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Calculamos secciones eficaces triple diferenciales para la ionizacion simple de moléculas de agua en fase gaseosa por impacto de
electrones veloces. Utilizamos un modelo perturbativo de primer orden y consideramos colisiones asimétricas en una geometria
coplanar. El estado ligado inicial se representa mediante una combinacion lineal de orbitales atdmicos, para los cuales se utilizan
combinaciones lineales de funciones Gaussianas y orbitales tipo Slater. Contrastamos los resultados obtenidos para las distintas
representaciones y los comparamos con datos experimentales para fase gaseosa [3] y con resultados tedéricos para ambas fases
[1],[4]. Determinamos cudl de las representaciones es la adecuada para describir el estado ligado inicial.

TEORIA

En la aproximaciéon de electrones
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secciones eficaces 5 diferenciales,

estan fijados.

independientes,
secciones eficaces de ionizacién simple del electrén activo
para una orientacion fija de la molécula (secciones eficaces 8

Integrando sobre todas las orientaciones se obtienen las
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Se considera una geometria coplanar en la cual el electrén
activo es eyectado en el plano de colisién. En este caso las
secciones 5 diferenciales se reducen a secciones triple
diferenciales (TDCS), que describen la distribucion angular de
los electrones eyectados desde los orbitales moleculares. Los
momentos de los electrones incidente y dispersado también

las

perturbativo de primer orden.

La funcion de onda inicial es,

Donde qb(ri’) es el orbital molecular inicial. Los orbitales moleculares del agua
gaseosa se representan mediante una combinacién lineal de orbitales
atémicos (CLOA) [12] centrados en cada atomo de la molécula, para dar
cuenta de manera aproximada su estructura de tres centros. Estos orbitales
atémicos se representan con funciones gaussianas y con orbitales tipo
Slater. Los de agua liquida estan representados a través de un formalismo de
Wannier que transforma la funcién de onda del sistema completo en
orbitales electronicos localizados sobre cada una de las moléculas del
liquido [1].
La funcién de onda final se aproxima como,
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La perturbacién en el canal inicial es:

e’ f
b= S 0D

ik.R

3

e

(2m)

ik .R

55 Cv, k1) €ON  C(v,ke,¥) =T(1—iv)e 2

v

ike.r

(2m)3

El modelo utilizado para el calculo de secciones diferenciales
No se tienen en cuenta efectos de
intercambio. Se considera N=2, que indica el nimero de electrones en el
orbital.
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RESULTADOS y DISCUSION

Figura 1: Geometria de
la molécula de agua en
su estado
fundamental. El dtomo
de oxigeno O se
encuentra en el origen
de coordenadas. r, yr,
son los  vectores
posicion de los atomos
H,yH,, .Los vectoresr,
r,, r, describen al
electron activo desde
los centros O, H1 y H2
respectivamente.

La combinacion lineal de orbitales atomicos
(CLOA) centrada en cada atomo molecular
en (1) es: o _ _
dvp==§§dwgvg

Aqui ¢, esun coeficiente real y f (r) son los
orbitales atémicos de esta combinacidn
lineal. Aung et al [12] presenta cuatro
funciones de este tipo para cada uno de los
orbitales moleculares del agua. Los orbitales
atémicos f (r/) pueden ser representados de
dos maneras: combinaciones lineales de
funciones gaussianas (CGTO) y orbitales tipo
Slater (STO). l . r_z‘
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En este trabajo
tomamos las primeras
tres funciones de Aung
et al [12] para
representar el orbital
1b,, el mas externo de
la molécula.
Utilizamos CGTO vy
STO para los orbitales
atémicos. En el primer
caso los exponentes y
coeficientes
corresponden a la
salida del software
Gaussian [13],
mientras que para el
segundo caso los
exponentes son dados
en el trabajo de Aung
et al [12].
Consideramos una
energia de incidencia
E=250eV, una de
eyeccion E_=10eV y
un angulo de
dispersion 6 =15°
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Encontramos
similitudes
cualitativas entre
las TDCS
calculadas para
una misma
funciéon de Aung,
usando CGTO vy
STO.
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Observamos que la TDCS calculada con Funcién Il y STO (linea
solida roja) es la que tiene un mejor acuerdo cualitativo con los
resultados de otros modelos para gas [4], asi como también para
la fase liquida [1] y datos experimentales para gas [3].
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CONCLUSIONES

Calculamos TDCS utilizando las tres primeras funciones de Aung et al. y combinaciones lineales de funciones Gaussianas
(CGTO) y orbitales tipo Slater (STO) para representar el orbital molecular 1b,. Encontramos un acuerdo cualitativo entre las
TDCS calculadas con CGTO y STO para una misma funcion de Aung. De la comparaciéon con experimentos, resultados para
la fase liquida y con otro modelo tedrico para gas concluimos que la TDCS obtenida con Funcién Il y STO es la mas adecuada
para representar este orbital molecular.
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