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Introduction générale

INTRODUCTION GENERALE

Le processus d'excitation des rayons X par des particules chargées avec la matiére
présente un grand intérét pratique et est dominé par l'ionisation directe de Coulomb par
impact d’ions légers avec la cible, menant ainsi a la création des états électroniques vacants
(lacunes). L’atome cible retrouve alors sa stabilité par émission radiative des rayons X ou par
des processus non radiatifs d’Auger ou de Coster-Kronig [Me.58]. En raison de leur
importance pour la technique d’analyse par émission des rayons X induite par des particules
chargées (Particle Induced X-ray Emission - PIXE), I’ionisation des couches internes et la
production des rayons X par des particules chargées ont été intensivement étudiées durant les
quatre derniéres décennies. La technique d'analyse PIXE est basée sur 1'ionisation des couches
internes (K, L ou M) de l'atome cible conduisant a la production des rayons X qui sont
caractéristiques de 1'élément ionisé en analysant le spectre X obtenu.

Durant les derni¢res années, plus de résultats expérimentaux pour l'ionisation de la
couche M des éléments lourds bombardés par des ions légers sont devenus disponibles
([Pa.90] et [Pa.99]).

Les approches théoriques développées pour décrire l'ionisation des couches internes par
des projectiles 1égers et chargés ont été concentrées sur la description des collisions
asymétriques (Z; << Z,), ou la masse du projectile est plus petite que celle de la cible.

Dans de telles collisions, les lacunes créées dans les couches internes sont produites
principalement par le processus d'ionisation directe de Coulomb, ou l'ionisation multiple et le
processus de capture ¢électronique jouent un rdle négligeable ; avec Z; et Z, sont les
numéros atomiques du projectile et de la cible, respectivement.

L’ionisation directe de Coulomb peut étre traitée en utilisant des approches quantiques
basées sur la perturbation en premier ordre des états électroniques ; a savoir l'approximation
de Born des ondes planes (Plane Wave Born Approximation - PWBA) [Me.58] .

L'approche d’ionisation la plus avancée tient compte du déroulement de 1’interaction
entre le projectile et la cible pour inclure ; I’effet de liaison-polarisation dans I'approximation
des états stationnaires perturbés (Perturbed Stationary State-PSS); I’effet de la perte

d'énergie du projectile (Energy loss-E) animé de grande vitesse pour lequel la durée de
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l'interaction avec la cible est courte lors de son passage ; I’effet de déflexion Coulombienne
(Coulomb Deflection-C) ; et la description relativiste des électrons des couches internes
(Relativistic Effect - R). L’ensemble de ces corrections conduit a 1’¢laboration de ce qu’est
connue sous le nom du modele ECPSSR [Br.81].

Le premier chapitre du présent travail est consacré a 1’étude théorique du modele
PWBA utilisé pour décrire 1'ionisation d'un atome par une particule chargée.

Dans le deuxieme chapitre nous avons calculé les sections efficaces dans le cadre du
modele PWBA. La comparaison entre les valeurs théoriques et expérimentales, montre bien un
désaccord surtout a basse énergie. Pour palier les insuffisances du modele PWBA a basses
énergies; nous avons corrigé ce modele en introduisant certains effets donnant naissance au
modele ECPSSR. Bien que ces améliorations successives aient été incorporées dans la théorie
ECPSSR, des déviations continuent d’apparaitre entre les données expérimentales et les
prévisions théoriques.

Dans le troisieme chapitre, nous avons adopté des méthodes semi-empiriques basées sur
la normalisation des données expérimentales aux résultats correspondants de la théorie
ECPSSR pour calculer les sections efficaces semi-empiriques de production de la couche M
des ¢léments lourds de numéro atomique 60 < Z <90 par des protons d'énergie comprise

entre 0.1 et 4.0 MeV.
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CHAPITRE I

RAPPELS THEORIQUES

L. 1. Introduction :
Le 28 décembre 1895, Réntgen publie sa découverte dans un article intitulé « A propos d'une
nouvelle sorte de rayons » dans le bulletin de la Société physico-chimique de Wurtzbourg. 11
tire quatre conclusions dans son article :

1. Les rayons X sont absorbés par la mati¢re, leur absorption est fonction de la masse

atomique des atomes absorbants .

2. Lesrayons X sont diffusés par la maticre, c'est le rayonnement de fluorescence.

3. Lesrayons X impressionnent la plaque photographique.

4. Lesrayons X déchargent les corps chargés électriquement.
En minéralogie, on peut identifier divers cristaux a l'aide de la diffraction des rayons X. Les
rayons X caractéristiques proviennent de la transition de 1’électron atomique de son état initial
vers un autre état plus li¢é de I’atome. Les rayons X sont une forme de rayonnement
¢lectromagnétique a haute énergie dont la longueur d'onde est comprise approximativement
entre 5 picometres et 10 nanometres. L'énergie de ces photons va de quelques a plusieurs
dizaines de KeV. Ces rayonnements sont utilisés dans de nombreuses applications dont
l'imagerie médicale et la cristallographie. Les rayons X ont été découverts en 1895 par le
physicien allemand Wilhelm Roéntgen, qui a regu pour cela le premier prix Nobel de
physique ; il les nomma ainsi car ils étaient d'une nature inconnue (la lettre X désigne

l'inconnue en mathématiques).

1.2.Production des rayons X :

Les rayons X sont des rayonnements ¢électromagnétiques comme les ondes radio, la lumicre
visible, ou les infrarouge. Cependant, ils peuvent étre produits de deux manieres tres
spécifiques :
e Les rayons X sont produits par des transitions électroniques faisant intervenir les
couches internes, proches du noyau ; l'excitation donnant la transition peut étre
provoquée par des photons ou bien par un bombardement de particules chargées, c'est

notamment le principe de la spectrométrie de fluorescence X.
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e  Par décélération de particules chargées dans la matiére ; dans le cas d'un tube a rayons
X, on a a la fois un rayonnement continu (Bremsstrahlung) et un phénoméne de

fluorescence de la cible.

1.3. L'atome dans la mécanique quantique:
Un atome est composé d’un ensemble d’électrons tournant autour d’un noyau. L’état d’un
¢lectron, appelé orbitale, est caractérisé par 4 nombres quantiques entiers :
» nombre quantique principal n (positif), on nomme couches M,N,O,... ’ensemble des
¢lectrons caractérisés par n = 3,4,5, .... ou les moments sont exprimés en unités de 7 .

»  nombre quantique orbital / (0 < /<n-1), On appelle sous-couches s,p,d.f.... les états
caractérisés par /= 0,1,2,3,.... Chaque sous-couche comprend, au maximum, 2(2/+1)
électrons.

» nombre quantique magnétique m( -I< m<1) qui détermine I’orientation du volume de
déplacement par rapport a une direction arbitraire z’z appelé axe de quantification
généralement du a un champ magnétique. Dans le modéle mécanique, ce nombre croit

au fur et a mesure que le plan orbital devient normal & I’axe de quantification.

» nombre quantique interne j peut prendre toutes les valeurs entiéres positives de |l - s|

a |l + s| ou s est le nombre quantique de spin (s =+ 1/2).

1.4. Transitions électroniques :

Le passage d’un état d’énergie a un autre s’effectue grace a un saut énergétique. Pour faire
passer un électron de son état fondamental a un autre état excité, il faut lui fournir une énergie
égale, au minimum, a la différence entre les deux niveaux d’énergie impliqués dans cette
transition. Cependant toutes les transitions ne sont pas possibles. Celles qui sont possibles
peuvent étre résumées par les régles de sélection basées sur les variations des nombres
quantiques des états électroniques (bien que pour certains ¢léments, des raies interdites soient
observées). Pour un atome d’hydrogéne [Ba.72]:

e aucune restriction sur la variation de n

o Al=£1;Am =0 outl ;As=0 (I.4.1)
Pour une molécule diatomique:

o An=£l;Aj=£1;Am=0ou=l (1.4.2)
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Le principe d’exclusion de Pauli exprime que 2 électrons ne peuvent avoir les mémes
nombres quantiques sur la méme orbitale d’un atome (qui correspond aux 3 premiers nombres
quantiques identiques), 2 ¢électrons doivent avoir des « spins » opposés ou antiparalleles. On
représente un tel état atomique par la notation : n*®"' X; dans laquelle n est le nombre
quantique principal de I’¢électron le plus extérieur et X, par analogie avec la notation s, p, d,
s’écrit S pour L=0, P pour L= 1, D pour L=2 et F pour L = 3..., 2S+1 : est la multiplicité de
spin, elle est a I'origine des lignes spectrales multiples (exemple du doublet a 5896 A du
sodium dont I’état fondamental est 3 S;), on parle d’ailleurs d’état singlet, doublet ou

triplet. L’¢tat le plus stable d’un électron est appelé étar fondamental. Les niveaux de

transition sont donnés dans le tableau I.1 en utilisant les notations empirique et quantique.

Tableau L.1 : Niveaux de transition en notations empiriques et quantiques.

Notation empirique | L ] Notation quantique
M, 0 172 3pl/2
M, 1 172 3p3/2
M3 1 3/2 3d3/2
My 2 3/2 3d5/2
M;s 2 572 4s1/2
Ny 0 172 4pl/2
N2 1 172 4p3/2
N3 1 372 4d3/2
Ny 2 372 4d5/2
Ns 2 52 41572
Ne 3 5/2 417/2
Ny 3 7/2

L’atome retrouve sa stabilité par «réorganisation interne» ; des électrons des couches plus
externes que celles des électrons éjectés « ou primaires », vont venir combler les états vacants
en libérant la différence d’énergie entre les couches de départ et d’arrivée de 1’¢électron sous

forme de rayonnement électromagnétique de haute énergie (photon X).
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L5. Reégles de sélection :

Toutes les transitions électroniques ne sont pas équiprobables, les transitions permises sont

d’origine dipolaire ¢lectrique et obéissent aux reégles de sélection quantiques suivantes :

An >1
Aj= Oou+l (L.5.1)
Al= =1

Pour la couche M qui comporte cinq sous-couches (M;, Mz, M3, M4, Ms), on a

n=3ets=% (I1.5.2)
e0<{<n-l, t=0,1,2.

| t-sl<j<le+s|, [j=2h, 3 (pour =2), j= >4 % (pour {=1), j = % (pour £=0)].

3Sy, 3Py, 3P°/,. 3%, 3d°/s.

M 3d°/,
M, 3d%/,
La couche "'M" : <\ M; 3p’f
M2 3p1/2
M, 38/,

Pour la couche N qui comporte sept sous-couches (N, Na, N3, N4, Ns, Ng, N7), on a
n=4ets="%

e (0<(<n-1, £=0, 1,2,3.

. [j=">h, /> (pour =3), j=">h Y (pour L=1), j = Y (pour {=0),...].

| t-sl<j<|e+s

43Sy, 4Py, 4P/, 4d’ ), 4d)5, 4F 1, 4. (1.5.3)

Ny 47
N 42
Ns 4d/,

La couche "N" : <

Ny 4d°/
N; 4p3/2
N, 4p1/2

NN, 4S'/,

Figure (I.1) : Diagramme des niveaux d’énergie en notations empiriques et quantiques.
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1.6. Emission de rayons X :

Le processus physique conduisant a I’émission des rayons X a lieu en trois étapes :

Excitation et ionisation des niveaux atomiques internes.

Transition d’un électron plus externe vers la lacune produite suite au réarrangement
¢lectronique.

Dissipation de la différence d’énergie entre les deux niveaux impliqués dans la transition.

La désexcitation des atomes peut se produire non seulement par 1’émission du rayonnement
¢lectromagnétique, mais également par d’autres processus concurrents. Dans une série
classique d’expériences, Auger démontra que 1’énergie libérée par I’atome lors de sa
désexcitation vers les couches internes peut s’employer en émettant d’autres €lectrons par des
transitions non-radiatives. En outre, en étudiant des spectres d’émission des rayons X, Coster
et Kronig découvrirent des transitions non-radiatives entre les sous-couches de la méme

couche [Ba.72]. J

_— v 4
M y 4
-_— r 4

. — ﬁ —_—— tm
—_——C :g .

—_——C L

.

K —o——
Py
Photon X Electron Auger Transition Coster-Kronig

Figure(1.2): Désexcitation par A-émission d’un photon X, B-émission d’un électron Auger,

C-transition de Coster-Kronig [So.10].

L.7. Spectrométrie de fluorescence X :

Elle est utilisée pour déterminer la composition élémentaire d'un échantillon car le spectre de
fluorescence X obtenu dépend trés peu de larrangement chimique des éléments.
Il s'agit d'une méthode spectroscopique non destructive de Il'échantillon. L'ionisation des
atomes, préalable a I'émission de fluorescence, est assurée par bombardement de I'échantillon
par un rayonnement X primaire ou par particules chargées.

Le rendement de fluorescence d’une couche est égal au nombre de rayons X émis /, divisé par

le nombre 7, de lacunes initiales dans une couche donnée :

w,=1,/n, (1.7.1)
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Soit @" le rendement de fluorescence de la i€éme sous-couche d’une couche dont le

nombre quantique principal est désigné par X (X= M, N, O..) selon I’équation donnant le
rendement de fluorescence d’une couche atomique, on obtient pour une sous-couche :

X _ 71X /X
o =1 /n; (17.2)

Le rendement moyen de fluorescence d’une couche atomique est défini a partir des

rendements de fluorescence des sous-couches X comme suit :

k
Wy = ZNI'XCOI'X
i=1 (1.7.3)

ol N¥ est le nombre relatif de lacunes primaires dans la iéme sous-couche de la couche X :

k
N :niX/ZniX Et > N =1
i=1

(1.7.4)

La probabilité de Coster-Kronig pour faire passer une lacune d’une sous-couche X; a

une autre sous-couche plus élevée X est désignée par f,)/( et par conséquent les quantités
V¥ peuvent étre écrites en fonction du N;* comme suit [Ba.09] :

=N

= N S

V= N+ LN+ (A + M N

V= N SN o OV ot O A+ AR NE ()

Les probabilités de transitions Coster-Kronig pour une sous-couche (M;, Mz, M3, My, Ms,) de

la couche M sont données comme suit :

V=N,

V,=N,+ f,N,,

Vi=Ny+ 13N, +(fis + f12/2)N,

Vi =Ny + [Ny + (Vo + [os 5N, + (Fi + fis faa + JiaSoa + [i2 025 50N

Vs =N; +f45N4 +(f35 +f34f45)N3 +(fzs +f24f45 +f23f35 +f23f34f45)Nz +
(f15+ 14f45+ 13f35+f12f25+f13f34f45+f12f24f45+ 12f23f35+ 12f23f34f45)N1 (1'7'6)
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L.8. Section efficace :

En physique nucléaire ou en physique des particules, la section efficace est une grandeur
physique reliée a la probabilité d'interaction d'une particule pour une réaction donnée. L'unité
de section efficace est le barn (b): 1 b= 107* cm? = 10?® m2. La section efficace est peu
dépendante de la taille réelle de la particule en question et varie surtout en fonction de la
nature exacte de la collision ou de la réaction, et des interactions existantes entre les particules
concernées. Ceci explique l'emploi de I'expression section efficace au lieu de section plus

simplement.

L.8.1. Section efficace d’ionisation :

L’approximation de Born ([Ba.73b], [Be.78]) a été utilisée dans la théorie de la diffusion pour
décrire I’interaction entre la particule chargée incidente (par exemple un proton) et I’atome
cible. On considére que cette interaction se fait via la seule interaction coulombienne entre le
noyau de la particule incidente et les électrons de la cible. Pour pouvoir appliquer
I’approximation de Born, nous devons faire quelques hypothéses:

(1) le projectile est considéré comme une charge ponctuelle.

(i) les états initial et final sont des ondes planes.

(ii1) les états des ¢lectrons de la cible sont ceux de 1’atome non perturbé.

Si nous utilisons I’approximation de Born pour décrire I’ionisation d’un atome par une
particule chargée ’expression de la section efficace différentielle d’ionisation pour des

¢lectrons d’énergie comprise entre £ et ¢ + de prend la forme :

N E (q) d
d%—:gﬁzl{ ¢ J "’S(q}‘ 1 de (L8.1)
nv,

q
Avec ¢ = lg —k ;s q = k,2 +k—2k, k,cos(@) et V; est la vitesse de la particule incidente.
Introduisons maintenant les variables sans dimensions :
WZ:R=c=T+1,, K=ak,et 0=(ayq) (1.8.2)

Ou a, =a,/Z,, représente le rayon de la couche atomique considérée, ay : rayon de Born,

Z,.: est la charge effective moyen de I’atome cible vue par un électron de I’orbite
t’k’ e g e Z,s R e

S, T = est I’énergie cinétique de I’électron éjecté, [ =—"-—0; : est I’énergie
2m S

d’ionisation de la couche atomique, R : est la constante de Rydberg.

9



Chapitre 1 Rappels théoriques

Nous obtenons finalement la section efficace d’ionisation d’un électron de la couche S par

une particule chargée dans I’approximation de Born [Li.96] comme suit:

o W max O max 2 dQ
GSPWBA (nsaas): > IdW I ‘FWS(Q] 2
77S W min O min Q
o,
= OSfS(nS’QS)’
N
2
. _ 2“1
Avec : o, =8ma, . (1.8.3)
W max O max 2 dQ
et fs(’?s’es)z J.dW J. ‘FWS(Q] Yy
W min O min Q
 mE 1 (wy,Y
ns = MIZ:SR - Zzzs ez (184)
F, S(Q) est le facteur de forme pour la transition entre les états électroniques de I’atome

cible initialement dans 1’état S et ¢jecté avec un transfert d’énergie € .

Les bornes d’intégrationQ . , W W sont déterminées pour une couche quelconque
min max min max

S par :
n w/ )
H m
= “1—-,1-""¢
Qmm m(} [ nvﬂj (1.8.5)
2 2
0, =1 1+ 1-"P)
I X m() 77(/,1
1 o
Wmin = g;mn = 2S :_i
Zys R Z,;R n (1.8.6)
& E
Wmax - :mx = 2 :inS
Z;, R Z, ;R m,
I
. _ 2 S
Avec : O, =n 7 R (18.7)

L1.8.2. Section efficace de production :

Les sections efficaces de production et les sections efficaces d’ionisation des sous-

couches (M;, M,, M3, My, Ms) de la couche M sont liées par des relations simples faisant

10
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intervenir les rendements de fluorescence et les probabilités de transition de Coster-Kronig
[Ch.84],[ Mc.72] et[ Ba.72]:
O, = 0'1{41 @,
X 1 1
Oy, = [GM2 + S12GM1 ]wz
X 1 1 1
Omy, = lGM3 + Szngz + (Sl3 +851,5, )GMl sz

0;44 = |_G}{/[4 + S34G}\I/[3 + (S24 +.85;55 )01{42 + (S14 + 81,8 + 8385 + 85,5555, )01{41 Jw4

i i i i
0-;45 = [O-M5 + fztso-M4 + (S35 + 834 /s )O-M3 + (st + 853855 + 85, fas + 853834 S s )O-M2

+ (S5 + 812805 + 813855 + S1a fus + 51252855 + 81280 fas + 1385 fas + (1.8.8)
81282383, /s )0'1{41 Jeos
De plus, la section efficace totale de production de rayon X peut s’écrire :
5 5
Oy =D 0% =D ViOy - (L 8.9)
i1 it
avece .
Vi =@+ Spo; + (Sn +81,5 )0)3 + (S14 + 51285 + 51385 + S12523534)0)4 +
(Sis + 81285 + 813855 + 814 fas + 81255835 + 81280 fas + S1383 Sas + 512553834 fas) 05,
Vy = 0, + Sy0; + (Sz4 + S23S34)a)4 + (st + 83855 + 850 s + 5555 fis )0)5,
(1.8.10)

vy =, + 8,0, + (S35 + 83 fus )0)5,
Vy =0, + fu505,

Vs = s,

D’autre part, la section efficace de production de la couche M peut étre liée a la section

efficace totale d'ionisation par la relation suivante:

o, =®,0,, (1. 8.11)
Ou w,, est le rendement moyen de fluorescence de la couche M défini comme :
5
@y =D W, (1.8.12)
i=1
ct w =0y, /o (1.8.13)

11
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1.9. Modéle quantique PWBA :

On considére une collision ¢élastique entre un faisceau de particules incidentes
(projectiles), de masse M; et de charge Z;, et un atome de masse M, et de charge Z,, c'est-a-
dire I’état final est composé des mémes particules que 1’état initial.

La particule incidente pénétre dans la zone d’action de la cible ou le systéme passe
d’un état initial composé de projectile comme une onde plane et de 1'¢lectron lié a 1’atome
cible a un état final composé de projectile comme une onde diffusée et de I'électron éjecté

dans le continuum. Donc, la fonction d’onde du systéme peut étre écrite comme le produit de
la fonction d’onde du projectile, @(7,), et celle de I’électron cible, ¢(7,) , on pose alors :
v, (1,5) = 9,(r)¢,(r,)
et

v, (n,n)=9,(n)¢,(r) (1.9.1)

Ou 7 et 7,sont, respectivement, les vecteurs positions du projectile et de ’électron atomique

par rapport a I’atome cible supposé fixe. De plus, on se place dans le systéme du centre de
masse, c'est-a-dire que 1’on considére la diffusion d’une particule unique par le potentiel V(r)

dont la masse est g (masse réduite du systéme) définie comme :

+ (1.9.2)

i, 1
o M, M,

Ou M; et M, sont respectivement la masse de la particule incidente et celle de la cible.

On définit alors la section efficace différentielle de diffusion ¢ (0,9) comme:
dn=Fic (0,9) dQ (1.9.3)

Avec dn étant le nombre de particules détectées, F; le flux incident de particules et dQ)

I’angle solide de détection donnée par la relation :

dQ =sinb d6 do (1.9.4)
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Chapitre 1 Rappels théoriques

Figure (I.3) : Processus de diffusion .

Comme il s’agit d’une collision élastique, 1’énergie de la particule diffusée dans le référentiel

du centre de masse reste constante et elle est ¢gale a I’énergie de la particule incidente :

E=0k*/2u (1.9.5)
Nous allons maintenant calculer la section efficace de diffusion en résolvant 1’équation de

Schrodinger qui s’écrit :

2

AV = Ep(r) (1.9.6)
2u

L’équation de Schrodinger décrivant I’évolution de la particule diffusée par le potentiel V(r)

posséde des solutions d’énergie E bien définies :

iEt

x(F,0) = p(F)e” (1.9.7)
Ou ¢(7) est solution de I’équation de Schrodinger indépendante du temps.

La particule incidente, caractérisée par I’absence d’interaction avec la cible, est une particule

libre décrite par une onde plane :

o,(F)=e"’ (1.9.8)
Solution de I’équation :

(A+k2 ), (7) =0 (1.9.9)

13



Chapitre Rappels théoriques
On pose:
L et nb:fiué) (1.9.10)
2u 2u
L’équation de Schrodinger devient alors
(A+kJp(7) = U#)p(7) (19.11)
La solution de I’équation (I1.9.11) s’écrit :
o(F) = @,(F) + [GF -FHYUF") p(F')dF' (1.9.12)
Ou G(7,7") estla fonction de Green, définie par la relation :
(A+K*)GF -F') =8 -7 (1.9.13)

Le probleme essentiel réside maintenant dans la détermination de la fonction de Green,

solution de I’équation (1.9.13). L’examen de cette équation nous montre que la fonction de

Green doit étre nulle pour toutes les valeurs de 7 différentes de zéro.

Une onde sphérique divergenteexp(K,r)/r, correspondant & une énergie E, du projectile,

possede bien cette particularité, c’est ce qu’on peut vérifier

solution E, = 7’k? /241, sous cette forme [Sa.94]

ik; [F 7|

Gr-r)y=——-——
= 4rx|F 7
On utilisera la relation suivante :
A( 1 y==0(F 7'
4 |_. T

=1

En posant 7 —7'=7" On obtient :

ik, |7 7| . ik, |7 7|

o, ke ik, e" o k[

AG(F —F')=——————— > +5(r—r')e"‘r "y
472|r—r| 27z|17—17'

. 2
472|r—r'|

14

ik

en cherchant une

(1.9.14)

(1.9.15)

Ty (19.16)
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Chapitre 1 Rappels théoriques

Ce qui conduit a la relation :
AG(F -7 = —k!G(F —=F)+6(F = 7" (1.9.17)

Donc, la solution choisie est bien une solution de I’équation (1.9.13).

En utilisant les équations (1.9.12) et (1.9.14), la solution de 1’équation (1.9.11) prend forme :

ik | 77|
H J €

2zh? [F =7

P(7) =9, (r) - V() () dr' (1.9.18)

Le phénomene de diffusion est schématisé sur a figure( 1.4); la particule incidente diffuse a

I’extérieur de la zone d’action du potentiel créé par la particule cible ou:

Figure(I.4): zone d’action du potentiel cré¢ par la cible.

7 - La distance entre M et O

r' . La distance entre P et O

-

¥ — 7' : La distance entre P et M

La zone d’action précédemment définie est petite par rapport a la distance 7 (position du
détecteur), ceci nous permet de prendre une valeur approchée du dénominateur de I’équation

(1.9.18):

= =
|l"—l"

2
r r

"2 — V2 — =
=l +rr—277]" =4}+17—2rr} zﬁ}—féi (1.9.19)
r
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L’onde sphérique de I’intégrant devient ainsi :

) P
eik,‘?—?" e’k"r[k,TJ hr P
= r e (1.9.20)

|7 —F FEYr
rl-—
r

Le vecteur impulsion émergeant est défini comme suit :

k, =k~ (19.21)
r
L’onde émergeante prend la forme suivante :
7 = H eikir ik, 7 =1 = gz
P(F) =@ (F)————[e"" V(F")p(F")dr (1.9.22)
27h™ r

Cette onde se comporte comme une onde plane ¢ (7)augmentée d’une onde sphérique

diffusée d’amplitude e”" /r de f. Donc, I’onde émergeante s’écrit sous forme :

eik,r

p(r)=(r)+ f (1.9.23)

r

Ou f est Pamplitude de diffusion exprimée en fonction du vecteur d’onde k f de la particule

diffusée :

_ H —iky ¥ = = g
f= puE [e™" V(F (") dr (1.9.24)

L’amplitude f dépend de la position du détecteur, ce qui nous permet de l’écrire, en
coordonnées sphériques. De plus, ’approximation de Born consiste a remplacer 1’état propre

dans I’intégrale par une onde plane:

B _H
f—f(9,¢)——2ﬁh2<¢f\V|¢’f> (1.9.25)
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1.10. Facteur de forme de la couche M :

Les facteurs de forme F, | (Q) pour les sous-couches M; ont été calculés en utilisant des

fonctions d’onde hydrogénoides non relativistes. Conformément au calcul de Choi [Ch.73], ils

peuvent étre construits sous la forme :
d 2
QfQiFW,y O = AQ.5)S, (W.0) | (L10.1)

ou §=3/=3s5,3p,3d.

Les notations spectroscopiques, en adoptant la représentation 3/j, des états propres d'énergie
sont 3s,,, 3p,,, 3p,, 3d,,, 3d,,, correspondant aux M,, M,, M,, M,, M,
respectivement. D’ailleurs, les fonctions universelles F,, ;, (Q) pour (2 +1) ¢lectrons dans
les sous-couches M sont obtenues a partir des fonctions £, ; (Q) des états propres du

moment angulaire orbital, 3s, 3p et 3d et peuvent prendre la forme suivante :

2 2] +1 2
v (O = M\Fw,y ). (1.10.2)
avec: j=|/+1/2].
A(Q, k) prend la méme forme pour toutes les sous couches M, :
2k
27 exp| — ~arctan| 74
k Q-k+ %
A(Q,k) = (1.10.3)

9{1 —exp(_zﬁﬂ[(Q— K+ %)Z n ‘91 sz '

Le facteur de normalisation1/ (1 —exp—27/ k) , qui apparait dans le facteur de forme, est

mis égal a l'unité pour les valeurs de W entre 0 et 1/9 (k* est négatif). De plus, En utilisant

arctan(iy) = (i / 2)1n[(1 + y)/ (l — y)] pour les nombres imaginaires, on obtient alors:

1/k,

Q—k2+% ) Q+kf+%+2]%

exp| — 7 arctan , (I1.10.4)

ou k=ik,.
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S, prend différentes formes pour les sous-couches M, et peut €tre écrit comme:

S

=X YOO
i=0 =0

i J

(QI'—

> YCrkO

j=0

5
‘N 6‘»—
'lM*

%]
LS

I
D=
M

Crk*0’,

w
<

]
>

J

2
Q i
3

S, =23 S CHEiQl 1.10.5)
5 szo pr i

ou les coefficients C,, rapportés du calcul de Choi [Ch.73],

27: Sdein ,

0 ;=0

|}
5
Il
n
M=

N

Le changement de coordonnées d'intégration, en utilisant des transformations
logarithmiques (X =InW etY =InQ) [Li.96], rend aisé le calcul du facteur de forme et donc

I’exécution du programme devient plus rapide. Les limites exactes de l'intégration du facteur

de forme deviennent alors:

f0)= [ ax [ e S,

(1.10.6)
avec
2
_ 2 (1~ [[_lnw
nQ,, —ln[M m[l 1 A Mj } (1.10.7)
et

nQ,. :m[Mzm[H /1_1nV%Mj j (1.10.8)
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CHAPITRE II

RESULTATS DES MODELES PWBA ET ECPSSR

II.1.Introduction:

Les interactions coulombiennes entre un faisceau de particules chargées et la matiere donnent
lieu a I’¢jection d’électrons liés a I’atome. Ce sont ces interactions et leurs sections efficaces
qui sont importantes pour la méthode d’analyse PIXE. Le mod¢le théorique le plus utilisé
pour décrire I’ionisation d’un atome par une particule chargée est I’approximation d’onde
plane de Born (PWBA - Plane Wave Born Approximation). Le modele PWBA, qui applique
la théorie de la perturbation pour la transition d’un état initial (projectile décrite par une onde
plane et un électron lié¢ a ’atome) a un état final (projectile décrite par une onde diffusée et un
¢lectron ¢jecté dans le continuum), a été développé principalement par Basbas et al. [2]. Ces
auteurs ont incorporé une série de modifications afin de corriger la théorie PWBA donnant
naissance au modele ECPSSR. Ce dernier prend en compte la déviation du projectile par le
champ coulombien dii au noyau (C), la perturbation des états stationnaires atomiques par le
projectile (PSS), les effets relativistes (R) et la perte d’énergie de I’ion incident durant la

collision (E).

I1.2. Résultats du modéle PWBA :

Sur la figure (II.1) est représenté le rapport des sections efficaces totales de production
expérimentales ([Se.80], [Me.82], [Me.83], [Pa.90a], [Pa.06], [Ci.95], [Sh.86] [Ro.02],
[G0.06], [Ph.09]) et théoriques, calculées dans le cadre du modéle PWBA, de la couche M
pour différents atomes cibles de numéros atomiques 60<Z <90 en fonction de I'énergie du
proton incident allant de 0.1 2 4.0 MeV.

On remarque que nos résultats théoriques surestiment les sections efficaces expérimentales et

ceci augmente surtout a basse énergie des protons pour atteindre quelques ordres de grandeur.
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2.5 7 m : Nd, O :.,Eu, 4 : Gd
4 A s 1 D, ¢ : Dy, <& Ho
20 > :68Er, > :69Tm, > :70Yb
Y :71Lu, o :72Hf, @ :73Ta
1 v :74W, \V4 75Re, * :7603
§ 15 @] :77Ir, | .78Pt,. < '79Au
o + . .Pb, @ :_Bi, B : Th
o’

Figure (IL.1) : Rapport entre les sections efficaces totales de production expérimentales et
théoriques (PWBA) dans la couche M pour différents cibles en fonction de 1'énergie des

protons.

La surestimation peut étre réduite si on tient compte d’effets qui n’apparaissent pas
directement dans l’approximation de Born: I’augmentation de 1’énergie de liaison des
¢lectrons atomiques (PSS-Perturbed Stationary-State); la déviation coulombienne du
projectile due a son interaction avec le noyau (C) ; les effets dus au caracteére relativiste des
¢lectrons (R) et a la perte d’énergie de la particule incidente lors de I’ionisation (E). Toutes
ces corrections successives ont mené a la formulation du modéle ECPSSR (Energy loss,

Coulomb deflection, Perturbed Stationary State and Relativistic effects).

11.3. Modele ECPSSR :

I1.3.1.Correction de I’énergie de liaison :
Lors du processus d’ionisation, les états atomiques sont perturbés par le passage des particules

chargées incidentes. Dans le régime a basse vitesse, c’est-a-dire pour &, <<1, les états

stationnaires perturbés de 1’électron de I’atome cible deviennent ceux d’une molécule

diatomique avec une distance internucléaire changeante. Quand z, <<z,, les états

électroniques se rapprochent de ceux d’un atome de numéro atomique z, + z, qui peut
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étre décrit par ’approximation de Born[Ba.73a]. L’¢énergie de liaison des €lectrons atomiques
augmente alors, ce qui a pour conséquence une diminution de la section efficace d’ionisation.

Toutefois, pour les régimes de vitesse intermédiaire (&, =1) et élevé (&, >=>1), la

contribution principale pour la section efficace d’une orbite s provient de particules se
trouvant dans des zones extérieures a cette orbite. Cette particule chargée va perturber I’état
stationnaire et entralner un effet dit de polarisation qui aura comme conséquence une
augmentation de la section efficace. On peut prendre en considération ces deux effets en

corrigeant la section efficace de Born comme suit : [Ba.73], [Co.85]
Ou, ™= Ou, e (éM /gM, ’eM, ;M, ) (12.1)

ou le facteur ¢, est defini comme suit [Ch.85], [Ch.83] et [Ch.89]:

Co =(+2/25, ) (I1.2.2)

11.3.2. Déflection coulombienne :

L’approximation de Born donne des sections efficaces qui peuvent différer de plusieurs ordres
de grandeur par rapport aux valeurs expérimentales pour des particules lentes (Fig. II.1). Cette
différence énorme a basse énergie provient du fait que l’approximation de Born néglige
I’influence de la répulsion entre le noyau de la particule incidente et de ’atome cible. Cette
répulsion a pour conséquences un ralentissement de la particule incidente et une modification
de sa trajectoire. On ne peut donc pas considérer la trajectoire des particules incidentes
comme étant en ligne droite mais plutét hyperbolique. On définit alors le coefficient

Cy (dq,,, ) quireprésente la correction coulombienne [Ba.73], [Br.74] par la relation :
CM, (d%M, )=0+2], )E10+212 (ﬂquM, ) (11.2.3)
ou d: est la demi-distance minimale d’approche dans une collision frontale, /, =0 pour la

sous couche M;, [, =1 pour les sous-couche M, et M3, [, =2 pour les sous couches My

etMs.
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2z,z,e’ . . , o . M,
=———, est la distance minimale d’approche du projectile au noyau cible, g,,, =——-

uv, 4

d

est le moment minimal transféré a I’électron durant la collision et E (y) représente

I’intégrale exponentielle d’ordre m qui est évaluée par la relation :

-y

_ 2 2
m +m(m 2y)+m(6y 8my+m)+m

E,(y)=— (11.2.4)

1
Grm)|  rm?® (em) 7+ m)°

La quantité¢ g¢,,, peut étre interprétée comme étant le rapport entre le temps caractéristique
de diffusion coulombienne d/v; et le temps de transition électronique 1/wy,. La section

efficace d’ionisation o,, 5 g*écrit alors :
UM,CPSS = CM, (d‘IOM, )UM, e (éM /gM, > QM, ;M, ) (IL2.5)

11.3.3.Correction relativiste :

Pour la couche M, il n'y a aucune formulation publiée au sujet de la correction relativiste
de la masse de 1'électron de la cible. Cette correction tient compte du caractere relativiste de

I’¢lectron des orbites internes des atomes de numéro atomique élevé. Une fois qu'on

détermine la formulation de cette correction, m,; (§MY ), il est facile de I’incorporer dans le

programme de calcul et d’écrire la section efficace d’ionisation sous la forme :

PSR = CF (d qon, G, ot (B (Enr, JSut, Jors, 1€ 00,460, C0) - (IL.2.6)

11.3.4.Correction de la perte d’énergie :

Une autre correction a ¢été introduite sur I’approximation de Born prenant en
considération la perte d’énergie de la particule incidente durant le processus d’ionisation. En
intégrant celle-ci dans ’expression donnant I’effet de la déflexion coulombienne ([La.80] et

[Br.74]), on peut avoir I’expression suivante :

27
Tou, j (I1.2.7)

CE gy )= O +21) Ey [T(m
M; M;
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ou z_ , argument représente le rapport entre la perte d’énergie de la particule incidente et son

énergie cinétique, est donné par [Ba.73]:

2
zy = o4 L7 : (11.2.8)
' HE oy O, \ S,

avecS, =2V, / 0, vy, » appelée la vitesse réduite de la particule incidente, et V, et v,

sont les vitesses de la particule incidente et de I’¢lectron de 1’atome cible, respectivement.

On obtient finalement la section efficace d’ionisation dans la théorie ECPSSR:

o =Cy dgoy Vo " (Ex, 1S 0 Cr) (11.2.9)

Cette expression a ét¢ employée ici, pour calculer la section efficace d'ionisation et de

production dans le cadre du modele ECPSSR.

11.3.5.Résultats du modeéle ECPSSR :

La figure (II.2) représente le rapport entre les sections efficaces totales de production
expérimentales ([Se.80], [Me.82], [Me.83], [Pa.90a], [Pa.06], [Ci.95], [Sh.86] [Ro.02],
[G0.06], [Ph.09]) et théoriques calculé dans un cadre du modéle ECPSSR pour des cibles de
numéro atomique comprise entre 60 et 90 (¢Nd,e5Tb,esEr,71Lu,72HT, 73Ta, 74W, 75Re, 760s,
771r, 73Pt, 70Au, $,Pb, g3Bi et 9oTh ) en fonction de 1’énergie des protons pour la couche M. On
peut remarquer que :

e les valeurs théoriques sont proches aux résultats expérimentaux pour les hautes

énergies.
e les valeurs théoriques s’¢loignent de fagon significative des valeurs expérimentales

pour les basses énergies.

Les données expérimentales proviennent de différentes sources, donc mesurées dans
différentes conditions expérimentales ; ce qui explique leur dispersion. Les déviations
observées a basse énergie sont attribuées probablement a plusieurs effets ; ’utilisation d’une

expression approximative pour la correction de 1'énergie de liaison ; I'effet relativiste, ou il n'y
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a aucune formulation a été publiée au sujet de cette correction ; le type des fonctions d'onde
utilisées pour le calcul du facteur de forme (fonctions hydrogénoides). De plus, malgré les
améliorations intégrées dans la théorie ECPSSR, des écarts persistent dans la gamme des
basses énergies. Ceci a conduit les auteurs a adopter des méthodes semi-empiriques basées sur

I’ajustement des données expérimentales disponibles et des résultats théoriques.

ECPSSR

Figure (IL.2) : Rapport entre les sections efficaces totales de production expérimentales et
théoriques (ECPSSR) dans la couche M pour différents cibles en fonction de I'énergie des

protons (présent travail).
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CHAPITRE III

SECTIONS EFFICACES SEMI-EMPIRIQUES DE
PRODUCTION DES COUCHES M

II1.1.Introduction:

Avec le développement des détecteurs a semi-conducteur, des données expérimentales
plus précises sont devenues disponibles pour les sections efficaces d'ionisation ou de
production des raies M par impact d’ions légers [Bu.73] et lourds [Me.83]. Plus récemment,
Pajek et al. [Pa.99] et Jaskola et al. [Ja.00] présentérent leurs résultats pour la couche M pour
des protons et des deutérons, respectivement, en tracant les sections efficaces mesurées de
production des rayons X pour les raies M pour différents groupes du numéro atomique en

fonction de la vitesse réduite &, . L’utilisation des cibles minces dans ces expériences

conduit a ’amélioration de la qualité de données expérimentales. Dans le chapitre précédent,
nous avons comparé nos résultats du modele ECPSSR avec ceux de I'expérience disponibles
dans la littérature ou l'accord est relativement bon a haute énergie du projectile alors qu'a
basse énergie une grande deviation a été observé. Dans ce travail nous essayons de déduire
des sections efficaces semi-empiriques de production des rayons X des raies M, basées sur
I’ajustement direct des données expérimentales normalisées a leurs valeurs théoriques
correspondantes calculées dans le cadre de la théorie ECPSSR de Brandt et Lapicki [Br.81],
pour des éléments de numéros atomiques dans la gamme 60-90 par des protons d’énergie de

0.1 24.0 MeV.

I11.2. Section efficace semi-empirique "référence" :

Tout d’abord, on définit les sections efficaces expérimentales normalisées de

production des rayons X des raies M de la fagon suivante :

S =0y /T serssn (I11.2.1)
Ou o, : représente nos résultants théoriques de la section efficace de production de la
couche M calculée dans le cadre de la théorie ECPSSR et o, : est la section efficace de

production expérimentale, a notre disposition, des éléments de numéros atomiques
60 < Z <90 qui sont rassemblées de différents sources ( [Pa.06], [Pa.90], [Me.83], [Me.82],
[Ci.95], [Sh.96], [R0.02], [G0.06], [Se.80], [Ph.09] et [Sh.96] ; 658 données) par des protons
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d’énergie allant de 0,1 a 0,4 MeV. Puis, on trace le rapport S entre les sections efficaces de
production expérimentales et théoriques en fonction de la vitesse réduite de proton &,, de la
couche M pour la gamme entiere des éléments étudiés (fit collectif). Le parametre &, est
donné par I’expression suivante [R0.02] :

&y =&, +&, +28, +2&, +3&, )9 (I111.2.2)

L’ensemble de ces rapports est ajusté par un polynome d’ordre trois comme suit :
3
S=>a,(&,) (I111.2.3)
i=0

Le résultat de fit est également représenté sur la figure (II1.2.1) et un ensemble de quatre
coefficients est alors généré tableau I11.2.1.

D’autre part, nous avons essay¢ de calculer les sections efficaces semi-empiriques de
production de la couche M pour chaque élément séparément avec les mémes données
expérimentales. Les résultats d’ajustement tableau (II1.2.2), par le méme ordre de
polynome(ordre trois) , pour les éléments (¢oNd, ¢3Eu, 64Gd, 65Tb, Dy, 67H0, 6sEr, 69Tm,
70Yb, 71Lu, 7,Hf, 73Ta, 74W, 75Re, 760s, 77Ir, 75Pt, 79Au, s:Pb, g3Bi et o9Th ) sont aussi

représentés par des lignes continues sur la figure (I11.2.1).
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Figure (II1.2.1) : rapport entre les sections efficaces de production expérimentales

et théoriques (ECPSSR) de la couche M en utilisant les données expérimentales globalement
et pour chaque ¢élément séparément( 60Nd, 63Eu, 64Gd, 65Tb, 66Dy, 67HO, 68EI‘, 69Tl’l’l, 70Yb,

71Lu, 72Hf, 73Ta, 74W, 75Re, 76OS, 7711‘, 78Pt, 79Au, 82Pb, 83Bi et goTh) cn fOl’lCtiOl’l de CM .
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La section efficace dite section efficace semi-empirique "Référence" pour la couche M est

alors déduite par la relation suivante :

Os—emp = Orcpssg XS (111.2.4)

En outre, la déviation totale des sections efficaces expérimentales (o, ) avec les valeurs

ajustées (semi-empirique) correspondantes (o

s—emp

) est exprimée en termes des écarts

quadratiques moyens (&, ) suivant l'expression :

21/2
1(o. —0o

e =S L% "0 2.5
rms ZN o ( )

s—emp

ou N estle nombre de données expérimentales.

Les valeurs de &, des sections efficaces semi-empiriques déduites selon le traitement

rms

individuel et le traitement collectif sont regroupés dans le tableau III.2.3 pour tous les

¢léments étudiés.
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Tableau 111.2.1 : Coefficients d’ajustement individuel des éléments étudiés pour les sections

efficaces semi-empiriques de production des rayons X par des protons d’énergie allant de

0.13 4.0 MeV.
Semi-emp (Eq. 111.2.4)

Elément ao a; a, as
oNd 1,93157 -0,91873 0,18454 -6,42423E
EU 2,71355 22,9931 1,24645 -0,16947
02Gd 1,59820 20,92993 0,16390 0,00629
&Tb 3,84475 -3,30709 1,08197 -0,11671
seDy 5,28972 -6,69269 3,02458 20,44486
T 3,90986 -4,31959 1,72789 20,21911
T 3,46317 -3,90602 1,63336 -0,21776
T 9,39726 -8,99549 3,05504 -0,34244
oYb 6,50466 -9,23821 4,69283 -0,77949
LU 2,50774 331121 -1,09494 0,12183
HF 4,0495 -4,87964 2,22921 -0,32473
Ta 2,67074 -3,55105 1,96986 -0,34167
AW 2,22417 22,27206 1,08935 -0,16918
oRe 1,61875 11,25031 0,54987 -0,07599
20s 3,29709 -4,4382 2,36769 -0,3945
Ir 3,36844 4,64862 2,50012 -0,41608
&Pt 337673 ~4,49699 2,35275 -0,38522
AU 4,59854 6,57194 3,53636 -0,59912
P 1,87344 11,35924 0,40722 -0,0068
B 4,65724 7,22510 4,6279 ~0,80004
ooTh 3,69433 -6,18642 4,39489 -0,98794

Tableau II1.2.2: coefficients d’ajustement collectif des sections efficaces de production des

rayons X semi-empiriques par des protons d’énergie allant de 0.1 a2 4.0 MeV.

dp ap ay as

Fit

collectif
2.92945 -3.29199 1.55155 -0.23258
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Tableau II1.2.3 : valeurs de & (%) des sections efficaces semi-empiriques déduites selon le

traitement individuel et le traitement collectif pour tous les éléments étudiés ; oNd,s3Eu,64Gd,
651b,66Dy,67H0,68ET,60Tm,70Yb,71Lu,72HE, 73Ta, 4W, 75Re, 760s, 7711, 78Pt, 790Au, s:Pb, g3Bi et
goTh.

Elément ,
0 Elément . )
(N" de Individuel Collectif 0 Individuel Collectif
(N de data)
data)
coNd 7Ta
04.20 23.13 13.22 16.72
(09) (29)
63Eu 74W
01.20 49.60 14.55 15.56
(07) (29)
64Gd 75Re
07.72 29.32 02.71 04.04
(09) (18)
65Tb 7608
00.39 31.46 15.16 14.65
(06) 3D
66Dy 77Ir
07.61 32.46 14.00 14.68
(10) (32)
¢7Ho 73Pt
06.88 37.16 13.65 13.05
(09) (32)
6sET 79AU
11.96 25.38 14.75 18.88
(09) (30)
coTm 52Pb
01.97 22.44 07.17 09.15
(06) (51
70Yb g3Bi
03.89 25.00 12.28 15.74
(09) (32)
71Lu 90Th
03.77 27.51 09.75 28.95
(06) (68)
»Hf 10.40
12.43
17)
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II1.3.Résultats et discussions

I11.3.1. Distribution des données expérimentales :

Nous avons présenté sur la figure (II1.3.1) la distribution des valeurs expérimentales de la
section efficace de production de la couche M (568 données expérimentales) rassemblées de
différentes sources ([Pa.06], [Pa.90], [Me.83], [Me.82], [Ci.95], [Sh.86] ,[R0.02], [G0.06],
[Se.80], [Ph.09] et [Sh.96]) pour des protons d’énergie allant de 0.1 a 4.0 MeV, ou I’Or
(79Au) parait 1’élément le plus intensivement étudié (91 valeurs expérimentales). Nous
disposons de valeurs expérimentales seulement pour 21 éléments. Pour les autres éléments,
les valeurs sont soit inexistantes, soit disponibles pour des énergies en dehors de la gamme

d'énergie considérée dans ce travail.

-
80+ Z
R
-
g 60 +
o %
g 7 )0
© 40+
—g %%
> %
Z 204 V V =
Er
. v
GIO ' GIS ' 7I0 7ISZ 8I0 8I5 ' QIO

Figure (II1.3.1): Distribution des valeurs expérimentales de la section efficace de production

de la couche M en fonction du numéro atomique Z des ¢léments étudiés.

I11.3.2.Explication des figures:

Nous avons représenté sur les figures (I11.3.2) les rapports des sections efficaces de
production expérimentales et ceux des sections efficaces de production semi-empiriques par
rapport aux résultats correspondants calculés dans le cadre du modéle ECPSSR pour des
protons d’énergie allant de 0,1 a 4,0 MeV dans les cas individuel et collectif pour 21 éléments
de numéros atomiques compris entre 60 et 90 (40Nd, s3Eu, 4Gd, ¢5Tb, 66Dy, ¢7H0, 6sEr, oTm,

70Yb, 71Lu, 72HE, 73Ta, 74W, 75Re, 760s, 771Ir, 78Pt, 70Au, 52Pb, §3Bi et 99Th).
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Figure (IIL1.3.2) :Rapport des sections efficaces de production semi-empiriques et

expérimentales par rapport aux résultats correspondants du modele ECPSSR en fonction de

I'énergie des protons allant de 0.1 a 4.0 MeV pour les éléments (s0Nd, 63Eu, 64Gd, 6s5Tb, 66Dy,

67HO, 6sEr, 69Tm, 70YD, 71Lu, 7,Hf, 73Ta, 74W, 75Re, 760s, 771r, 78Pt, 70Au, 52Pb, g3Bi et 9oTh).
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I11.3.3.Discussion des résultats :
L'analyse des résultats obtenus des sections efficaces de production semi-empiriques en
comparaison avec les sections efficaces de production expérimentales ([Go.06], ([Me.83],
[Pa.90], [Pa.06], [Ph.09] et [Sh.96]) par rapport aux résultats correspondants calculés dans le
cadre du modele ECPSSR pour tous les éléments étudiés (¢0Nd, 63Eu, 64Gd, 65Tb, 6Dy, ¢7Ho,
6sEr, ¢oTm, 70Yb, 7:Lu, 72Hf, 13Ta, 14W, 75Re, 760s, 771Ir, 75Pt, 79Au, s:Pb, g3Bi et 9oTh) en
utilisant les données expérimentales de chaque ¢lément séparément (Individuel) d’une part, et
la gamme entiére des données expérimentales (Collectif ou Global) d’autre part, en fonction
de I'énergie du proton, nécessite quelques commentaires :

J Il apparait de la figure (I11.3.2) que le rapport o/crcpssr n’est pas le méme pour chaque
¢lément aussi bien dans le cas du fit individuel que dans le cas du fit collectif.

o De plus, en considérant que la précision des sections efficaces déduites dépend de la
valeur de I’erreur quadratique moyenne, on peut dire que la section efficace semi-
empirique a [I’état individuel donne la meilleure représentation des données
expérimentales.

J En autre, a haute énergie du projectile le rapport entre les sections efficaces déduites en
utilisant les différentes procédures citées dans ce chapitre et celle de la théorie pour les
21 ¢léments sont, généralement, inférieurs a 1, c.-a-d. il y a une sous-estimation de la
théorie.

o Les sections efficaces semi-empiriques déduites de [1’utilisation des données
expérimentales de chaque ¢lément séparément (individuel) s’approchent, généralement,
les unes des autres alors qu’il y a une dispersion remarquable entre elles lors de
I’utilisation de la gamme entiere des données expérimentales.

o Les valeurs des rms observées pour l'ajustement collectif sont plus grandes que celles
pour l'ajustement individuel. Ce qui nous permet de dire que les résultats obtenus par un
fit individuel des données expérimentales sont plus fiables que ceux obtenus par un fit
collectif pour tous les éléments.

o Nous devons signaler que les ajustements des donnés expérimentales normalisées par
I'équations (I11.2.4) et ses coefficients associés sont valables seulement dans la gamme
d’énergie et de numéros atomiques spécifiée dans cette étude. Leurs extensions en

dehors de cette gamme peuvent conduire a des valeurs erronées.
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Conclusion générale

CONCLUSION GENERALE

Les sections efficaces d'ionisation et de production des différentes raies qui composent
un spectre de rayons X des raies M sont calculées dans le cadre du modéele ECPSSR. Bien
que les améliorations successives aient été incorporées dans la théorie PWBA pour donner
naissance au modéle ECPSSR, des déviations sont encore observées entre les données
expérimentales et les prévisions théoriques surtout a basse énergie des protons, ou les valeurs
théoriques s’écartent de plus en plus des valeurs expérimentales. Donc, il est nécessaire
d'adopter des méthodes semi-empiriques pour mieux ajuster les données expérimentales
disponibles.

Dans ce présent travail, nous avons présenté les résultats des sections efficaces semi-
empiriques, basées sur le fit des données expérimentales normalisées a leurs valeurs
théoriques correspondantes calculées dans le cadre de la théorie ECPSSR, des raies M des
¢léments de numéros atomiques 60 < Z < 90 pour des protons d’énergie comprise entre 0.1 et
4.0 MeV.

Nous avons essay¢ de calculer, en premier lieu, les sections efficaces semi-empiriques
de production de rayons X des raies M pour la gamme enti¢re des ¢léments a étudier (60-90).

Les grandes valeurs des écarts quadratiques obtenues dans la premicre partie pour les
sections efficaces de production semi-empiriques nous ont motivé pour essayer de déterminer,
en second lieu, des sections efficaces de production de rayons X plus fiable basées sur

I’ajustement des données expérimentales de chaque ¢lément séparément.

Les sections efficaces semi-empiriques en ajustant les données expérimentales pour
chaque ¢lément séparément donnent des sections efficaces plus fiables.

Enfin, Nous devons signaler que les équations d’ajustement et ses coefficients associés,
pour calculer les sections efficaces semi-empiriques, sont valables seulement dans la gamme
d’énergie des données expérimentales utilisées et leur prolongation en dehors de cette gamme

peut conduire a des valeurs erronées.
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Abstract Résumé Uaile

Abstract

We present in this work our theoretical values of M-shell X-ray production cross sections
calculated in the framework of the ECPSSR model. Although these successive improvements
incorporated in the ECPSSR model, yet some discrepancies were continuing to appear
between the theoretical values (ECPSSR) and the experiment especially at low energy of
proton. This motivated us to adopt semi empirical methods based on fitting of the available
experimental cross sections normalized to their corresponding values of ECPSSR model. Our
results of the semi-empirical M-shell x-ray cross sections for elements with atomic number
60 <Z <90 by proton energy from 0.1 to 4.0 MeV are presented and a comparative study has
been done with experiment where a good agreement is observed.

Key words: ECPSSR model, semi-empirical cross section

Résumé

Nous présentons dans ce travail nos valeurs théoriques des sections efficaces de production
des rayons X de la couche M calculées dans le cadre du modele ECPSSR. Malgré les
améliorations intégrées dans le modéle ECPSSR, des écarts persistent entre les valeurs
théoriques (ECPSSR) et I’expérience surtout a basse énergie du proton. Ceci nous a conduit a
adopter des méthodes semi-empiriques basées sur 1’ajustement des données expérimentales
disponibles normalisées a leurs valeurs correspondantes du modele ECPSSR. Nos résultats
des sections efficaces semi-empiriques de production des raies M des éléments de numéro
atomique 60 < Z < 90 par des protons d'énergie allant de 0.1 a 4.0 MeV sont présentés et une

¢tude comparative a été faite avec les données de I'expérience ou un bon accord a été observé.

Mots clés : modele ECPSSR, section efficace semi-empirique.
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