: Secao de Choque de Fotoionizacao do K - 6p
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Figura 4.17: Secao de Choque de Fotoionizacao do Rb - 8d
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estado analisado decaiu.

Para a comparacao das secoes de choque de fotoionizacao calculadas
com as existentes na literatura, verificamos uma escassez de dados, princi-
palmente para estados de energia mais elevados. Dispomos somente de da-
dos para baixos estados de energia, como verificamos nas comparagoes feitas
acima.

Um dos objetivos de nossos estudos, além de expandir os dados obti-
dos por Aymar [4, 5], é analisar a ocorréncia de minimos de segao de choque
para determinadas energias. Para tal, inicialmente estudamos o comporta-
mento da se¢ao de choque de fotoionizacao em funcao da variacao da energia
do fotoelétron.

Apresentamos, a seguir, o comportamento das secoes de choque de
fotoionizagao dos dtomos alcalinos, Sédio (Figura 4.18), Potdssio (Figuras
4.19 e 4.20), Rubidio (Figuras 4.21, 4.22 e 4.23) e Césio (Figuras 4.24 e 4.25)
analisados para n = 20,n = 30, n = 40 e n = 44 em funcao da energia do

fotoelétron, para alguns estados nl.

Analisando o comportamento da secao de choque de fotoionizacao em
fungao da energia para o estado 44s do Sédio (Figura 4.18) evidénciamos a
presenca de um minimo de secao de choque muito evidente para uma energia
proxima a 0, 01 Ryd, verificando-se que para esta energia teremos uma queda

consideravel no processo de fotoionizagao para este estado.

51



Sigma (Mb)

Secao de Choque de Fotoionizagao do Na - 44s
10000

1000

100

10

—— Este Trabalho|

0,00 0,01 0,02 0,03
hv (Ryd)

Figura 4.18: Secao de Choque de Fotoionizacao do Na - 44s

Secao de Choque de Fotoionizagao do K - 20s
100

10

0,1

Sigma (Mb)

Este Trabalho\

1E-3

1E-4 . , . , . , . , . ,
0,0 02 0,4 06 08 1,0

Figura 4.19: Secao de Choque de Fotoionizacao do K - 20s
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Figura 4.20: Secao de Choque de Fotoionizacao do K - 30s

O comportamento das se¢oes de choque de fotoionizacao do Potassio
sdo apresentadas para os estados 20s (Figura 4.19) e 30s (Figura 4.20), nos
quais podemos visualizar um comportamento similar em ambos os estados, ou
seja as curvas apresentam as mesmas tendéncias, isto por estarmos tratando
de um mesmo atomo e mesmo momento angular ¢. Para o estado 20s evi-
denciamos um minimo principal de secao de choque para energias préximas a
0, 1Ryd e também um minimo secundario para energias proximas a 0, 6 Ryd,

e para o estado 30s evidenciamos um minimo préximo a 0, 02 Ryd.
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Figura 4.21: Secao de Choque de Fotoionizacao do Rb - 44s
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Figura 4.22: Secao de Choque de Fotoionizacao do Rb - 30p
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Figura 4.23: Secao de Choque de Fotoionizacao do Rb - 44d

Para o Rubidio apresentamos o comportamento das secoes de choque
de fotoionizacao para os estados 44s (Figura 4.21), 30p (Figura 4.22) e 44d
(Figura 4.23), nos quais podemos visualizar um comportamento similar em
ambos os estados, ou seja as curvas apresentam as mesmas tendéncias, isto
por estarmos tratando de um mesmo atomo. Para o estado 44s evidenciamos
um minimo de secao de choque para energias préoximas a 0, 005 Ryd; para o es-
tado 30p verificamos um minimo principal para energias préoximas a 0, 05 Ryd
e também um minimo secundario para energias préximas a 0, 25 Ryd; e para
o estado 44d evidenciamos um minimo principal préximo a 0,01Ryd e um

minimo secundario para energias préximas a 0,035 Ryd.

55



Sigma (Mb)

Secao de Choque de Fotoionizagao do Cs - 30p

1000 5
100 5
o)
2 104
® 1
g 3
2
(7]
14
E \ Este Trabalho\
0.1 T T T 1
0,0 0,1 0,2
hv (Ryd)
Figura 4.24: Secao de Choque de Fotoionizacao do Cs - 30p
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Figura 4.25: Secao de Choque de Fotoionizacao do Cs - 20d
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Analisando o comportamento da secao de choque de fotoionizacao
em fungao da energia do Césio para o estado 30p (Figura 4.24) evidénciamos
a presen¢a de um minimo de secao de choque para uma energia proxima a
0, 1Ryd e para o estado 20d (Figura 4.25) visualizamos a presenca de um
minimo para uma energia préximo a 0, 3Ryd. Também verificamos que para
ambos estados o comportamento das curvas de secao de choque sao similares,
ou seja, apresentam a mesma tendéncia, o que se espera por estarmos anali-

sando um mesmo atomo.

Ao estudarmos o comportamento das se¢oes de choque de fotoio-
nizagado em funcao da energia do fotoelétron também analisamos o compor-
tamento das funcoes de onda radiais dos mesmos, observando os pontos onde
os elementos da matriz de dipolo tendiam a zero, e, assim determinamos a
ocorréncia de possiveis Minimos de Cooper para os atomos alcalinos estuda-
dos.

Os resultados para os Minimos de Cooper foram obtidos para n iguais
a 20, 30, 40 e 44 para os estados ns, np e nd(estados nf que estudamos o
comportamento da secao de choque de fotoionizacao em fungao da energia do
fotoelétron), para os dtomos alcalinos: Sédio (Figura 4.26), Potassio (Figura
4.27), Rubidio (Figura 4.28) e Césio (Figura 4.29,). Onde sao apresentadas as
energias em que os Minimos foram observados em fun¢ao do niimero quantico

principal.
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Figura 4.27: Minimos de Cooper do K
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Da analise dos graficos dos Minimos de Cooper, verificamos uma
mesma tendéncia para todos os atomos analisados, sendo que a energia em
que os minimos sao encontrados decaim de forma aproximadamente expo-
nencial a medida que aumentamos o numero quantico principal n. Ja a
dependéncia com ¢ é minimizada com o aumento de n, ou seja para altos

estados excitados os Minimos de Cooper dependem somente de n.
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Capitulo 5

Conclusoes

Os atomos em estados de Rydberg caracterizam-se por apresentarem
um ou mais elétrons excitados até um elevado ntimero quantico principal
n. Esta caracteristica torna suas propriedades bastante incomuns, e os mes-
mos bastante interessantes, em especial o que tange as interagoes entre cam-
pos de radiacao e o sistema atomico, proporcionando a ionizagao através
de fétons. Esta fotoionizacao é caracterizada por apresentar uma secao de
choque geométrica que cresce com n.

Nesta dissertacao estudamos o comportamento da secao de choque
de fotoionizagao dos dtomos alcalinos (Sédio, Potassio, Rubidio e Césio) em
estados de Rydberg. Para tal, utilizamos o modelo proposto por Aymar [4],
mas com os defeitos quanticos atualizados por Gallagher [11] (para o Rubidio)
e por Lorenzen [12](para o Sédio, Potéssio e Césio). Verificamos que as novas
secoes de choque calculadas apresentaram uma grande conformidade com os
dados anteriormente obtidos pela prépria Aymar [4, 5], para n baixos. As-
sim sendo expandimos nossos estudos até n = 44 e observamos que os dados
obtidos seguiram a tendéncia esperada conforme as propriedades gerais dos

atomos em estados de Rydberg.
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Apesar dos resultados obtidos apresentarem grande conformidade
com dados tedricos, dados experimentais ainda sao escassos, especialmente
para estados excitados. Mesmo para o estado fundamental ou de baixa ener-
gia, os dados experimentais sao insuficientes para uma verificagao eficaz dos
resultados obtidos. Da comparagao de nossos resultados com os resultados
experimentais observamos que para o Sédio (Figura 4.1) ndo tivemos a con-
formidade esperada, mas para o Rubidio (Figura 4.2) os resultados ficaram
dentro do esperado.

O comportamento das se¢oes de choque de fotoionizacao também foi
analisado através da variacao da energia do fotoelétron, no qual observamos
que cada atomo, para diferentes estados, apresentava as mesmas tendéncias
para as suas curvas de secao de choque em funcao da energia. Na mesma
andlise evidenciamos a presenca de minimos de secao de choque para ener-
gias especificas conforme o estado que o atomo se encontrava. Tais minimos
indicavam a ocorréncia de possiveis Minimos de Cooper. Analisando o com-
portamento das funcoes de onda radiais, observando os pontos onde os ele-
mentos de matriz de dipolo tendiam a zero, e combinando com os pontos de
minimo secao de secao de choque observados nas curvas em relagao a energia,
determinamos a ocorréncia dos minimos de Cooper para os atomos alcalinos
estudados.

De um modo geral, verificamos que as energias correspondentes aos
minimos em funcao dos numeros quanticos principais apresentaram uma
mesma tendéncia para todos os atomos analisados, e a medida que tratamos
com atomos em elevados estados de Rydberg a dependéncia das energias dos
Minimos se limita ao niimero quantico principal n.

Este trabalho é um ponto de partida para demais nesta area, tanto

para um refino nos dados obtidos através da reformulagao do programa,
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quanto fornecendo dados tedricos para futuros experimentos que poderao

ser realizados no laboratorio do Grupo de ()ptica do CCT.
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