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Introduction générale

Introduction genérale

La physique atomique a é&é développée & partir du XX™ siécle pour étudier les
mouvements a I'échelle atomique ou subatomique et expliquer de fagon précise les
mécanismes de l'interaction de la matiere avec le rayonnement. L'objectif premier de la
physique atomique a été de comprendre et d'interpréter les raies observées dans les spectres.
L'émission et I'absorption lors de I'interaction nécessite une éude quantique contrairement a
I'étude classique qui est porté plutét al'échelle macroscopique.

Un effort considérable a été dirigé depuis les années cinquante du siecle passé vers
I'étude de l'ionisation des orbites internes des atomes par des photons ou des particules
chargées. Le progrés a été publié non seulement dans des éudes théoriques mais également
dans le domaine des applications de ce phénomene. Une partie substantielle de cet effort a été
consacrée a |'application des rayons X résultant de I'ionisation des orbites internes par des
photons. Un atome est formé d'un noyau de charge +Ze (Z est le numéro atomique de
I'élément) et de Z électrons de charge -e. Chaque éectron, caractérise par plusieurs nombres
guantiques, a une énergie bien déterminée (négative car il est 1ié). Les électrons sont répartis
par ordre d'énergie croissante en couches K, L, M, N, ..., correspondant au hombre gquantique
principa. Chague couche comprend différentes sous-couches d'énergies voisines
correspondant aux autres nombres quantiques. Les niveaux énergétiques des couches et sous-
couches sont caractéristiques de chague é ément.

L'interaction colombienne des particules chargées avec la matiere se traduit
globalement par un ralentissement des éectrons, et |'énergie cinétique perdue se manifeste
sous différentes formes: L'émission radiative des rayons X ou par des processus non
radiatifs d'/Auger ou de Coster-Kronig [1]. Le processus de I'ionisation des couches internes
et la production des rayons X par des particules chargées ont éé intensivement étudiées
durant les quatre derniéres décennies, principalement en raison des nombreux domaines
d'application; tant en physique qu'en biologie ou en médecines ainsi en raison de leur

importance pour la technique d'analyse par émission des rayons X induite par des particules

Y



Introduction générale

chargées (Particle Induced X-ray Emission - PIXE). Cette méthode d'analyse est basee sur
Iionisation des couches internes (K, L ou M ) de |'atome cible par des particule chargée et sur
la détection des rayons X caractéristique de I'édément ionisé [2]. Cette  technique permet
d'obtenir des informations quantitatives et qualitatives sur tous les éléments présents dans
['échantillon aétudier.

De nombreuses expériences sur la fluorescence X ont été élaboré, particulierement a
partir des années 1960, a cause du développement considérable au accél érateurs du type Van
du Graaf ont connu un dans cette époque, pour l'ionisation des couchesK et L. Les premieres
expériences concernant I'ionisation des couches L et M ont été effectuées pour des ions
Iégers, principalement les particules apha [3]. Avec le développement des détecteurs a semi-
conducteur, des données plus précises et fiables sont devenues disponibles pour I'ionisation de
lacouche L et M par desions légers et lourds [4-7].

Les modéles théoriques décrivant I'ionisation des couches internes par des projectiles
Iégers et chargés ont été concentrées sur la description des collisions asymétriques (Z1<<Z5),
ou Z;et Z, sont les numéros atomiques du projectile et de la cible, respectivement. Les
lacunes créées dans les couches internes sont produites principalement par le processus
dionisation directe de Coulomb. Le modele théorique le plus utiliseé pour calculer la section
efficace d'ionisation (de production) des couches internes est le modele PWBA, ces modéeles
décrit par Merzbacher et Lewis [8] et Khandelwal et a. [3]. L'ensemble de ces calculs
surestiment  les valeurs expérimentales surtout a basse énergie de projectile [9]. La
comparaison entre les valeurs théoriques calculées en utilisant le modéle PWBA et les valeurs
expérimentales, montre bien le désaccord surtout a basse énergie. Pour améliorer I'accord
entre la théorie et I'expérience, Brandt et Lapicki [10], et Lapicki et Mc Daniel [11], ont
intégré quelques effets pour corriger le modele PWBA, qui donne naissance au modele
ECPSSR. Ce modéle a été proposé dans le but de pallier aux insuffisances du modele
PWBA afin de rapporter un meilleur accord théorie-expérience. Il consiste a prendre en
considération quelques effets correctifs non pris en compte dans lathéorie PWBA (Plane

Wave Born Approximation). Un des effets les plus importants qui a été négligé est: la
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Introduction générale

correction de I'énergie de liaison des éectrons de I'atome cible. 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. Ceci nous a motive
d'adopter, dans le troisiéme chapitre, des méthodes semi-empiriques pour calculer les
sections efficaces de production et d'ionisation totale de la couche L des é éments de numéros
atomiques 18<7<92.

Le but de du travail que nous apportons ici est de présenter une étude comparative des
résultats expérimentaux et théoriques des sections efficaces d'ionisation et de production des
rayons X pour les couches et lesraies L par un faisceau de protons d'énergie comprise entre
0.02 et 10 MeV, pour les éléments de 18 < Z < 92. Cette étude permet d'obtenir une relation
analytique simple, basée sur une compilation des données expérimentales [12-14].

Dans un premier temps nous avons construit une nouvelle base des donnés des sections
efficaces d'ionisation et de production expérimentales qui serait par la suite utilisée pour
déduire les sections efficace semi-empirique a laide d'un programme numérique. Ensuite, un
programme numeérique, basé sur les corrections introduites sur le modée PWBA (ECPSSR) et
ECPSSR (eCPSSR), a été développé par notre équipe de recherche pour calculer les sections
efficaces de production et d'ionisation totale de rayons X delacouche L.

Dans ce travail, nous avons présenté les résultats de calcul des sections efficaces de
production et dionisation de la couche L des éléments de numéro atomique 18<7<92 par des
protons d'énergie comprise entre 0.02 MeV et 10 MeV. Cette these est divisée en trois chapitres:

e Dansle premier chapitre du ce travail nous avons présenté une éude sur les différents
parameétres atomiques de la fluorescence X.

* Le second chapitre est consacré a la description des différents modeles théoriques
pour décrire l'ionisation d'un atome par une particule chargée: les modéles théoriques
PWBA, ECPSSR et le modele ECPSSR corrigé nommé eCPSSR .

» Une comparaison entre les sections efficaces théoriques calculées dans le cadre du
modele ECPSSR et |le modéle corrigée eCPSSR  basé sur les données expérimentales a

été effectuée. En suite en raison d’un écart important entre les sections efficaces
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Introduction générale

théoriques et les sections efficaces expérimentale il nous a semblait de rechercher des
compromis entre les deux séries de valeurs nous utilisons des expressions semi-
empiriques basés sur nos valeurs théoriques calculés par le modéle corrigé eCPSSR et

les donnés expérimental es rassembl ées. C'est le but du chapitre 111.

-
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Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

[.1. Introduction:

Le concept d'atome est particulierement bien admis par le grand public. L'atome est
donc un modél e essentiellement théorique. Bien que ce modéle ne soit plus aujourd’hui remis
en cause, il a beaucoup évolué au cours du temps pour répondre aux exigences des nouvelles
théories physiques et correspondre avec les différentes expé&imentations effectuées. Les
particules chargées et non chargées interagissent différemment avec la matiére. Les particules
chargées peuvent directement provoquer des excitations ou des ionisations, aors que les
particules non chargées doivent d'abord subir une interaction créant une particule chargée qui
pourra ensuite exciter ou ioniser la matiere. C'est pourquoi les particules chargées sont dites
directement ionisantes alors que les particules non chargées sont dites indirectement
ionisantes. L'excitation des rayons X par des particules chargées présente un grand intérét
pratique. Ce processus d'interaction rayonnement-matiére est dominé par l'ionisation directe
de Coulomb par impact dions légers avec la cible, menant ainsi a la création des lacunes
(états électroniques vacants). L'atome cible retrouve alors sa stabilité (désexcitation) par
émission radiative des rayons X ou par des processus non radiatifs dAuger ou de Coster-

Kronig.

|.2. Organisation des couches éectroniques:

Pour un atome /'X nous utiliserons pour décrire le comportement des éectrons
considéré, des fonctions semblables a celles obtenues dans le cas de I'atome d'hydrogéne. A
partir des fonctions hydrogénoides (charge Ze du noyau), on construit par produit tensoriel la
fonction d'onde totale de I'atome, Ces fonctions ne sont pas identiquement les mémes puisque
les noyaux atomiques different et qu'il faudra tenir compte de la présence des autres
électrons, mais elles ont laméme forme.

Pour distinguer ces fonctions des états de I'atome d'hydrogéne, nous les appellerons
orbitales atomiques. Chaque orbitale est caractérisée par un ensemble de trois nombres
guantiques : le principal nl'azimutal | et le magné&ique m On lui associe aussi une énergie

caractéristique. L'ensemble des orbitales sera utilisé pour décrire les électrons [1].

e



Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

Par définition I'ensemble des éectrons dun atome décrit par le méme nombre
quantique principal n constitue une couche éectronique. La fagon dont les électrons d'un
atome est répartir dans les différentes couches de |'atome, est appelée configuration
électronique. Le nombre maximal d'électrons que la couche n peut contenir est donné par
2 n* ,le2provient du principe de Pauli [2].

» La couche K, contient deux éectrons au maximum, subdivisée a une seule sous-
coucheK.
* La couche L, contient huit électrons au maximum, subdivisée a trois sous-

couchesL,, Ly, L.

» Lacouche M, contient dix-huit éectrons au maximum, subdivisée a cinq sous-couches

My, My, M3, M, , M;.

* La couche N, contient trente-deux éectrons au maximum, subdivisée a septe sous

couches Ny, N3, N3, Ny, N5, Ng,. N5

S Y

5

¥y ¥ ¥
K ————= ‘ =
Serie K Serie |

Figurel.1: Transitions permises entre électrons les couchesK L et M



Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

Tableau |.1: Laconfiguration éectronique et le moment angulaire total.

Couche Sous-couche Caractéristique de
I’électron
K K 1s(j=1/2)
L, 2s(j=1/2)
L L, 2p (j=1/2)
Ls 2p (j=3/2)
M1 3s(j=1/2)
M 3p (=1/2)
M M3 3p (j=3/2)
Mgy 3d (j=3/2)
Ms 3d (j=5/2)
Ny 4s (j=1/2)
N2 4p (j=1/2)
N3 4p (j=3/2)
N
Ny 4d (j=3/2)
Ns 4d (j=5/2)
N6 4f (j=5/2)
N7 af (j=7/2)

]



Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

|.3. Reglesde sdlections:

L'émission de rayons X obéit a un certain nombre de régles découlant de la mécanique
quantique. Toutes les transitions éectroniques possibles ne sont pas "permises’; celles qui le
sont doivent satisfaire aux regles de sélection suivantes :

An#0
Al=£1 (1.2)
Aj=0,+1
Ou | et j sont respectivement les nombres quantiques associés aux moments angulaires
orbitaux et totaux de I'électron en transition [3]. La figure (1.2) illustre quelques transitions
permise.
|.4. Transitions éectroniques:
|.4.1. Transitions entr e niveaux:

Sous l'influence d'un événement venant de I'extérieur (arrivée d'une particule chargée
ou d'un rayonnement d'énergie suffisante), un électron du cortége éectronique d'un atome,
situé sur un certain niveau d'énergie E, (rappelons que cette énergie est négative), peut étre
arraché de la couche alaquelle il appartient [4]. La place libre est susceptible d'ére comblée
par un électron situe sur un autre niveau d'énergie E,>E,, avec émission d'un rayonnement
électromagnétique; lafréguence v de celui-ci, est telle que

h v [ x (1.2)
Avec h est la constante de Planck (6. 626.10734] ).

Les transitions entre niveaux atomiques correspondent a des énergies discrétes et le
réarrangement en cascade se traduit par un spectre en énergie des photons émis constitué par
une série de raies discontinue.

Si un électron de la couche K est arraché et remplacé par un électron de la couche L, uneraie
appelée K, est émise, et pour I'éectron qui arrive sur la couche K provient de la couche M ,

laraie correspondante est appelée Kz et K, et ainsi de suite.

.



Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

Si lavacance se trouve sur la couche L, les électrons en provenance des couches M, N, O
engendreront respectivement des raies L, Lg, L, . Donc, pour différencier les rayons X

provenant de ces sous-couches, les raies sont nommees K, Kz, Kgy, Kga, Loy Lz -

[.5. Notation de Siegbahn:

Cette notation empirique est trés utilisée en spectrométrie des rayons X. Dans une
série donnée en nomenclature, I'émission X correspondant a la transition d'un électron d'une
couche quelcongue vers une autre couche A telleque A = K L, M, N ....,, constitue laraie A.
Pour identifier les différentes raies A qui correspondent a différentes transitions é ectroniques
vers une méme couche, deux notations sont généralement utilisées: la notation de Siegbahn et
lanotation IUPAC [2].

La notation de Siegbahn consiste a utiliser 1a lettre correspondante alaraie A concernée.
Si I'8lectron qui comble la lacune de la couche K vient de la couche L; par exemple, laraie
émise est notée Ksuivie d’un caractére et un numéro en indice K,,. Tandis que dans la
notation ITUPAC on désigne la raie A par ses deux couches (ou sous couches) mises en jeu.
Ainsi, cette méme raie, notée K, en notation de Siegbahn, sécrit K — Lz en notation IUPAC

[5].

Electron shells MNo. of electrons in each level
and levels

B _ - - -
AT Mgy G .= -
a Ny "6 _ -~
4d N, "4 _ . L
N shell 44 No gy _--" "
ip My -~ 2_ o=
ap MNy- 2 _ - -~
4 Ny
& -
3d M, "3 .
3d My, - 3 .
M shell My, 2
Ip M, 2
T M, -
2p La-2_
L shell Zp La- 2
F i
K shell 1s

Figurel-2: Niveaux d'énergies et quel ques transitions électroniques permises.

.



Chapitre Parametres atomiques et la fluorescence X

|.6. Loi de Moseley:

L'excitation des atomes étant localisée a des niveaux profonds, les raies d'émissions X
sont approximativement indépendantes des liaisons chimiques entre atomes. Moseley a
montré que la fréquence d'une raie donnée (par exempleK,4) était proportionnelle au carré du
nombre atomique, suivant larelation:
V=K, (ZK,)’ (1.3
Ou K; et K, sont des constantes ayant des vaeurs définies pour chaque raie (constantes
d'écran) [2].
|.7. Lerayonnement:
Le rayonnement est une énergie qui traverse |'espace ou la matiére est transportée sous
forme d'ondes ou de particules [6]. Il existe deux types de rayonnements :
> Electromagnétique : rayonnement qui est issu de différents champs
électromagnétiques comme les ondes radioélectriques, les ondes lumineuses, visibles
ou invisibles et lesrayons X et gamma.
» Corpusculaire : radiations dues aux particules : protons, €lectrons ou neutrons.
Les rayonnements sont caractérisés par leur longueur d'onde, leur fréquence et leur énergie,

ils peuvent étre des ondes radio, TV, micro-ondes, infrarouge, visible, ultraviolet, rayons X ou

gamma.
Longueur d'onde (en métre)
10-1 10°° 1077 107 1073 101 101 103
b Rayons X U“m Infrarouge | Micro-ondes Ondes radio
Gamma violet
! _
400 500 600 700 750 nm
Spectre visible

Figurel.3: Les rayonnements électromagnétiques.
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Certaines formes de ce rayonnement peuvent détacher les éectrons des atomes, C'est-a
dire les ioniser, lorsgu'elles traversent la matiére. Ce processus sappelle le rayonnement
ionisant comme Les particules alpha et béta et les rayons X et gamma; par contre d'autres
types de rayonnements, comme les micro-ondes et les ondes radio, ne changent pas la

structure des atomes et produisent un rayonnement non ionisant [7].

|.7.1. Lesrayons X:

Les rayons X ont été découverts en 1895 par le physicien alemand W. Rontgen a
Wirzbug. Il baptise les rayons qu'il a découverts “Rayons X” avec le “X” comme l'inconnue
en Mathématiques. Le pouvoir des rayons X, qui a semblé merveilleux, de traverser des parois
opaques et de révéler l'intérieur du corps humain a immédiatement donné un grand
retentissement populaire a cette découverte scientifique. Les premieres applications ont été
tournées vers |'étude des cristaux car on espérait mettre en évidence les atomes constitutifs des
molécules et confirmer ainsi la justesse du nombre d'Avogadro [8].

Donc les rayons X sont des ondes électromagnétiques (OEM), de méme nature que les
ondes radio, la lumiere ou les micro-ondes, Ce sont des perturbations des champs électriques
et magnétiques ambiants qui se propagent. La longueur d’onde est de l'ordre de
10783 10~ ?m avec une énergie comprise entre 40 et 4. 10°eV.

Ces ondes sont en fait découpées en petits paquet donde, appelés photons. Elles sont
caractérisées par sa fréquence de vibration v et par leur amplitude. Lalongueur d'onde A est la

distance que parcourt |'onde pendant une période, soit:

A=cxT= (1.4)

<o

. c
OuTestlapériode: T = "

L'énergie portée par ces photons est données par:

(1.5)

> o

.
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|.8. Interactions matiere-rayons X:

Lorsqu'un faisceau de rayons X traverse la matiére, il est atténué suite a différentes
interactions; I’ionisation ou I'excitation du rayonnement électromagnétique avec les atomes
de la matiere traversée. L'énergie E, du rayonnement incident, quelle que soit sa nature, peut
servir a faire passer des atomes de la matiére de leur état fondamental a un état excité, par
gection dun électron. L'état ains excité (ou ionis€) a une durée de vie tres courte
(env.1071° s pour un atome isolé).

L'atome revient a son état fondamental par des transitions éectroniques en cascade, a chague

transition correspond I'émission d'une raie caractéristique [2].
1.8.1. Excitation:

Dans un atome, les éectrons sont répartis dans des couches. Plus la couche est proche
du noyau, plus I'énergie de liaison noyau-éectron W, est forte [8]. Du fait de leur énergie
importante, les photons X vont arracher des électrons situés au cceur des atomes, pres du
noyau avec une énergie cinétique initiale E,. est I'atome se retrouve ionisé, on aalors:

Ec<Ey,—W, avec E, =W, (1.6)
Ou E| est I'énergie du rayonnement incident.
L'ionisation de la matiére par des photons porte le nom «effet photoélectrique», et a été

découvert par Heinrich Hertz en 1887.

Photon X incident Electron  ecté-excitation
abdorbé

Figurel.4: lonisation par effet photoélectrique
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|.8.2. Désexcitation:

L'atome ionisé se trouve dans un état excité et instable. Le retour al'état fondamental se
fait par des transitions éectroniques depuis les niveaux d'énergie supérieure vers le niveau
vacant, en suivant soit une désexcitation radiative (fluorescence), soit une désexcitation non

radiative (effet Auger).

Phton X fluor escent-désexitation

‘M

Figurel.5: Désexcitation par émission fluorescente

[.9. Fluor escence X:

Un électron d'une couche périphérigque va redescendre pour combler la place laissée vide
par |'éectron qui a éé gecté. L'électron va perdre de I'énergie, qui va étre émise sous la
forme d'un photon. L'énergie de ce photon, qui est aussi dans le domaine X, est égde a la
différence d'énergie entre la couche périphérique et la couche au cceur, donc chaque atome va
émettre des photons d'une énergie propre. Cest le phénoméne de « fluorescence», ou
«d'émission caractéristique» [8].

Il peut y avoir plusieurs transitions électroniques possibles; donc, pour un éément
donné peut émettre plusieurs types de photons. Pour nommer ces différents types de photons,
on utilise la notation donnée par Karl Siegbahn en 1927. Ainsi, on parle de photon

Kal: KC(ZI KBIJ KBZ_; L‘al

=
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1.9.1. Principes de la fluorescence X:

Dans un analyseur FRX, I'échantillon est bombardé par des rayons X. Ceci produit
I'émission d'éectrons, de rayons X et de raies caractéristiques de rayons X. Certains rayons X
interagissent avec les électrons des couches internes Y dans I'échantillon ce qui provoque leur
gection.

Les trous créés dans la couche internes Ysont immédiatement remplis par les éectrons
tombant des couches externes X, ou Y est un niveau plus externe que X [9].

Chague transition éectronique émet un rayon X caractéristique (photon de fluorescence)
dont I'énergie est égale a la différence d’énergie entre les deux couches d'élément :

AE =Ex — Ey (1.7)
Par exemple, latransition de I'&ectron de sa couche initiale L, vers une couche plus profonde
K impligue un changement de son énergie de liaison qui se traduit par une émission d’un
rayonnement X d'énergie égae:

AE = Ex —Ey, (1.8)

Latransition est alors dite radiative [10].

[.10. Effet Auger:

Le photon de fluorescence est émis lorsqu'un éectron des couches supérieures prend la
place laissée vacante par |'éectron gecté. Parfois, le photon de fluorescence produit un
nouvel effet photoé ectrique avec émission d’un électron: c'est I'effet Auger.

D'autres transitions non radiatives, appelées transitions " Coster- Kronig", peuvent avoir
lieu entre les sous niveaux d’une méme couche. |l existe un cas tres rare dit transition super
Coster-Kronig ou les trois électrons (celui émis par interaction, celui qui comble la lacune et

celui qui est émis par des excitations) appartiennent au méme niveau énergétique [11].

1.10.1. Principes del'effet Auger:

Le principe de I'émission Auger dans un atome pour une transition ABC est symbolisé

sur la figure (1.6). Une excitation extérieure (rayons X, faisceau d'éectrons) arrache un

s
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électron de la couche A. L'atome passe alors de son état d'énergie fondamental a un état
d'énergie excité correspondant a l'ionisation de la couche A [12]. La désexcitation peut alors
se faire de deux manieres, soit par émission d'un photon, soit par émission d'un éectron
Auger, cette derniere éant la plus probable dans la gamme d'énergie 0-3 KeV. Dans ce cas,
un électron de la couche B comble le trou de la couche A et I'énergie ains libérée est
communiquée aun éectron de lacouche C qui est alors émis: c'est I'éectron Auger.
L'énergie de I'électron Auger correspond a la différence d'énergie entre les états
énergétiques sous laforme :
Ecin(ABC) = EL(A) —EL(B) —EL(C) (1.9)
Ou E.(A) et E;(B) sont les énergies de liaison respectivement de I'électron A et de I'électron

B. E.(C) est I'énergie nécessaire al'émission de l'électron C quand il y adégaun trou sur B.

Auger Process
Fermi "
Level e f

Electron
" 3d M, s

\.__‘ LY 3 p M 2‘.3
35 M,

a5 7

N . 2P Ly meeeee s

_ \ i \ &

Y@
3

o @&

“he Zple
T - 2sL,

»
o "Auger electron” 1s

Figure|-6: Représentation schématique d'une transition Auger.
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Par exemple, La transition de I'électron de sa couche initidle L, vers une couche plus
profonde K, implique un changement de son énergie de liaison qui se traduit par une émission
d'un rayonnement X, ces derniers induisent une ionisation dans une couche plus externe Ls;

qui consiste en une émission d'électron avec une énergie cinétique :
Ean=ExEL-Eis (1.10)

Et on note une transition de type KL, L5 [10].
Les transitions Auger de type LMM et MNN, conséquences une ionisation des couches
L et M respectivement. Or, il y a une forte probabilité pour que ces deux derniers types de

transition se produisent dans les éléments de numéro atomique élevés [13].

[.11. Rendement de fluor escence:

Soit un atome ionisé en couche X (X=K, L,, L,, ... etc). L'ionisation a libéré un éectron
atomique, ala photo-ionisation en particulier correspond une photo éectron. Mais, e cortége
électronique de I'atome se réorganise avec |'émission de rayonnements (fluorescence X dans
le cas de la photo-ionisation) et aussi avec emission d'éectrons dits « éectrons Auger », par

référence aux travaux de Pierre Auger (effet Auger) [14].

On définit le rendement de fluorescence wy pour la couche X comme étant |a probabilité
pour qu'une lacune éectronique créée dans la couche Xsoit remplie par un éectron en

donnant lieu a une transition radiative, il est donné par :

NX —_ NX
N N, +N,

o, = (1.12)

Ou N est le nombre initial de lacunes éectroniques, Nyet N, étant le nombre de transitions
radiatives et nombre de transitions Auger respectivement.
Cette définition n'est cependant vraie que pour la couche K [3].

On peut écrire le rendement de fluorescence par d'autre relation qui est relié avec la

section efficace sous laforme [15]:

-
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o
Wy =2 (1.12)

Ou o} est la section efficace de production de photons émis et o est la section efficace
d'ionisation.
En 1955, Burhop proposa une expression empirigue de ce rendement tenant compte des

effetsrelativistes :

1/4
(-2)" =A+BZ+CZ* =p(2) (1.13)

1-ok
Ou Z est le numéro atomique et A, B, C des coefficients constants.
En 1972, Bambynek précisa les valeurs des coefficients du modéle de Burhop a partir de
mesures expérimentales. Le rendement de fluorescence wy est donc fourni de maniére semi-

empirique par :

\ A =0.015+ 0.01
oy = -2 Ef(’z) avec p(Z) = A+BZ+Cz3et| B =0.03320.0005 (1.14)
P C= —(0.64 +0.07).10°6

L'expression du rendement de fluorescence pour les orbites supérieures est plus

compliquée car celles-ci sont composées de plusieurs sous orbites.

o
o ]

de la couche K
2
-

0.2

Rendement de fluorescence

1] 10 20 30 40 ) 50 &0 70 B0 90 100
Numéro atomique Z

Figurel.7: Lerendement de fluorescence w en fonction du numéro atomique Z pour la
coucheK [15].
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1.11.1. Transitions de Coster-Kronig:

Pour les couches L, M,....etc, la définition précédente du rendement de fluorescence
n'est plus valable [16]. Ces couches présentent en effet plusieurs niveaux et une lacune
électronique sur les niveaux les plus internes peut étre transférée sur un niveau plus externe de
la méme couche avant qu'une transition radiative ou Auger n'ait lieu. Ces transitions entre
deux niveaux d'une méme couche sont dites "transitions de Coster-Kronig".

Les transitions Coster-Kronig (inter-niveaux) étant en généra plus rapides que les
transitions inter-couches (radiatives ou non) il découle de ce phénoméne que les lacunes
produites sur les niveaux internes vont se retrouver dans une grande proportion sur le niveau

le plus externe d'une couche.

1.112. Le rendement de fluorescence en absence et en présence de transitions de Coster -
Kronig:

L'expression du rendement de fluorescence pour les orbites supérieures est plus
compliquée, car les transitions de Coster-kronig peuvent se produire. Ces transitions sont de
type non radiatif et se déroulent entre les sous couches d’une couche ayant le méme nombre
guantique principal. En effet, les transitions de Coster-Kronig modifient la distribution des
sous couches ionisées en transférant I'ionisation d’une sous couche & une autre moins
énergétique [17].

Le rendement de fluorescence de la sous couche i delacouchej (j = K,L,M...) est égdl a:

Q
=t

(1.15)

S

Et le rendement totale de lacouche j est égal a:

Ou les Nj;sont les sections efficaces relatives d’ionisation de la sous couche i delacouchej :

X
N, = —i

1 1
) Zio'ji

(1.17)

.
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Ou 3; Nj;étant égale a 1. Cependant en présence de transitions Coster-Kronig, le rendement
de fluorescence est donné par :

W) = 2, Viiwj; (1.18)
Ou les Vj; sont les sections efficaces relatives d'ionisation de la sous couche i de la couchej,
en incluant les ionisations provenant des transitions de Coster-Kronig; leur somme est
supérieurea l et ils sont égaux a:

Vit = Njy
Viz = Nj +, N (1.19)
Vis= Nj3 +f;3 Nj2+(f1i3+f1i2f:13) Nj1

Ou les fijl sont |es probabilités de transitions de Coster-Kronig pour déplacer I'ionisation de la
sous couche i alasous couchelL.

Ainsi pour la couche L comportant les trois niveaux L,,L, et Ls; l'ionisation initiale
enL, par exemple se transfére en L, ou L3 et I'énergie disponible correspondante peut servir a
libérer un éectron plus faiblement lié, les transitions entre ces trois niveaux s’appellent
transition de Coster-Kronig, et elles sont liées comme suit:

Vi1 = Np,
Vip =N, + 5N, (1.20)
Vi3 = Npz + 35N, + (ffs + f5155)Ny,
Ou f;,, f;3etf,, sont respectivement les probabilités des transitions Coster-Kronig entre L, L,
L,L; et L,Ls.

De plus, lalargeur totale I'r; d'un niveau d'énergie (I'atome avec une lacune est dans un

état excite) est la somme de largeur de rayonnements (radiatifs) Iy, la largeur non-radiative

[y, €t lalargeur de Coster-Kronig I,. Alors, le rendement de fluorescence est donc donné par :

w; = (1.21)
FTi
Le rendement dAuger est :
a; = (1.22)
I

-
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Et la probabilité de transition Coster-Kronig est donnée par :

Ik,
fik = (|23)

Ir;

40 50 60 70 60 90 100

Figure 1.8: Transition de Coster-Kronig [18].

1.11.3. La probabilitétotale:
La probabilité totale w étant définit comme la relation entre la probabilité de trois
parametres, le rendement de fluorescence, I'effet Auger et les transitions de Coster-Kronig :
w=wf+af+ 3 =1 (1.24)
w{* rendement de fluorescence, ajf rendement d'émission Auger et f¥ est le rendement Coster-

Kronig [17].
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I1.1. Introduction:

Un grand nombre d'expériences de physique, notamment en physique des hautes
énergies, consiste adiriger un faisceau de particules sur une cible et a étudier les collisions qui
en résultent. Nous étudierons dans cette section exclusivement les diffusions élastiques, c'est-
adire les cas ou I'état final est composé des mémes particules que I'éat initial et ou I'état
interne des particules reste inchangé. De plus, certaines approximations sont faites pour
simplifier le traitement analytique :

() les particules sont supposées sans spin;

(i)  aucune prise en compte de la structure interne des particules incidentes et de
lacible

(iii)  lacibleest une cible mince, ce qui empéche toute diffusion multiple;

(iv) il n'y a pas de cohérence entre les ondes diffusées par les différentes
particules de la cible. Ceci permet de considérer le flux de particul e détectées
comme la somme des flux diffusés par chacune des N particules de la cible
ou comme N foisle flux diffusé par I' un des particules de lacible ;

(v) On considere que l'interaction entre la particule incidente et la particule cible
ce fait via un potentiel de laforme V(r;- r;) oury et r, sont respectivement
les vecteurs positions des particules incidente et cible . De plus, on se place le
systeme du centre de masse, c'est-a-dire que I' on considere les diffusions
d'une particule unique par le potentiel V(r) dont la masse est u définie

comme :
M1M2
M,+M,

b= (I1.1)

Ou M; et M, sont respectivement les masses des particules incidente et cible. On définit alors
|la section efficace différentielle de diffusion o{8,0) comme:
dn=F o(6,¢) d0 (11.2)
Avec dn étant le nombre de particules détectées, Fi, le flux incident de particules et dQ

I'angle solide de détection. 0(6, (I)) a une dimension de surface, 0(6, d)) est appelée "section

.
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efficace de diffusion” dans la direction (9,(])). On mesure les sections efficaces en barns
(1barns: 10**eny ) :

Dans le cacul de la section efficace, nous avons implicitement supposé que la
collision entre l'ion incident et I'dectron orbita de I'atome cible est une collision
coulombienne élastique, et I'ion incident doit étre considéré comme une charge ponctuelle,

est décrit par des fonctions d'onde planes avant et apresla collision.

I1.2. Section efficace d'ionisation par particules chargées:

Des particules chargées légeres (proton ou apha) sont le plus souvent utilisées comme
projectiles. Dans la gamme d'énergie considérée, soit 0.1 a 10 MeV par nucléon, les modeles
théoriques permettant de rendre compte de I'ionisation des couches atomiques profondes sont
basés sur I'interaction coulombienne entre un électron lié et le noyau de la particule chargée
incidente. On parle aors de collision rapide ou directe et les partenaires de la collision
peuvent étre considérés comme des charges ponctuelles [1]. Parmi les modéles les plus

couramment employés, on peut citer :

11.2.1. Modéle PWBA (Plane Wave Born Approximation):

Approche développée par Merzbacher et Lewis [2]. Le projectile est assimilé a une
onde plane se déplacant selon une trgjectoire rectiligne, les états éectroniques sont décrits par
des fonctions d'onde hydrogénoide.

La répulsion coulombienne entre le projectile et le noyau cible est négligée. Le modele
sapplique essentiellement pour des ions légers animés de grande vitesse pour lesquels la

durée de l'interaction est courte [3].

11.2.2. Modele RPWBA-BC (Rlativistic Plane Wave Born Approximation — Binding
Correction):
C'est un développement du modéle précédent di a Mukoyama et Sarcadi [4]. Les

auteurs décrivirent les électrons par des fonctions d'ondes hydrogénoides relativistes. Ils

=N
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incluent I'accroissement des énergies de liaison des électrons périphériques pendant la

pénétration du projectile dans le cortege électronique de |'atome cible.

11.2.3. Modéle SCA (Semi-Classical Approximation):
Développé par Bang et Hasteen [5-7] pour compenser les insuffisances du modele

PWBA abasse énergie. La condition nécessaire pour savalidité est :

27475 e?

ol (11.3)

Sous cette condition, le mouvement du projectile dans le champ du noyau cible est traité
classiqguement alors que les transitions électroniques sont traitées par |a mécanique quantique.
Le modéle tient compte de la déflexion coulombienne du projectile dans le champ du noyau
cible en considérant des trajectoires hyperboliques.

Il conduit a des résultats identiques a ceux obtenus dans le modéle PWBA pour des particules

d'énergie dlevée.

11.2.4. Modéle BEA (Binary Encounter Approximation):

Dans ce modéle développé par Garcia et al [8-9] l'ionisation est attribuée a un échange
direct d'énergie entre le projectile et I'@ectron lié de I'atome cible. Le réle du noyau cible
est d'assurer la répartition des quantités de mouvement dans le systéme. Les résultats obtenus
coincident assez bien avec I'expérience pour des projectiles d'énergie élevée [ 3].

En outre, a section efficace dionisation de la couche K obét a une loi universelle
expriméeans :
ox = (]Z—K)2 (G (11.4)

et f(ﬁ) est une fonction donnée par Stanislas [22].

11.2.5. Modéle PSSA (Perturbed Stationary State Approximation):
Dans ce modéle proposé par Basbas et a [11-13] des fonctions d'onde perturbées sont
utilisées pour décrire les électrons cibles.

Ce model e a été successivement perfectionné pour inclure les effets suivants :
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v' Déflexion coulombienne du projectile dans le champ du noyau cible par  Brandt et
Lapicki [14] et Lapicki et Losonsky [15].
v Effetsrelativistes par Brandt et Lapicki [16].
v' Capture d'électrons de |'atome cible par le projectile par Lapicki et Losonsky [17].
v' Variation de I'énergie du projectile dansle champ du noyau cible[18-20].
L'apport de toutes ces corrections a conduit al'éaboration du modéle ECPSSR (Energy L oss,

Coulomb Deflexion, Perturbated Stationary State, Relativistic Effects).

11.3. Modéle PWBA (Plane Wave Born Approximation):

Le premier modéle théorique utilise pour décrire l'ionisation d'un atome par une
particule chargée est le modéle de I'Approximation d'Onde Plane de Born PWBA ( Plane
Wave Born Approximation) éaboré pour la premiere fois par Merzbacher et Lewis en 1958
[2]. Dans ce modéle on considére que I'ionisation d'une couche atomique apres passage d'un
ion dans la cible est résultat de I'interaction coulombienne inélastique entre le projectile et un
électron lié de I'atome. On utilise la théorie des perturbations au premier ordre pour décrire
cette interaction et il est basé sur |es hypotheses suivantes:

)] La vitesse du projectile v, est inférieur ou égae ala vitesse de |'éectron atomique
Vo CONCErNé; Vi<V,

autre condition sur I'énergie est :

:M»4_mE>>|n (”_5)

AE d
(M+m)” M

I, est I'énergie d'ionisation atomique.

E et M sont, respectivement, |'énergie et la masse du projectile.

M est lamasse de I'électron.

AE représente |'énergie transférée dans une collision a un éectron au repos.

Cette hypothese implique que méme &, v; < v, l'ionisation atomique pourra avoir lieu

1 L
car |'énergie cinétique du projectile ﬁEfEMVfE peut ére grand devant I'énergie

d'ionisation de I'éectron atomique.
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i) Le projectile est une charge ponctuelle de longueur d'onde inférieure a l'unité en

h
/IE:M_\Q%<1 (11.6)

Signifiant aussi en unité atomique : ki >>1

unité atomique :

2

. . Z,Z € .
En unité coulombienne 1h—2<<1 soit V1 >> Z1 Vo.
Vl

Ou k; est le vecteur d'onde de I'ion incidente, v, est la vitesse de Bohr.
Z,, Z, représentent, respectivement, le numéro atomique du projectile et de I'atome cible.
Cette seconde condition implique que I'on omet l'interaction nucléaire entre le
projectile et le noyau de I'atome cible; de méme cette condition définit de I'utilisation de la
théorie des perturbations. Les deux conditions excluent les collisions lentes (vy v, ) ans
que celles avec les atomes légers (Z, = Z, ). Les hypotheses précédentes se réduisent en une
seule
Z1Vo V1 =< << Vo (1.7)
Dans leur calcul de la section efficace d'ionisation, Merzbacher et Lewis utilisent la

théorie des perturbations et |'approximation de Born en se basant sur |e formalisme de Green.

La section efficace d'ionisation o, entre deux particules en collision est définit par :
d k..,
— =_TIf
=

? (11.8)
Ou ki , et ks sont les vecteurs d'onde incidente et sortant, f (6, ¢)est I'amplitude de diffusion,
gu'on détermineraplusloin .

11.3.1. Théoriede la diffusion - Approximation de Born:

Nous allons maintenant calculer la section efficace de diffusion en résolvant |'équation
de Schrodinger. L'Hamiltonien du probléme de la collision de deux particules en interaction
coulombienne sécrit :

52

H=-200 V() (11.9)

On va considérer |es états stationnaires de I'équation de Schrodinger correspondante.

.
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L'équation de Schrédinger décrivant |'évolution de la particul e diffusée par le potentiel
V(r) admet des solutions d'énergie E bien définies:

iEt

y(F)=0(F)e » (11.10)
ou ¢ (F) est la solution de I'équation de Schrédinger indépendante du temps (appel ée aussi

équation aux valeurs propres de Schrédinger) :

Erh—ZMV(F)Ecb (F)=e¢ () (11.12)
0 24 0

L'énergie E représente I'énergie cinétique de la particule incidente avant qu'elle n'ait abordé

la zone d'action du potentiel. On pose alors:

h2K?
E= .12
2 (1.12)
et
hZ
V(F)=—u(r) (1.13)
2p
L'équation de Schrodinger devient aors :

la+k?-u(F) o (F)=0 (11.14)

Cette équation admet une infinité de solutions pour tout k (c'est-a-dire pour tout E).
Nous allons donc imposer certaines conditions pour limiter la gamme de solutions possibles.
Nous définissons alors les états stationnaires de diffusion comme étant les états propres de
I'Hamiltonien qui vérifient ces conditions et on appelle v (F)les fonctions d'onde associées.
Nous allons maintenant déterminer la forme asymptotique des états stationnaires de diffusion.
Si on considére des temps trés négatifs, la particule peut étre considérée comme libre car
V(?)&st négligeable. L'éat est donc formé d'un paguet d'ondes planes. Si on se place
maintenant a des temps tres grands, la particule est sortie de la zone d'action de V(F)et le

paguet d'onde décrivant notre systeme est composé du paguet d'ondes transmises poursuivant

leur propagation dans le méme sens et du paquet d'ondes diffusées. La fonction d'onde
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v (F) représentant I'état stationnaire de diffusion associée a une énergie E est donc la

superposition d'une onde plane et d'une onde diffusée :

v (F) = €< + ondediffusée (11.15)
L'onde diffusée doit présenter certaines caractéristiques pour des ¥ élevés.
ikr

€ . En effet, c'est une
p

(i) Dans une direction (9, (I)) donnée, sa dépendance radiale est en

. N . . . 1 . .
onde divergente de méme énergie que l'onde incidente. Le facteur = provient des trois
r

dimensionsaors:

=0 (11.16)

pour T =T, quelconque.
(i1) La diffusion n'est généralement pas isotrope, ce qui entraine que |'amplitude de diffusion

est une fonction de (8, ).
Le comportement asymptotique de la fonction d'onde peut donc sécrire :

ikr

v (7) = e +fk(e,q>)eT (11.17)
ot f(6,¢) est I'amplitude de diffusion.
On montre aors facilement que la section efficace différentielle de diffusion est :
a(8,0)=|f.(8,0) | (11.18)

D'autre part, on peut montrer que I'amplitude de diffusion fk(e,d)) peut étre évaluée par la

fonction suivante :
1 —K¢r i
f.(6,4)= e “ru(r) v (r) o (11.19)

ou K; est le vecteur d'onde diffusé.

L'approximation de Born consiste a remplacer |'état propre exact dans I'intégrale par une onde
plane, dans cette approximation nous avons :

__i —k¢r ikir 43
f.(6,0)= 4T[J’e u(r) e*rdr 20,

z_ﬁi.:z<wf|v|lpi>

-
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ou k; est le vecteur d'onde incident.

La section efficace différentielle dans I'approximation de Born sera donnée par :

_k U 2
dzo_k—:%ﬁg\(wum)\ dQ (11.21)

Dans le développement de la PWBA [2], [11], I'approximation de Born est utilisée dans la
théorie de la diffusion pour décrire l'interaction entre la particule chargée incidente (par
exemple un proton) et I'atome cible. Pour pouvoir appliquer |'approximation de Born, nous
devons appliquer quelques hypotheses :

(i) Le projectile peut étre considéré comme une charge ponctuelle.

(i) Lesétatsinitial et final sont des ondes planes.

(iii) Les états des électrons de la cible sont ceux de I'atome non perturbé.

Si on utilise I'approximation de Born pour l'ionisation d'un atome par une particule chargée,

on obtient la forme suivante pour la section efficace différentielle dionisation :

2
d’c = mzlzgﬁiéd—g | R(a) [ de (11.22)
V.odg

avec: =k, -k, O g®> =k,” +k,* -2k k, cos(B), V, est lavitesse de la particule incidente.
I ntroduisons maintenant les variables sans dimensions:
WZ,R=e=T+Ig (11.23)
K=ak et Q= (aq) (11.24)

N a , . .
ou a, = —2- représente le rayon de lacouche atomique considérée.
2S

21,2
T= o énergie cinétique de |'éectron g ecté.
m

Z,'R
g = =

8, énergie d'ionisation de la couche atomique.

La section efficace d'ionisation peut donc étre réécrite sous laforme :

W max Q max d
0™ (15,05)= = [aw [ [F,s(Q) X2

S min Qmin

(11.25)
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oir: gz MeE - 1V, (11.26)
M,Z, R Z,i0€ 0
ZZ
et Ops =8M8,° — 1 (11.27)
ZZS
Posons :
Wmax  Qmax ) dQ
fs(Ns.8s)= IdW I ‘FW,S(Q)‘ 2 (11.28)

W min Qmin

Fus (Q) est le facteur de forme pour la transition entre les états électroniques de I'atome
cibleinitiadlement dans|'état S et §ecté avec un transfert d'énergie €.
Les facteurs de forme pour S=K, L1,L2et L3 sont obtenues par Benka et Kropf [21], en
utilisant des fonctions d'ondes hydrogénoides. Les mémes fonctions ont été déterminées par
Stanislas [10] sans introduire le changement de variables précédent.

Les bornes dintégration Q. s Quux » Winin » Wia SONt - déterminées pour une couche

guelconque S par :
0. = BMgn %_%_ mwW gﬁ
min "~ S M O
Om 0 A Ns A
10, G- mef
Qe :mmm%@”%_nﬂnﬁﬂ (11.29)
B E
Wm|n = BMHHS
am [
W, =20
on* 0

On peut écrireI'équation (11.28) sous laforme:

a5 (ns,6s) :%F%E (11.30)
S

"

avec .

Fs(y):_fs(r]s’es) (11.31)
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(11.32)

ou R =13606€eV est I'énergie dionisation de I'atome d'hydrogéne. Le paramétre 0 décrit
I'aspect non hydrogénoide de I'énergie de liaison.

Comme on peut le voir sur la Figure 11.1 montrant une comparaison entre des valeurs
expérimentales et théoriques de la section efficace d'ionisation de la couche L pour une cible
d'or par des protons, I'approximation de Born permet de reproduire la tendance géenérale de la
courbe mais sécarte assez fortement des valeurs expérimentales, surtout pour des particules
incidentes de basse énergie. De plus, les valeurs théoriques sont systématiquement plus
importantes que des données expérimentales. Ces écarts importants peuvent étre réduits en

tenant compte d'effets qui n‘apparaissent pas directement dans |'approximation de Born.

i’ .
9 Aul(lL)
([
L
ib) [
o
o ]
L O BERNSTEIN , LEWIS [1954)
- - O JOPSON & ol {1962 ) -
¢ Oy FAHLEMILS | JALIHG (19T
- i iy SHAFRQTH et ar. (1973] -
I{]_I s 7 W DATT ermi. (1874} -
l}-’ 0 AKSECLESSON, JOHAMNESOHN | 974 |
L fa) dh CHANG of o1, (1975] 1
| v O B TaWLRL ef oL [19TS] N
o B CHEN aral 119761
[ I 8 A LEITE gl [1977) =1
| § PONCET, ENGELMANN [19T8)
1 # HOMAMI el ol [ISTR)
= =
|,:|"=' | i | 1 A L I
ol I G

E (Mey)

Figurell.l: Comparaison entre les sections efficaces cal cul ées par |le modéele PWBA et

les valeurs expérimentales des orbites L de I'Or par des protons [16].

&
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Un des effets les plus importants qui a été négligé est la déviation coulombienne de la
particule incidente due au noyau de I'atome cible. En effet, cette interaction empéche toute
pénétration profonde de la particule dans les orbites internes, ce qui réduit évidemment
d'autant plus la section efficace d'ionisation que la particule incidente est plus lente. De plus,
on doit tenir compte notamment des corrections venant de la perturbation des orbites
électroniques provoquée par le passage de la particule chargée incidente qui entraine une
augmentation de I'énergie de liaison des éectrons. Ces corrections combinées a d'autres
corrections ont mené a la théorie ECPSSR, qui corrige la section efficace dionisation

calculée dans le cadre de I'approximation de Born.

[1.4. Lathéorie ECPSSR (modéle PWBA modifié):

Ce modele a été proposé par Brandt et Lapicki [14], dans le but d'améiorer I'accord
entre I'expérience et les calculs du modéle PWBA. Il consiste a tenir compte de certains effets
qui n'étaient pas considérés directement dans I'approximation de Born. Un des effets les plus
importants qui a été négligé est la déviation coulombienne de la particule incidente par le
noyau cible. En effet, cette interaction empéche toute pénétration profonde de
la particule dans les orbites internes, ce qui réduit la section efficace d'ionisation d'autant plus
gue la particule incidente est lente. De plus, dans I'approximation de Born, deux isotopes
produisent la méme section efficace. Or, |'isotope le plus massif pénétre plus profondément
dans les orbites internes et devrait donc produire une plus grande section efficace. Toutefois,
I'interaction coulombienne avec le noyau cible ne peut pas expliquer, a elle seule une s
grande différence. En effet, on doit aussi tenir compte notamment des corrections venant de la
perturbation des orbites éectroniques provoquée par le passage de la particule chargée
incidente qui entraine une augmentation de I'énergie de liaison des éectrons. Ces corrections
successives ont mené a la formulation du modéle ECPSSR, qui corrige la section efficace
d'ionisation calculée dans le cadre de |'approximation de Born. Outre les corrections d'énergie
de liaison des dlectrons (PSS - Perturbed Stationnary-States) et de déviation coulombienne par

le noyau (C), les effets dus au caractere relativiste des électrons (R) et a la perte d'énergie de

=
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la particule incidente lors de l'ionisation (E) sont intégrés dans la formulation de la section
efficace d'ionisation [24-25].
I1.4.1. L'augmentation de|'énergie deliaison del'électron atomique:

Lors du processus dionisation, les états atomiques sont perturbés par le passage des
particules chargées incidentes. Dans le régime de basse vitesse, c'est-a-dire pour les états
stationnaires perturbés de I'édlectron de l'atome cible deviennent ceux d'une molécule
diatomique avec une distance internucléaire changeante. QuandZ, <<Z,, les états
électroniques se rapprochent de ceux d'un atome de numéro atomique Z, +Z,qui peut étre
décrit par I'approximation de Born [12]. L'énergie de liaison des électrons atomiques
augmente alors, ce qui a pour conséquence une diminution de la section efficace d'ionisation.

La section efficace d'ionisation devient alors [24-25]:

05 = 05" (ns.2.s85) (11.33)
ou (5 est un facteur de correction de I'énergie de liaison de la couche S.
Le facteur (g a été déterminé numériquement par plusieurs auteurs, notamment Basbas et al.
[11] et Cohen et al. [22].
Dans ce travail, nous avons choisi dutiliser le facteur introduit par Cohen et al. défini par :
s =15 Hoe =) (1139
25Ys

Pour lacouche L, lesfonctions g et hg sont données par :

_ L+ 98, +31E2 + 4963 +1628 +6BEZ+18E§+1-97E§E 11.35

0.1 H (1+ Es)g (139

g = [t 105 + 4581 +1008 + 33023 + GLZE‘E’ + 5885 +7.86¢ +0.888%¢ E (11.36)
== H (1+&)

hg = 283 |%SE (11.37)
eS ES ES

N 2 : . -
ouég = Eest lavitesse réduite du projectile.
SY2S
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VZS =? (”38)

avec:C,=150et C ,=C ,=125.
Lafonction 1(Xg) est donnée par :

D e—2x

[P 3<x <11.

0 X

E 1 3 71
=re 2XE)031+021x2 +0.005x — 0.069x 2 + 0.324x> E 0.035< x < 3. (11.39)

0

%Tﬂn 25—1 0<x<0.035.

% oo H

11.4.2. Déflexion coulombienne du projectile:

Pour des particules lentes, I'approximation de Born donne des sections efficaces qui
peuvent différer de plusieurs ordres de grandeur par rapport aux valeurs expérimental es. Cette
différence énorme a basse énergie provient du fait que I'approximation de Born néglige la
répulsion coulombienne entre les noyaux de la particule incidente et de I'atome cible. Cette
répulsion a pour conséguences le ralentissement de la particule incidente et une modification
de sa trgjectoire [24-25]. Les traectoires linéaires adoptées jusquiici pour les particules
incidentes seront remplacées par des trajectoires hyperboliques.

On définit alors le coefficient C(quS) qui représente alors la correction coulombienne

_ T s
Cs(daes) = VEvﬂ%z(lfz)E (11.40)

ou E (y) est I'intégrale exponentielle d'ordre m définie par :

[22,26]:

ey O m mm-2y), C
E,.(v)= A+ + +..[ (11.42)
V+mlg (y+mf (y+mf T
_[pz,7,€? . . , o .
d= ve D est la distance minimale d'approche du projectile au noyau cible.
MV,

g
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Uos = E%E est le moment minima transféré a I'électron durant la collision et p est la
1

masse réduite du systéme.

En tenant compte de I'effet de déflexion coulombienne, I'expression (11.30) prend laforme:

0™ = C(d ds) 02" (n,65) (11.42)

11.4.3. Effetsrelativistes:
Cette correction tient compte du caractére relativiste des électrons des orbites internes
particulierement pour les atomes lourds [24-25]. Cette correction est introduite dans

I'expression de la masse relativiste de I'él ectron selon |'expression [16, 19, 23-25]:

1
m3(&) =[1+pve]2+v, (11.43)
ouf est un paramétre qui varie lentement, (B:Zl_l) [16].

avec :

Y =——— 11.44
L = (11.44)

0aPsl]
oC O
Ly

0.1552£g
CO

S L (11.45)

Lo Ly —
2,13 ELZ,L3

Cette correction relativiste est introduite dans I'expression de la section efficace en remplacant
le paramétre de I'énergie réduite ng par mg (ES) Ns. L'expression de la section efficace
Sécrit aors:

a2"™" = 02" (mE (&) s . ) (11.46)

11.4.4. Correction dela Perted'énergiedel'ion incident:

La derniere correction de la section efficace d'ionisation dans |'approximation de Born
est la perte d'énergie de la particule incidente. En effet, le long de son parcours dans la cible,
la particule incidente d'énergie E subit des collisions avec les atomes de la cible qui se
traduisent par une perte d'énergie donnée [24-25]. En conséquence, I'ionisation a lieu a une

énergie inférieure al'énergie nominale E dont il est nécessaire d'en tenir compte. Cet effet est

=N
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introduit sous forme de facteur multiplicatif dans |'expression de la section efficace

dionisation :
0EP\NBA _f ( ) PWBA (”47)
avec :
fo=f(z)=2"(v —1)_1[(vz 1) @+2) +(vz+1) (- z)"J (11.48)
ez= [1- s (11.49)
HE&sBs

En prenant en considération les effets correctifs apportés au modele PWBA, nous aboutissons

au modéele ECPSSR dans lequel |a section efficace d'ionisation sécrit :

ECPSSR T0o<Es H pwea R
Os - VEV+1%EOS ( K(ES) Ns» ZKeK) (11.50)

I1.5. Lathéorie ECPSSR corrigeée:

La section efficace d'ionisation des couches atomiques calculé par le modéle PWBA
peut étre écrite d'une autre maniére plus précise en introduisant, en unités de (Z2-s) 2Ry, les
grandeurs : 8,=n’U_/Z?Ry (énergie de liaison réduite d'éectron),n.=mE/MZ’Ry (énergie
réduite ionique), W= 7 / 75 ’ (énergie transférée du projectile a I'éectron ecté) et

Q=(ga, / Z,)?( carré de I'impulsion transférée du projectile), comme [ 31]:

oPVBA =(2j+1)4na? ggij\mm dWIQ:N 40’ (Q)‘2 (11.51)
Avec leslimites d'intégration : o
meﬁ%ﬁ sﬁ¢ mwnsME (11.52)
Wmm=% (11.53)
Wmaxz% 'S (11.54)

Ou Z, estlenuméros de charge du projectile, n nombre quantique principa, € est laperte
d'énergie du projectile al'éectron §ecté, m est lamasse d'électron, U est I'énergie de liaison

observée de I'éectron atomique, Z,=Z,—-4.15 est la charge effective est une charge

=N
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nucléaire efficace vu par un éectron dans une couche atomique interne de la cible avec le
numéro de charge Z,, a, est le rayon de Bohr de I'atome d' hydrogéne, E and M sont
respectivement |'énergie de projectile et la masse dans le centre du systéme de collision,, Ry
est la constante de Rydberg et F,, ((Q) est le facteur de forme défini par Benka and Kropf
[27] pour s=K, L1, Lo, Ls.

Pour développer la théorie PWBA proposé par Brandt and Lapicki [18] quelques
effets correctifs sont incorporé telque la perte d'énergie du projectile lors de I'ionisation
(E) , la déviation coulombienne du projectile due a son interaction avec le noyau (C) ;
l'augmentation de I'énergie de liaison des éectrons aomiques (PSS- Perturbed
Stattionnary-States), |'effet dd au caractere relativiste des électrons (R) [28].

Ces corrections sont introduisent dans I'expression du section efficace définit par le modéle
PWBA par multiplication du section efficace par le facteur de la déviation colombienne Cs

outre en changeant 65 par (85 ou (g est un facteur de correction de I'énergie de liaison de
la couche S. multiplier m par lafonction de correction relativiste m?( ', ,0u & est lavitesse
réduite du projectile; Comme il est indiqué par Smit and Lapicki [26] que ce serait faux

évaluer Qmin e Qmax en remplacant n, dans |’ équation (11.52) par n? donné souslaforme:

Ns=mgns (11.55)

La solution de ce probléme consiste & multiplier le facteur m{ par la masse des électrons

aux repos m partout ou elle se prodwt Celaaconduit ades limites d'intégration correctes :

W
O SHE SE \/ mm/wﬁ

En outre, il est intéressant de distinguer la théorie ECPSSR de Brandt et Lapicki [18], qui

(11.56)

incorpore les fonctions fs pour tenir compte de la perte d'énergie, des sections efficaces

eCPSSR calculéesici avec des limites exactes.




Chapitrell | Modeles théoriques

I1.6. Section efficace deproduction derayons X:

Trois ensembles de valeurs des probabilités de transition de Coster-Kronig f; et de
rendements de fluorescences ) de sous-couches Li sont disponibles dans la littérature. La
premiére compilation est dle a Krause [29], elle consiste en des valeurs semi- empiriques de
wet de f; pour les ééments de numeros atomiques compris entre: 18<Z<110. La
deuxieme est basée sur le modéle relativiste DHS (Dirac-Hartree-Slater), les valeurs sont
données par Chen et a. [30] pour 25 éléments dans le groupe 18 < Z < 96. Latroisieme est
donnée par Puri et a. [31], le calcul est basé sur la méthode DHS en utilisant les transitions
radiatives et non radiatives, pour lesélémentsde 25<Z7<96.

Des valeurs moyennes des rendements de fluorescence wpour les @éments de
25< Z <110, sont calculées par Oz et al. [32]. Le méme groupe a mesuré les probabilités des
transitions de Coster-Kronig (flz, fo, f13) pour des ééments de numéros atomiques compris
entre 59< Z <90 [33]. Une étude systématique pour les sections efficaces de productions des
raies L, et des rendements de fluorescence pour différents dléments de 40<Z<92 en
fonction des énergies des photons incidents sont données par Ertugrul et al , [34].

Pour le calcul des taux d'émission des rayons X, il existe deux méthodes :

(i) La premiére est basée sur le modéle DHS (Dirac-Hartree-Slater), donnée par Scofield
[35] pour tous lesélémentsde5< Z <104.

(i) Ladeuxieme est basée sur le modéle DHF (Dirac-Hartree-Fock) [36], inclut des valeurs
pour 21 éléments choisisdanslarégion 18< Z < 94.

Les tabulations de la section efficace de photo ionisation théorique sont données par
Scofield [37], ce calcul est basé sur le modéle DHS. Ces tabulations sont faites pour des
sections efficaces de photo-ionisation théoriques totales pour des énergies des photons
comprises entre 1-1500 KeV pour des éléments avec 1< Z <101, pour les couches K, et les
sous-couches Li(i =1,2,3) et Mi(i=1,23 4,5).

Les sections efficaces de production des raies L, et les sections efficaces d'ionisation
sont liées par une relation simple faisant intervenir les rendements de fluorescences de sous

couches L1, L2 et L3 et les probabilités de transitions de Coster-Kronig, et les taux d'émission
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de rayons X pour les différentes transitions. La section efficace de production des raies L

sera calculée a partir des expressions suivantes:
O = l(f13 + 1:12f23)0|_1 +fu0, + 0|_3J003F3u (1.57)

O = |,(’~)1F15 + f120‘)2F2[§ + (f13 + f12f23)(*)3F3[5J O, + ((*)ZFZB + fzs(‘%Fsﬁ)oLz + (‘%F3[30L3 (I I -58)

O, = ((")1 Fy +f12(")2':2y)0|_1 +w,F, 0, (11.59)

avec:

o} (i =12 3) est la section efficace d'ionisation calculées dans le modele ECPSSR, ) les

rendements de fluorescences du sous-couche L, f, (i =12;j=2, 3) sont |es probabilite de
transgitions de Coster-Kronig, F, (y =a,f, y) est le taux d'émission de rayons X :

r

= r_y (11.60)
avec:

I, est la probabilité d'une transition éectronique vers le niveau Li et T, est la probabilité de

I'émission dun rayon L (y=a,B,y), par exemple : F,, = rr3“ , avec T, est la probabilité
3

d'une transition éectronique vers le niveau L3 conduisant a I'émission d'un rayon X, et I,
est la probabilité de I'émission dun rayon X, Cest-adire des transitions

L, - M etlL, -— M,, conduisant al'émission desraies Lo, et La,respectivement.

On auraaussi:
Me=NLM, M, - L)+0(M, M, - L)) (11.61)
r, =N(N,, N, - L,)+r(0,,0, - L,) (11.62)
M =M, - L,)+ML,(M, - L,) (11.63)
O, =TL(N, - Ly)+1L(N, - L,)+,(0,,0, - L,) (11.64)
M =HM, - L)+ MM, - L) (1.65)
M = Ta(N, = L)+ (N, = Ly)+M(Ns - L)+ 150, - L,)+15(0,, 05 - L) (11.66)
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Avec:
[, e, sont les probabilités de I'émission X pour (M,,M,, M, , M), (N,,N,) et
(0,,0,) vers L.
I, et [, sont les probabilités de I'émission X pour (M;,M,), (N, N,) et (O, O,) vers
L,.
M3 €T, sont les probabilités de I'émission X pour (M4,M5), (Nl,N4,N5) et
(O1 Oy, 05) vers L.

Dans notre calcul de la section efficace de production de rayons-X, nous avons

utilise les o etf; apartir descompilations de Krause [29], et les F, par Scofield [35], voir

iy

tableaux 11.1.

.
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Tableau I1.1: Rendements de fluorescence de sous-couchesL1, L2 et L3, probabilités de

transition Coster-Kronig [29] et les taux d'émissions de rayons X [35].

Z W W, W, f12 f13 1:23 Fao FlB Fz[s Fss Fly F2y

50 | 0.037 | 0.065 | 0.064 | 0.17 | 0.27 | 0.157 | 0.858 | 0.816 | 0.864 | 0.108 | 0.165 | 0.110
51 | 0.039 | 0.069 | 0.069 | 0.17 | 0.28 | 0.156 | 0.852 | 0.809 | 0.858 | 0.114 | 0.171 | 0.116
52 | 0.041 | 0.074 | 0.074 | 0.18 | 0.28 | 0.155 | 0.847 | 0.802 | 0.853 | 0.119 | 0.178 | 0.122
53 | 0.044 | 0.079 | 0.079 | 0.18 | 0.28 | 0.154 | 0.842 | 0.794 | 0.848 | 0.124 | 0.185 | 0.127
54 | 0.046 | 0.083 | 0.085 | 0.19 | 0.28 | 0.154 | 0.837 | 0.786 | 0.843 | 0.129 | 0.192 | 0.132
55 | 0.049 | 0.090 | 0.091 | 0.19 | 0.28 | 0.154 | 0.833 | 0.780 | 0.839 | 0.133 | 0.196 | 0.136
56 | 0.052 | 0.096 | 0.097 | 0.19 | 0.28 | 0.153 | 0.827 | 0.773 | 0.835 | 0.137 | 0.204 | 0.141
57 |1 0.055 | 0.103 | 0.104 | 0.19 | 0.29 | 0.153 | 0.823 | 0.768 | 0.831 | 0.141 | 0.209 | 0.144
58 | 0.058 | 0.110 | 0.111 | 0.19 | 0.29 | 0.153 | 0.823 | 0.769 | 0.833 | 0.141 | 0.207 | 0.144
59 | 0061 | 0.117 | 0.118 | 0.19 | 0.29 | 0.153 | 0.822 | 0.767 | 0.829 | 0.142 | 0.207 | 0.145
60 | 0.064 | 0.124 | 0.125 | 0.19 | 0.30 | 0.152 | 0.822 | 0.766 | 0.829 | 0.143 | 0.208 | 0.146
61 | 0.066 | 0.132 | 0.132 | 0.19 | 0.30 | 0.151 | 0.822 | 0.764 | 0.829 | 0.144 | 0.209 | 0.147
62 | 0.071| 0140 | 0.139 | 0.19 | 0.30 | 0.150 | 0.820 | 0.762 | 0.829 | 0.144 | 0.209 | 0.148
63 | 0.075| 0149 | 0.147 | 019 | 0.30 | 0.149 | 0.820 | 0.761 | 0.828 | 0.145 | 0.209 | 0.149
64 | 0.079 | 0.158 | 0.155 | 0.19 | 0.30 | 0.147 | 0.817 | 0.758 | 0.825 | 0.146 | 0.210 | 0.151
65 | 0.083 | 0.167 | 0.164 | 0.19 | 0.30 | 0.145 | 0.817 | 0.757 | 0.825 | 0.146 | 0.210 | 0.151
66 | 0.089 | 0.178 | 0.174 | 0.19 | 0.30 | 0.143 | 0.816 | 0.757 | 0.825 | 0.146 | 0.210 | 0.151
67 | 0.094 | 0.189 | 0.182 | 0.19 | 0.30 | 0.142 | 0.815 | 0.755 | 0.825 | 0.146 | 0.210 | 0.152
68 | 0.100 | 0.200 | 0.192 | 0.19 | 0.30 | 0.140 | 0.815 | 0.754 | 0.825 | 0.146 | 0.210 | 0.152
69 | 0106 | 0.211 | 0.201 | 0.19 | 0.29 | 0.139 | 0.815 | 0.753 | 0.824 | 0.147 | 0.211 | 0.152
70 | 0112 | 0222 | 0210 | 019 | 0.29 | 0.138 | 0.814 | 0.751 | 0.823 | 0.147 | 0.211 | 0.153
71 | 0120 | 0.234 | 0.220 | 0.19 | 0.28 | 0.136 | 0.813 | 0.747 | 0.822 | 0.148 | 0.212 | 0.154
72 | 0128 | 0.246 | 0.243 | 0.18 | 0.28 | 0.135 | 0.810 | 0.745 | 0.817 | 0.149 | 0.214 | 0.158
73 | 0137 | 0258 | 0.243 | 0.18 | 0.28 | 0.134 | 0.807 | 0.741 | 0.814 | 0.150 | 0.215 | 0.159
74 | 0147 | 0270 | 0255 | 0.17 | 0.28 | 0.133 | 0.804 | 0.737 | 0.814 | 0.151 | 0.217 | 0.162
75 | 0144 | 0.283 | 0.268 | 0.16 | 0.33 | 0.130 | 0.801 | 0.734 | 0.812 | 0.157 | 0.219 | 0.165
76 | 0130 | 0.295 | 0.281 | 0.16 | 0.39 | 0.128 | 0.798 | 0.730 | 0.808 | 0.160 | 0.221 | 0.168
77 | 0120 | 0.308 | 0.294 | 0.15 | 0.45 | 0.126 | 0.794 | 0.726 | 0.804 | 0.164 | 0.222 | 0.172
78 | 0114 | 0.321 | 0.306 | 0.14 | 0.50 | 0.124 | 0.791 | 0.722 | 0.801 | 0.155 | 0.223 | 0.175
79 | 0107 | 0.334 | 0.320 | 0.14 | 0.53 | 0.122 | 0.787 | 0.718 | 0.797 | 0.156 | 0.225 | 0.178
80 | 0107 | 0.347 | 0.333 | 0.13 | 0.56 | 0.120 | 0.784 | 0.715 | 0.794 | 0.157 | 0.227 | 0.178
81 | 0.107 | 0.360 | 0.347 | 0.13 | 0.56 | 0.118 | 0.781 | 0.709 | 0.791 | 0.158 | 0.228 | 0.184
82 | 0112 | 0.373 | 0.360 | 0.12 | 0.57 | 0.116 | 0.777 | 0.705 | 0.788 | 0.159 | 0.229 | 0.187
83 | 0117 | 0.387 | 0.370 | 0.11 | 0.58 | 0.113 | 0.774 | 0.700 | 0.785 | 0.160 | 0.231 | 0.191
84 | 0122 | 0401 | 0.386 | 0.11 | 0.58 | 0.111 | 0.771 | 0.695 | 0.782 | 0.182 | 0.232 | 0.193
85 | 0128 | 0415 | 0.399 | 0.10 | 0.59 | 0.111 | 0.768 | 0.690 | 0.779 | 0.184 | 0.233 | 0.196
86 | 0.134 | 0429 | 0411 | 0.10 | 0.58 | 0.110 | 0.765 | 0.684 | 0.777 | 0.186 | 0.234 | 0.199
87 | 0139 | 0443 | 0424 | 0.10 | 0.58 | 0.109 | 0.762 | 0.679 | 0.774 | 0.188 | 0.235 | 0.201
88 | 0.146 | 0.456 | 0.437 | 0.09 | 0.58 | 0.108 | 0.759 | 0.674 | 0.772 | 0.191 | 0.236 | 0.204
89 | 0.153 | 0.468 | 0.450 | 0.09 | 0.58 | 0.108 | 0.756 | 0.669 | 0.768 | 0.193 | 0.237 | 0.206
90 | 0.161 | 0.479 | 0.463 | 0.09 | 0.57 | 0.108 | 0.753 | 0.663 | 0.766 | 0.195 | 0.238 | 0.209
91 | 0.162 | 0.472 | 0.476 | 0.08 | 0.58 | 0.139 | 0.751 | 0.658 | 0.764 | 0.196 | 0.238 | 0.211
92 | 0.176 | 0.467 | 0.489 | 0.08 | 0.57 | 0.168 | 0.749 | 0.653 | 0.761 | 0.201 | 0.239 | 0.213
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Chapitrelll

Calculsthéoriques et semi-empirigues des sections
efficaces d'ionisation et de production desrayons X

des éléments atomiques 18<Z<92 par des protons
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[11.1. Introduction:

L'étude de I'ionisation des couches atomiques internes et la production des rayons X par
des particules chargées ont été intensivement étudiées durant les quatre dernieres décennies,
principalement en raison de développement de différents domaines pratiques par exemple, la
physique atomique, chimie de surfaces, science médicale.
Durant la période 1966 a 2014 plusieurs tentatives ont été faites sous forme tabulaire
pour mesurer et calculer les parametres d'interaction des rayonnements ionisants avec la
matiere tel que les rendements de fluorescence des couches atomiques internes ( K, L) pour les
ééments du tableau periodique.
i. Fink et a. [1] fait une compilation des donné expérimentales éditées avant 1966
(environ 143 valeurs pour des ééments de numéros atomiques Z compris entre 6 et
93)

ii. Bambynek et al. [2], table regroupant les données expérimentales desrendements
de fluorescence de la couche K de I'aluminum & I'uranum (13< Z <92) donc un
total de 56 valeurs rassembl és de la littérature entre 1955 et 1972.

iii. Rutledge et Watson [3] en 1973, et Gardner et Gray [4] en 1978 ont également
construit une base des donnés des sections efficaces notamment pour les
couches K.

Dés 1976 Hardt et Watson [5] ont édité pour la premiére fois une collection de sections
efficaces expérimentales des couches L dionisation induite par les ions alant des protons
jusqu'au Xe.

Leur tabulation a couvert toutes les données expérimental es disponibles jusgu'en 1975,
comportant approximativement 650 valeurs; ainsi vers les années soixante-dix, des autres

En 1982, une compilation des sections efficaces de production de rayons X par des
protons et des particules a pour les raies K et L, présenté par Heitz et a. [6]. Mais la
premiére étude systématique compléte des sections efficaces d'ionisation et de production de

rayons X pour des protons fut celle éditée par Sokhi et Crumpton [7]. Leur étude a couvert

.
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toutes les données publiées entre I'année 1975 et la fin de I'année 1982. Le nombre total de
sections efficaces expérimentales rapportées dans leur tabulation était approximativement
3000. En 1989, Paul et al. [8] ont présenté une nouvelle tabulation de données
expérimentales pour les sections efficaces de production des couches K disponibles avant
1988 pour des protons. Le méme auteur [9] a présenté une autre tabulation de données
expérimentales des sections efficaces de production des couches K pour des protons, des
deutons, des ions *He et des particules o .

En 1994, Orlic et al. [10] ont repris toutes les sections efficaces expérimentaes
dionisation et de production de rayons X des couches L pour des protons durant la période
1983 a1992. La compilation compte pas moins de 4879 vaeurs de sections efficaces de
production des raies X-L et plus de 1160 valeurs de sections efficaces dionisation des
couchesL .

Le but principal du travail présenté dans ce chapitre c'est de déduire des sections efficaces
semi-empirique  dionisation et de production totale des raies L basé sur des donnés

expérimentales et sur des modél e théoriques al'aide d'un programme numérique Fortran.

[11.2. Base des données des sections efficaces d'ionisation des couchesL:

La base des donné des vaeurs expérimentales réalisé dans ce travail se fond sur les
donnés expérimentales des compilations de Miranda et Lapicki [11] (table regroupant les
données reprises dans la littérature entre 1954 et 2012). Rgjoutent autres valeurs qui  sont
extraites des courbes [12-14]. Nous avons donc a notre disposition une nouvelle base de
données considérable couvert environ 991 et 5266 points expérimentaux pour les sections
efficaces totales d'ionisation et de production de rayons X, respectivement, pour une large
gamme d'édéments (18< Z <92) par des protons d'énergie de 0.02 210.0 MeV.

Nous avons présenté dans les tableaux ci-desous, les valeurs expérimentales des sections
efficaces totales d'ionisation et de production totale des couches L pour les ééments de

numMeéros atomiques Z compris entre 18 et 92 et pour des protons d'énergie comprise entre 0.02
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et 10.0 MeV par pas de 0.1 MeV. Ou I'Or (79Au) parait |I'élément le plus intensivement étudié

(445 valeurs expérimental es de production et 176 valeurs pour l'ionisation).

Nous présentons également les sections efficaces expérimentales dionisation et de

production rejetée.

Tableau 111.1: Nombre de données expérimentales des sections efficaces disponibles et

rejetées dionisation N' et N, respectivement, des éléments avec 18<Z<92 par des protons

d'énergie de 0.02 210.0 MeV.

z N' N, z N' N,
Z=18, Ar 49 3 Z=58, Ce 4 0
Z=24, Cr 0 0 Z=59, Pr 7 0
Z=25,Mn 0 0 Z=60, Nd 17 0
Z=26; Fe 0 0 Z=61, Pm 0 0
Z=27, Co 0 0 Z=62,Sm 12 0
Z=28, Ni 0 0 Z=63, Eu 17 1
Z=29, Cu 0 0 Z=64, Gd 27 2
Z=30, Zn 0 0 Z=65, Tb 24 0
Z=31, Ga 0 0 Z=66, Dy 53 0
Z=32,Ge 0 0 Z=67,Ho 30 4
Z=33, As 0 0 Z=68, Er 13 0
Z=34, Se 0 0 Z=69,Tm 0 0
Z=35, Br 0 0 Z=70,Yb 29 1
Z=36, Kr 0 0 Z=71 Lu 15 0
Z=37,Rb 0 0 Z=72, Hf 15 0
Z=38, Sr 0 0 Z=73, Ta 37 17
Z=39,Y 4 2 Z=74,W 47 0
Z=40, Zr 30 22 Z=75, Re 0 0
Z=41,Nb 30 19 Z=76, Os 6 0
Z=42, Mo 0 0 Z=77,1r 20 0
Z=43, Tc 0 0 Z=78, Pt 18 0
Z=44,Ru 0 0 Z=79, Au 176 32
Z=45, Rh 0 0 Z=80, Hg 15 0
Z=46, Pd 0 0 Z=81, Tl 0 0
Z=47, Ag 30 0 Z=82,Pb 59 1
Z=48, Cd 13 1 Z=83, Bi 58 19
Z=49, In 29 0 Z=84, Po 0 0
Z=50, Sn 35 2 Z=85, At 0 0
Z=51, b 16 0 Z=86, Rn 0 0
Z=52, Te 16 0 Z=87, Fr 0 0
Z=53, | 26 0 Z=88, Ra 0 0
Z=54, Xe 0 0 Z=89, Ac 0 0
Z=55, Cs 0 0 Z=90, Th 33 0
Z=56, Ba 0 0 Z=91, Pa 0 0
Z=57,La 0 0 Z=92,U 34 0
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Tableau 111.1: Nombre de données expérimentales des sections efficaces disponibles

(rejetées) de production de rayons X, [N (et ), des éléments avec 18<Z7<92 par des
protons d'énergie de 0.02 2 10.0 MeV.

z N* N z X .
Z=18, Ar 38 31 Z=58, Ce 130 1
Z=24, Cr 16 0 Z=59, Pr 123 6
Z=25, Mn 16 2 Z=60, Nd 179 11
Z=26; Fe 32 10 Z=61, Pm 18 18
Z=27, Co 17 0 Z=62,Sm 126 22
Z=28, Ni 47 9 Z=63, Eu 93 7
Z=29, Cu 97 10 Z=64, Gd 146 12
Z=30, Zn 63 3 Z=65, Tb 115 1
Z=31, Ga 44 2 Z=66, Dy 198 23
Z=32, Ge 69 24 Z=67, Ho 156 15
Z=33, As 27 0 Z=68, Er 148 17
Z=34, Se 57 23 Z=69,Tm 67 0
Z=35, Br 39 0 Z=70,Yb 181 30
Z=36, Kr 17 1 Z=71 ,Lu 62 0
Z=37,Rb 40 5 Z=72, Hf 71 9
Z=38, Sr 34 5 Z=73, Ta 185 5
7=39, Y 71 2 =74, W 173 8
Z=40, Zr 75 3 Z=75, Re 19 0
Z=41, Nb 68 27 Z=76, Os 26 0
Z=42, Mo 99 12 Z=77,Ir 57 0
Z=43,Tc 0 0 Z=78, Pt 113 0
Z=44, Ru 9 0 Z=79, Au 445 14
Z=45, Rh 60 9 Z=80, Hg 58 0
Z=46, Pd 101 34 Z=81, Tl 33 1
Z=47, Ag 250 86 Z=82, Pb 277 1
Z=48, Cd 109 13 Z=83, Bi 200 6
Z=49, In 138 6 Z=84, Po 0 0
Z=50, Sn 191 32 Z=85, At 0 0
Z=51, Sb 75 2 Z=86, Rn 0 0
/=52, Te 112 6 Z=87, Fr 0 0
Z=53, | 82 1 /=88, Ra 0 0
Z=54, Xe 8 4 Z=89, Ac 0 0
Z=55, Cs 79 1 Z=90, Th 61 2
Z=56, Ba 103 5 Z=91, Pa 0 0
/=57, La 166 11 7=92, U 99 5

La figure I11.1 montre un histogramme de La distribution des données expérimentaux de

production et dionisation de rayons X tabulé dans le tableau 111.1 et le tableau 111.2 pour les

éléments de 18<7<92 et les données rejetées correspondantes. D'aprés L'examen de la figure

1 on atiré deux grandes remarques :
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a) Les donnés expé&rimentales de sections efficaces totales de production sont les plus
dominantes (environ cing fois plus grande que I'ionisation).

b) La distribution des points expérimentaux de production et dionisation sont
subdivisées en groupes d'é éments selon |eurs numéros atomiques telque

Pour l'ionisation [|'absence de vaeurs expérimentales dans les régions 24<Z <38,
42<7Z <46 et 84<Z<89. Un nombre important de valeurs expé&imentales est constaté
dans la région 58< Z <84 avec un maximum de vaeurs pour |'or (176 valeurs). Pour la
section efficace de production les donnés sont également montre un maximum pour |'or (431
valeurs) et aussi larégion 84<Z <89 ne contient aucune valeurs.

Nous avons adopté un critere de sélection des valeurs expérimentales pour assurer une
certaine fiabilité al'opération d'ajustement des valeurs expérimentales et en raison d'améliorer
la qualité dinterpolation. Dans la présente étude, le critére de dispersion sur les données
expérimentales est fixé dans l'intervalle [0.5-1.5] donc ce critére a rejeter toutes les valeurs
expérimentales qui sont en-dehors de notre game d'énergie par conségquent nous avons éiminé
environ 12.21% (08.50%) du nombre total des données expérimentales de la section efficace

d'ionisation et de production, respectivement.

180 _ 450
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- 120 | : Rejected 300 | - Rejected
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Figurelll.l: Répartition desvaleurs expérimentales de la section efficace d'ionisation
disponible (a) et de et production de rayons X (b) en fonction du numéro atomique Z.
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[11.3. Méthode et résultats:

111.3.1. Calcul théorique des sections efficaces d'ionisation et de production:

L'étude théorique sur I'excitation de la fluorescence X portant sur les modeles décrivant le
phénomene dionisation a commencée par le modele proposé par Merzbacher et Lewis en
1958 [15] qui est connu sous le nom de modéle PWBA et qui applique la théorie de la
perturbation pour la transition d'un état initial (projectile décrite par une onde plane et un
électron lié al'atome) a un état final (projectile décrite par une onde diffusée et un éectron
gecté dans le continuum), ce modele a été développé principalement par Basbas et al. [16].
Ces auteurs ont incorporé une série de modifications afin de corriger lathéorie PWBA.

Ces effets sont inclus dans la section efficace du modéle PWBA [17-18] en le multipliant
par le facteur Coulomb de déviation Cs, en changeant 6s a {fs, ou (s tient compt les
changements dans I'énergie de liaison, en multipliant m par la fonction de correction
relativiste mg ( ‘S), ou &, est lavitesse du projectile qui distingue les régimes de collisions
lentes et rapides.

Comme indiqué par Smit et Lapicki [19] qui ont proposé une autre formule par des nouvelles
limites dintégration Qmin €t Qmax €N remplagant n, dans I'équation 11.52 par n§ donnée
comme suite :

ng =mgns (111.2)
Le facteur m§ devrait multiplier par la masse au repos d'électron m partout oul €lle se trouve.

Ceci conduit aux limites d'intégration correctes donné comme suit :

Qm.n D—D ﬁ ,/ mmwﬁ (111.2)

Ces auteurs ont incorporé une série de modifications afin de corriger la théorie PWBA

donnant naissance au modéle ECPSSR. Ce dernier prend en compte la déviation du projectile
par le champ coulombien di au noyau (C), la perturbation des états stationnaires atomiques
par le projectile (PSS), les effets relativistes (R) et |a perte d'énergie de I'ion incident durant la

collison (E) par l'inclut de la fonction fs dans ce contexte Brandt et Lapicki [20] ont

s
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également calculée la section efficace par la théorie ECPSSR, ce dernier modéle peuvent
etre plus exacte par les bornes dintégration correctes sité dans la relation (111-2) ce qui
conduit aux modé@le ECSSR corrigé noté eCPSSR qui utilsé par des auteurs comme Smit et
Lapicki [19] pour le calcul des section efficaces d'ionisation et de production théorique.

Dans ce travail nous avons également calculé les sections efficaces totales d'ionisation
et de production pour les élements 18<7<92 de I'énergie de proton compris entre 0.02 et 10.0
MeV par le modele théorige ECPSSR et dautre fois par le modele ECPSSR corrigé
( eCPSSR). Pour calculer les sections efficaces dionisation et de production on a utilisé un
programme numeérique basé sur la théorie ECPSSR et eCPSSR (qui a été développé par notre
groupe de recherche) en utilisant la méthode de Gauss-Legendre. Les résultats de calcul sont
montrés dans |e tableau qui suivent :

Pour visualiser la déviation entre les résultats obtenus nous avons tracé le rapport entre
la section efficace basé sur I'ancien modéle et celle corrigé pour tous les éements disponibles
et pour des protons d'énergie comprise entre 0.02 et 10.0 MeV en fonction de I'énergie E et le
numéros atomque Z comme il est montré dans la figure 2. |l apparait clairement que les
résultats calculés a partir du modéle ECPSSR avec des limites d'intégration exactes et
incorrectes sont trés proches les uns des autres pour les ééments Iégers et moyens sur la

gamnme de I'énergie du proton alors (jusgu'a un facteur de 5 pour g,U a proton d'énergie de
0.03 MeV).
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Tableau 111.3: Les sections efficaces totales calculé par le modele théorique ECPSSR
(Wrong) et celles calculé par le modéle corrigés eCPSSR (Correct) pour quelques éléments
selectionés ou |'énergie de proton compris entre 0.03 et 10.0.

E Wrong Correct Wrong Correct Wrong Correct Wrong Correct
(MeV) 18AT 26Ni 38" 4gCd
0.03 5.484E+04 5.484E+04 5.033E+01 5.027E+01 2.697E-02 2.670E-02 1.482E-06 1.418E-06
0.05 2.284E+05 2.284E+05 5.998E+02 5.996E+02 2.451E+00 2.441E+00 5.448E-03 5.345E-03
0.07 4.933E+05 4.932E+05 2.055E+03 2.055E+03 1.826E+01 1.822E+01 1.465E-01 1.449E-01
0.09 8.042E+05 8.042E+05 4.503E+03 4.502E+03 6.035E+01 6.027E+01 9.224E-01 9.161E-01
0.20 2.296E+06 2.296E+06 3.345E+04 3.345E+04 9.677E+02 9.674E+02 4.601E+01 4.594E+01
0.50 3.310E+06 3.310E+06 1.505E+05 1.505E+05 8.702E+03 8.701E+03 7.101E+02 7.099E+02
0.80 2.995E+06 2.995E+06 2.279E+05 2.279E+05 1.975E+04 1.975E+04 2.080E+03 2.080E+03
1.00 2.690E+06 2.690E+06 2.563E+05 2.563E+05 2.680E+04 2.680E+04 3.242E+03 3.241E+03
2.00 1.543E+06 1.543E+06 2.744E+05 2.744E+05 4.887E+04 4.887E+04 9.252E+03 9.252E+03
3.00 9.690E+05 9.690E+05 2.360E+05 2.360E+05 5.518E+04 5.518E+04 1.335E+04 1.335E+04
4.00 6.549E+05 6.549E+05 1.966E+05 1.966E+05 5.470E+04 5.470E+04 1.554E+04 1.554E+04
5.00 4.642E+05 4.642E+05 1.640E+05 1.640E+05 5.164E+04 5.164E+04 1.649E+04 1.649E+04
6.00 3.391E+05 3.391E+05 1.382E+05 1.382E+05 4.775E+04 4.775E+04 1.668E+04 1.668E+04
7.00 2.524E+05 2.524E+05 1.177E+05 1.177E+05 4.377E+04 A4.377E+04 1.643E+04 1.643E+04
8.00 1.897E+05 1.897E+05 1.014E+05 1.014E+05 4.002E+04 4.002E+04 1.593E+04 1.593E+04
9.00 1.429E+05 1.429E+05 8.816E+04 8.816E+04 3.658E+04 3.658E+04 1.529E+04 1.529E+04
10.0 1.070E+05 1.070E+05 7.731E+04 7.731E+04 3.349E+04 3.349E+04 1.460E+04 1.460E+04
ssCe el 78Pt geRa
0.03 1.050E-12 9.215E-13 2.688E-21 1.974E-21 1.078E-34 5532E-35 6.398E-58 1.744E-58
0.05 2491E-06 2.342E-06 1.697E-10 1.473E-10 6.009E-16 4.526E-16 1.328E-23 7.733E-24
0.07 5.569E-04 5.372E-04 8.704E-07 7.972E-07 2910E-10 2450E-10 1.145E-14 8.348E-15
0.09 9.587E-03 9.362E-03 6.463E-05 6.087E-05 1.659E-07 1.468E-07 1.196E-10 9.631E-11
0.20 2.455E+00 2.441E+00 1.524E-01 1.500E-01 8.372E-03 8.073E-03 3.504E-04 3.264E-04
0.50 7.661E+01 7.652E+01 1.122E+01 1.118E+01 1.800E+00 1.787E+00 2.927E-01 2.881E-01
0.80 2.689E+02 2.688E+02 4.787E+01 4.780E+01 9.811E+00 9.780E+00 2.130E+00 2.115E+00
1.00 4567E+02 4.565E+02 8.661E+01 8.652E+01 1.918E+01 1.914E+01 4.584E+00 4.562E+00
2.00 1.820E+03 1.820E+03 4.214E+02 4.212E+02 1.093E+02 1.092E+02 3.127E+01 3.122E+01
3.00 3.265E+03 3.265E+03 8.843E+02 8.842E+02 2543E+02 2542E+02 7.798E+01 7.792E+01
4.00 4.415E+03 4.415E+03 1.351FE+03 1.351E+03 4.263E+02 4.261E+02 1.390E+02 1.389E+02
5.00 5.230E+03 5.230E+03 1.760E+03 1.760E+03 6.014E+02 6.013E+02 2.081E+02 2.080E+02
6.00 5.765E+03 5.765E+03 2.094E+03 2.094E+03 7.653E+02 7.652E+02 2.796E+02 2.796E+02
7.00 6.088E+03 6.087E+03 2.355E+03 2.355E+03 9.111E+02 9.110E+02 3.497E+02 3.496E+02
8.00 6.253E+03 6.253E+03 2.551E+03 2.551E+03 1.037E+03 1.036E+03 4.156E+02 4.156E+02
9.00 6.307E+03 6.307E+03 2.693E+03 2.693E+03 1.142E+03 1.142E+03 4.761E+02 4.760E+02
10.0 6.280E+03 6.280E+03 2.790E+03 2.790E+03 1.228E+03 1.228E+03 5.304E+02 5.303E+02

s
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Figurelll.1l: Rapport de la section efficace théorique basée sur le modéele ECPSSR et e
model e corrigés en fonction de |'energie de proton et pour tous les élements avec |es numéros
atomiquel8<Z<92.
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111.3.2. Calcul semi-empirique:

En général, comme nous avons pu le constater (voir chapitre 1), il y a un écart
importons entre les sections efficaces théoriques et les sections efficaces expérimentales.
D'ou la nécessité de rechercher des compromis entre les deux séries de valeurs en recourant a
des expressions semi-empiriques (référence) et empiriques.

En effet plusieurs auteur fond I'objet d'établir une formule anaytique reproduisant les
données expérimentales Les plus importantes sont celles de Reis et al. [18] qui ont suivi le
méme procedé utilisé par Paul et a. [21] pour normaliser les données expérimentales via les
résultats de lathéorie ECPSSR.

Dans ce travail nous calculons la section efficace normalisée de production ; on definit
la section efficace normalisée de production donné par laformule:

S=Oexp/Oecpssr (1n.3)
avec : g.cpssr €St la section efficace théorique de production calculée en utilisant les formules
Une contribution pour calculer la section efficace semi-empirique dionisation et de
production totales des orbites L a été faite dans ce travail,basée sur une normalisation des
données expérimentales via les résultats de la théorie eCPSSR, en adoptant un programme
numerique, développé par notre groupe de recherche, basé sur le modéle ECPSSR de Brandt
et Lapicki [20] ainsi les bornes exactes dintégration de Smit et Lapicki [19].

La section efficace totale normalisée S seratracé en fonction du paramétre X pour les
raie L pour tous les ééments disponibles dans notre base des donné.

On défini. Le paramétre x comme sulit :

x = logy, (£7) (111.4)

Ou: &} estlavitesserelativiste réduite delacouche L définie par Rodriguez-Fernandez [22]
comme:

& = [mE‘(EL/ZL)]%EL (111.5)

ou mf (EU) est le rapport entre la masse relativiste est la masse au repos de |'électron et

& =2V,/V,. 0, estlavitesse réduite du projectile.
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Ce procédé a été adopté en raison du manque des données expérimentales pour quelques
éléments. Nous avons adopté un critére de sélection des valeurs expé&imentales. Ce critére
consiste a rejeter toutes les valeurs expérimentales qui donneraient un rapport S en-dehors de
la fourchette 0.5-1.5. Les vaeurs du paramétre S (la section efficace normalisee de
production) sont alors g ustées pour chague sous-couche.

Lerapport S. seragusté par un polyndme d'ordretrois:

_ 3

Sc=3a log,,(€7)’ (111.6)

Les sections efficaces semi-empiriques de production de rayons X et d'ionisation est alors
déduite comme étant le produit de la section efficace calculée dans le cadre du modele

ECPSSR corrigé et du paramétre s

Os-emp = Oecpssr Sc (111.7)

Nous montrons sur les figures qui suivent (Figure 111.3-111.19) I'évolution des sections
efficaces dionisation et de production totale L; et Ly respectivement normalisees
Oop/Oucrsse €N foONction de la vitesse réduite Ioglo( LR) pour les éléments de numeéros
atomiques Z compris entre 18 et 92 et pour des protons d'énergie comprise entre 0.02 et 10.0
MeV par différents gustements S sont représentés en trait compléte.

Pour calculer l'erreur entre les sections efficaces calculées et les sections efficaces
expé&imentales, nous avons calculés les écarts quadratiques moyens (&) Suivant

I'expression :
2

g
= &e'“" ﬁ O (111.8)
s-emp H
ou N est le nombre de données expérimentales.
Les valeurs de ¢, des sections efficaces semi-empiriques totale déduites et les
coefficients de fit (a,,i =0,3) sont résumes dans le tableau I11.4 pour un groupe d'élement

avec des numéros atomiques 18 < Z <65 qui comporte le plus grand nombre des données

expérimentales.
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Figurelll.2: Rappor des sections efficace totale d'ionisation expérimental es et théoriques

(eCPSSR) de lacouche L pour les éléments 1gAr, 39Y, 21Nb ,47AQ ,48Cd, 49In en fonction de la
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Figurelll.6: Rappor des sections efficace totale d'ionisation expérimental es et théoriques
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Figurelll.11: Rappor des sections efficace totale de production expérimental es et théoriques
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Tableaull1.4: Les coefficients dinterpolation pour le calcul de section efficaces semi-
empirique et leurs valeurs de ¢, correspondantes

X-ray production

z a a a a Eme Z ao a a a E e
18 0.48822 1342519 -114.09684  276.00255 443 55 1.11831 0.39557 -0.29608  -2.79431 2.63
24 0.8054 0.13761 3.34698 2412211 222 56 0.99675 -0.24005 1.25581 0.71239 6.76
25  0.85962 -1.23326 9.6765 2130642 133 57 100793  -0.25041 312339 719701 221
26 0.80204 -0.0899 2.96974 -1.77044 1206 58 1.00902 -0.46651 2.22471 8.23366 174
27 0.64511 -0.9625 5.74996 7.60372 215 59 1.1145 -0.20322 1.39195 3.59891 15
28 0.68502 -0.03749 4.4348 -4.30635 11.39 60 1.04374 -0.08887 1.39028 416042 1.92
29 0.7831 -0.66015 2.70021 -0.6742 20.71 62 0.96328 -0.03467 3.58807 6.00233 112
30 0.86645 -0.72023 0.61449 3.49703 1366 63 1.09634 -0.1066 2.62825 9.24059 114
31 0.8725 -0.56889 2.61903 -0.11158 374 64 1.10693 0.12146 -0.96415  -0.97372 249
32 0.73299 0.44354 1.32949 -0.37912 418 65 1.07751 0.09786 0.31228 0.26337 1.61
33 1.10114 -3.47913 15.20656 -15.289 176 66 1.0308 -0.0979 1.84951 5.85795 19
34 0.9855 -1.1224 471521 -3.59633 363 67 1.08145 0.01924 2.01241 5.04619 23
35 0.77674 -0.47364 1.66761 3.178 263 68 1.05864 -0.19012 0.96393 3.90882 161
36 0.78732 0.16145 4.3527 -4.18086 081 69 1.01641 -0.07751 21125 5.55393 1.16
37 0.82641 -1.01898 1.51992 6.76427 6.05 70 0.93822 0.3412 3.7887 5.4815 213
38 1.0005 -1.0837 1.62448 4.62067 24 71 1.04909 -0.45062 -1.20922 0.33191 0.75
39 0.85811 0.02541 0.84286 0.27057 364 72 0.93598 -0.82215 3.6837 12.74742 0.95
40 0.99538 -0.4998 2.11666 6.99599 272 73 0.91671 -0.81523 -0.84612 -0.59794 144
41 0.95151 0.28999 10.71262 18.0362 131 74 1.01484 -0.4427 1.48257 429474 1.53
42 0.81282 -0.6432 2.12919 2.96459 412 75 1.01041 0.70778 8.20268 16.40902 0.16
44 1.00375 4.35977 46.58787 116.20502 0.3 76 0.9928 1.20845 7.72075 10.65087 0.33
45 7.07568 0.09423 1.19507 -1.95232 334 77 1.14633 0.70092 1.15226 -0.0378 0.55
46 0.97496 -0.62978 -1.08965 -8.05976 393 78 0.92617 -0.31371  -2.04733  -4.47255 0.82
47 1.04362 -0.02902 1.61593 0.44034 533 79 0.94373 -0.21702 0.52494 1.0101 255
48 1.14584 0.80177 -0.57535 -3.7555 437 80 1.10112 2.51459 10.86256  12.82387 0.83
49 1.13041 0.29231 0.7815 -0.14254 333 81 1.28513 2.5807 7.20203 6.94003 0. 56
50 1.13546 -0.01816 1.36332 1.39793 158 82 0.96652 -0.18508  -1.75462  -2.36503 2.03
51 1.06598 -0.03079 2.84703 -0.02139 177 83 0.86853 -0.38679 1.87234 456415 1.65
52 1.05239 0.24721 4.00764 -5.15059 249 90 0.5666 -5.07863 -16.92339 -17.2971 0.88
53 1.0772 -0.06932 0.65538 5.3853 147 92 0.97717 0.167520 1.61902 2.22163 0.96
54 0.54881 2356936 -203.02748 538.088 0.09
lonization

18 0.74674 -1.79457 7.38257 -5.37214 16.55 66 1.06069 -0.3216 -6.4505  -15.51836 1.49
40 9.09361 -53.23506  106.06262 -66.62338 0.62 67 1.00795 0.11645 2.69837 2.33188 1.22
41 -13.39811  104.17821 -260.68956 218.98715 0.51 68 1.27683 3.2874 12.69955  15.80415 0.6
47 1.3355 -0.98765 -1.18031 10.08929 1.01 70 1.03813 1.93779 1146842  12.92983 0.71
48 1.22425 0.782 2.19312 -59.08813 067 71 1.58084 5.29068 17.63521  19.15657 0.41
49 1.27429 -0.06917 -1.39235 1.03074 11 72 1.18694 1.00057 5.76995 3.54117 0.24
50 1.20489 -0.08489 0.09821 2.83289 .00 73 1.0713 0.23231 5.36787 9.7474 0.71
51 0.84867 -0.29743 6.20601 13.80325 089 74 0.98698 -0.61012 0.53619 1.78435 1.35
52 0.8312 0.50354 -2.27899 -31.54836 1.75 76 3941263 273.2473 642.35239 497.44281 0.19
53 0.98734 -0.37517 1.97263 8.02567 14 77 0.99571 -0.85717 -3.19815  -4.66722 0.2
58 -0.65114 16.71042  -65.28842 86.70568 001 78 0.53093 -5.4058 -24.8799  -34.21699 0.44
59 -2.03744 -28.23327  -74.00385 -61.92339 0.07 79 0.95272 -0.03697 251103 477917 31
60 1.02792 0.1655 -0.31019 -11.37277 055 80 1.73191 6.88865 20.16391  17.14442 0.18
62 1.17763 -0.27287 0.69942 1.85871 043 82 0.99968 -0.19839  -0.15739 0.91001 1.45
63 0.99849 0.51771 1.67927 -8.88716 0.57 83 0.91515 0.35147 4.74679 7.15006 0.79
64 0.97817 0.75828 10.43785 14.34851 0.69 90 0.99568 -2.09114  -12.29257 -19.21832 0.93
65 1.14875 1.84351 8.2424 8.47722 141 92 1.00547 -0.07463  -1.90147  -5.10094 0.31

-
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[11.4. Duscussion desrésultats:

[11.4.1. Erreur quadratique moyenne:

Généralement, et d'apres les résultas présenté dans le tableau 3 les valeurs varient dans des
limites acceptables: de 0.01% a 3.1% pour la section d'ionisation et de 0.09% a 13.66% pour
la production de rayons X. Une grande dispersion des données expérimentales est observée
pour la section efficace d'ionisation de Ar (Z=18) avec 16.55%; et une déviation moyenne de

20.71%, pour Cu (Z=29).

[11.4.2. Comparaison:

La figure 111.20 représente nos sections efficaces semi-empiriques d'ionisation et de
production de la couche L comparées aux valeurs empiriques rapportées par Reis et Jesus
[18] et des travaux empiriques déduits du coefficient d'gjustement [23] en fonction de I'
énergie des protons pour des éléments sélectionnés (40Zr, 505N, 73Ta, 70AU €t gU). Toutes ces
valeurs sont normalisées aleurs calculs ECPSSR corrigés correspondants (eCPSSR).

En général, les sections efficaces semi-empiriques, tant pour l'ionisation que pour la
production de rayons X, concordent avec les calculs eCPSSR pour les cing éléments sur toute
lagamme de I'énergie du proton, sauf pour la section d'ionisation du ;sAr un facteur de 1.5 est
observeé. Cela peut étre attribué ala grande dispersion des données expérimentales par rapport
aleurs valeurs théoriques correspondantes (voir figure 3).

En outre, nos résultats des sections efficaces semi-empiriques se rapprochent
généralement des valeurs semi-empiriques de Reis et Jesus [18] et des valeurs empiriques
déduites du coefficient d'adaptation par Sow et al. [23] pour la production de rayons X €t la
section efficace dionisation, respectivement. La situation est moins satisfaisante pour les
sections efficaces de production de rayons X a basse énergie de proton ou les valeurs semi-
empiriques de Reis et Jesus [18] présentent un écart important par rapport aux résultats de

I'eCPSSR.
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Figurelll.19: Rapport des sections efficaces semi-empiriques de I'ionisation (coté gauche) et
de la production de rayons X (c6té droit) et autres travaux semi-empirigques et empiriques en
fonction de I'énergie des protons pour des éléments sélectionnés. Ces résultats sont normalises
aleurs valeurs eCPSSR correspondantes.
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Conclusion

Conclusion

Nous avons présenté dans ce travail les résultats des calculs des sections efficaces
théoriques, calculé par les modéle théoriques ECPSSR et eCPSSR dionisation et de
production de la couche L des éléments de numéro atomique ( 18<Z< 92) pour des
protons d'énergie comprise entre 0.02 MeV et 10 MeV . Egalement nous avons rapporté
les sections efficaces semi-empiriques d'ionisation et de production pour la méme gamme
d'énergie de proton.

Malgré les améliorations incorporées dans la théorie ECPSSR, des écarts persistent
entre les données expé&imentales et les prévisions théoriques surtout a basse énergie
du proton. Ceci aconduit les auteurs a adopter des méthodes empiriques et semi-
empiriques

Nous avons calculé les sections efficaces d'ionisation et de production al‘aide d'un
programme informatique que nous avons développé basé principalement sur le modéle
PWBA pour le calcul théorique et sur les valeurs expé&rimentales compilées et éditées
pendant |a période de 1994 et 2014 pour le calcul semi-empirique. Dans un tableau on a
regroupé notre nouvelle base des donnés en fonction du numéros atomique, couvert
environ 991 et 5266 points expérimentaux pour les sections efficaces totales d'ionisation et
de production de rayons X.

Dans ce présent travail, nous avons présentées les résultats des sections efficaces
semi-empiriques, basées sur le fit des données expérimentales normalisées a leurs valeurs
théoriques correspondantes calculées dans le cadre du modéle corrigé eCPSSR des
couches L des éléments de numéros atomiques (18 <Z< 92) pour des protons d'énergie

comprise entre 0.02 et 10.0 MeV.
Plusieurs conclusions peuvent étre tirées du présent travail :




Conclusion

Il y'a une différence importante (un rapport de cing) est observée entre les résultats
des sections efficaces dionisation du modéle ECPSSR et ceux calculés avec le
modél e corrigés eCPSSR

une approximation semi-empirique de la section efficace de I'ionisation et de la
production de rayons X est ensuite déduite du modéle eCPSSR avec des limites
dintégration exacte, nous devons signaler que notre résultats semi-empirique
concordent avec les calculs de I'eCPSSR sur toute la gamme d'énergie et pour la
majorité des éléments dans l'intervalle 18<Z<92 ainsi on observe généralement un
bon accord avec autres valeurs semi-empiriques et empiriques édités par des autres
auteurs. Auss a faible énergie de proton incident une déviation important est

observé.
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Abstract

In this contribution we present theoretical predictions of the L shell ionization and
production cross sections within the ECPSSR and the eCPSSR theories for elements with
atomic number 18<Z <92 by proton impact with energy up to 10.0 MeV. As a first part of
this work, the results obtained within ECPSSR are compared with other ones (eCPSSR). In
the second part a semi-empirical approximation to L Xx-ray production and ionization cross
sections by proton impact was deduced. The obtained results are compared with other
theoretical and experimental values.

Keywords:. L-shell ionization and x-ray production cross section, ECPSSR model, semi-
empirical method.

Résumé

Nous avons présenté dans ce travail les résultats de calcul théoriques des sections
efficaces d'ionisation et de production des couches L des élements de numéro atomique
18<Z7 <92 pour des protons d'énergie jusqu'a 10 MeV. Ce calcul est basé sur les deux
modeles ECPSSR et le ECPCCR corrigé (eCPSSR). Dans un premier temps une comparaison
entre ces deux modeéles est faite. Dans la deuxiéme partie, la section efficace de production et
d'ionisation des couches L par impact de proton a été déduite. Ce calcul des sections efficaces
semi-empirique est basé sur l'utilisation des valeurs théoriques et des valeurs expérimentales.
Une comparaison a été faite entre nos valeurs et celles des autres auteurs.

Mots clés. Section efficace de production et d'ionisation de la couche L, Le modéle
ECPSSR, La méthode semi-empirical.
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