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Résumeé

Le présent travail, est consacré au calcul degy@sede résonance, des largeurs naturelles et
du défaut quantique des séries de RydB=g3p' ns,ndde lion Ar" présent dans les
supernovae.

Le choix de I'argon se justifie par letfgu’il fait parti des éléments présents a I'état d
traces dans les systémes astrophysiques. De pgsraies spectrales de I'argon ont été
observées dans le spectre d’émission des étoiledegt nébuleuses planétaires. Ces
observations stellaires témoignent de I'intérét ot le calcul des parameétres de résonance
(énergies d’excitation, largeurs naturelles, longiged’'onde, etd.de I'atome d’argon et de
ses ions pour la modélisation des plasmas d’asgsigles.

Apres une revue des principales méthoglpéranentales et théoriques dans I'étude des
résonances atomiques, nous calculons les énelgigssonance et les largeurs naturelles des
séries de Rydberg§s 3p" ns,nddominant dans le spectre de raies de I'ion*. Aious les
calculs sont faits dans le cadre de la méthoda @emstante d’Ecran par Unité de Charge
Nucléaire (CEUCN).

Les résultats que nous avons obtenus sont en boordacavec les résultats
expérimentauxCovingtonetal (Phys. Rev .84,013413 (2011)dlisponibles dans la littérature
et ont fait I'objet de plusieurs publications dales revues internationales comme Radiation
Physics and Chemistry, Chinese Journal of PhyBitgsica Scripta, ....

Mots-clés : Constante d’Ecran par Unité de Charge NucléaireUCHE), photoionisation
résonante, photoexcitation, énergie de résonarargedr naturelle, série de Rydberg,
supernova.
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Abstract

The present work is devoted to the computatiorhefresonance energies, the natural widths
and the quantum defect of the Rydberg seriés3gsns, nd of the Arion present in the
supernovae.

The choice of argon is justified by thetfthat it is part of the elements present in trace
states in astrophysical systems. In addition, spklihes of argon have been observed in the
emission spectrum of planetary stars and planetaylae. These stellar observations testify
to the interest of calculating the resonance patenmdexcitation energies, natural widths,
wavelengths, etc.) of the argon atom and its iansthe modeling of plasma plasmas.
astrophysical.

After a review of the main experimentatldheoretical methods in the study of
Atomic resonances, we calculate the resonance ieseagd natural widths of the Rydberg
series 3s2 3p4 ns, nd dominant in the line specblithe Ar ion. All calculations are done
within the framework ocreening Constant by Unit Nuclear Charge (SCUNEod.

The results we obtained are in good agee¢with the experimental results Covington
et al (Phys Rev A 84,013413 (2011) available inlitezature and have been the subject of
several publications in international journals suedh Radiation Physics and Chemistry,
Chinese Journal of Physics, Physica Scripta, ....

Keywords: Screening Constant by Unit Nuclear Charge (SCUN€jonant photoionization,
photoexcitation, resonance energy, natural widgldbRerg series, supernova.
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Introduction générale

Aujourd’hui les études portant sur I'interaction dyonnement électromagnétique avec
les atomes et les ions revétent une grande impatdans la description des propriétés
structurelles des systemes atomiques. Grace &satibn des sources intenses de photons
dans les expériences de spectroscopie des atonsss ebns, ces études concernent des
régions de plus en plus étendues du spectre élempetique et s’intéressent
particulierement a la zone spectrale corresponaldeicitation des résonance autoionisantes
ou états d’autoionisation. La photoionisation (€} ions est un processus fondamental dans
de nombreux environnements plasma a haute tempg&raéls que ceux qui se produisent
dans les étoiles et les nébuleuses et dans lesieaxEs de fusion a inertie-confinement. Les
mesures quantitatives des sections transversalphateionisation pour ions fournissent des
données de précision sur la structure ionique téeentations pour le développement de
modeles théoriques d'interactions multi-électr@rsoutre, les bases de données d'opacité qui
sont essentielles a la modélisation et a la didgness de plasmas chauds et denses se
composent presque entierement de calculs théoricgesés dans le couplage LS. Les
progres dans la technologie des lasers et dartedbriques des jets atomiques ont conduit
réecemment & un développement considérable desienpes mettant en jeu des atomes
excités. En particulier l'utilisation de lasersaocant permet de préparer sélectivement les
atomes dans des niveaux excités. Parmi ces nosiveleériences, certaines ont pour but
I'étude de la photoionisation a partir des étatstéx et d'autres sont destinées a comprendre
des mécanismes plus compliqués, comme par exenglg d'ionisation collisionnelle
d'atomes tres excités. Les expériences du prelyper permettent de mesurer des sections
efficaces de photoionisation. La plupart de ceegpces ont été réalisées dans les alcalins
(Duong et al. 1978, Kollath 1980, Smigh al. 1980). Les valeurs de sections efficacesi ain
obtenues sont trés peu nombreuses, les expérianéemt souvent réalisées que pour
guelques longueurs d’onde bien définies. Notonsidesiéveloppement récent de mesures de
sections efficaces de photoionisatian obtenuesuplsation simultanée d'un rayonnement
synchrotron et d'une excitation laser (Koch 1983jilumiel 1982). La seconde classe
d'expériences mettant en jeu des processus diimmsa partir d'états atomiques excités ne
donnent en général pas un acces direct aux seafbioaces de phatoionisation. Par contre
l'interprétation des expériences nécessite la dssamace préalable de ces grandeurs
atomiques radiatives. Citons par exemple les egpées d'ionisation collisionnelle d'atomes
de rubidium excités (Cheret et al. 1982).
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En ce qui concerne la photoionisation des étatstésxades ions, les résultats
expérimentaux sont tres rares a cause des diff@kpérimentales encore non surmontées.
Parallelement a lI'essor des méthodes expérimentales un regain d'intérét considérable
pour les études théoriques de photoionisation s éxcités des atomes et des ions. Et ceci
pour répondre a la demande des expérimentateurs aesi, d'un point de vue plus
fondamental, pour mieux comprendre les phénoméhgsiques mis en jeu. En effet si les
caractéristiques générales de la photoionisation atemes et des ions dans leur état
fondamental sont bien connues grace a de nombrétsdss expérimentales et théoriques
(Manson 1977, Starace 1982) il n'en est pas de npue la photoionisation a partir de
niveaux atomigues excités.

Le lancement au début des années 200atdhlites (Chandra, XMM Newton...) pour
I'observation des plasmas astrophysiques (Lewi@b2MMiilleret al, 2014) dans le domaine
des rayons X (d’énergies comprises entre 0,1 &€eld) a été 'une des motivations pour la
construction en laboratoire d’expériences visatittude des processus d’interaction ions-
photons dans cette gamme d’énergie. Le rayonnesyerthrotron émis par les électrons
circulant dans les anneaux de stockage constitseuiace idéale de photons X grace a sa forte
intensité émise sur une trés large gamme specDajauis lors, grace a la mise au point de
nouvelles techniques expérimentales a grand pouaonésolution, les études portant sur les
processus de photoabsorption et photoionisatiamnedges des atomes et des ions ont connu
un développement considérable par l'utilisation desrces de rayonnement synchrotron et
des lasers dans des expériences de spectrosés@e.le développement de ces techniques
trés avancées sur la spectroscopie des atomes etrdeil devient plus que jamais nécessaire
d'avoir des modeles théoriqgues bien élaborée péamtetune description détaillée des
processus d’excitation et de désexcitation racdkatiet non radiatives des résonances
autoionisantes. L’étude des propriétés de cesadmes est trés importante car elle concerne
des applications tres diversifiées dans plusieursaines de la physique contemporaine.
Parmi ces domaines on peut citer : la physiquecdbisions atomiques et électroniques, la
physique du solide, le diagnostic du plasma asysigbe ou de laboratoire. La description
des résonances autoionisantes peut servir égalelaesit’interprétation des spectres d’Auger
des ions multichargés. Une autre application ingyaet des propriétés des résonances
atomiques concerne la séparation des isotopeshmdoipnisation sélective a partir a partir
des états d’'autoionisation a l'aide de lasers aadges. En plus, avec de tels lasers I'étude

des processus d’'ionisation multiphoton est devemeeréalité dans les investigations sur la
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dynamique de l'interaction des photons avec lesatoet les iond.es études expérimentales
et théorigues des états d’autoionisation ont perdfigbtenir beaucoup de données
spectroscopiques sur les sections efficaces deoiph@tation, les énergies d’excitation et
largeurs naturelles pour divers atomes et ionsoMotue une des difficultés inhérentes a ces
expériences réside dans la trés faible densitésl'@bles (typiquement $@G 16 ions/cnd,
comparable a la densité de lionosphere terrestre$. faibles taux de comptage qui en
résultent requierent en compensation des tempgui&siton des données excessivement
longs, peu compatibles avec les temps d’expérigngselimités disponibles dans les centres
de rayonnement synchrotron (El Hassan, 2010).Viletk alorsprimordial de disposer avant
la réalisation des expériences, d'une estimatissiaprécise que possible des énergies de
photon auxquelles rechercher les résonances deeiuitation. C'est ainsi que plusieurs
meéthodes théoriques sont élaborées pour prédirénesyies de résonance a mesurer. Les
premieres méthodexb initio (c’est-a-dire non empiriques) présentées sont ip@atement la
méthode variationnelle de Hylleraas (Hylleraas, 892ppliquée a I'étude de ['état
fondamental des systemes atomiques a deux électappelés systemes héliumoides), la
meéthode tres sophistiquée de la rotation complepdicuée a I'étude des états doublement
excités des systémes héliumoides (Ho, 1983 ; HoB&ratia, 1991), etc. Des méthodes plus
élaborées ont également vues le jour avec le dépeld du rayonnement synchrotron, on
peut citer principalement le formalisme des confgions multiples de type Dirac-Fock
[Multiconfiguration Dirac-Fock (MCDF)] basée sur ¢ede de Bruneau (Bruneau, 1984), le
modele de la matriceR-(R-matrix) le plus largement utilisé et basé sur lea® R-matrix
Atomic Code (DARC) (Liang, 2013). Bien que condaisa des résultats précis, toutes ces
méthodesb initio et tant d’autres sont basées sur des formalismgematiques complexes.
De plus ces méthodeab initio utilisent des ordinateurs superpuissants via deesae
calculs dont chacun dépend dans la nature du sgstéomique étudié. Parallélement a ces
méthodesab initio, sont développées des méthodes analytiques plydesodont la plus
ancienne est la théorie des orbitales atomiqueatter§Slater, 1930). Dans un passé récent,
une nouvelle méthode de résonance atomique comusdesnom de méthode de la Constante
d’Ecran par Unité de Charge Nucléaire (CEUCN) a mtésentée (Sakho, 2007, Sakho
2013a). Contrairement aux méthoddsinitio, le formalisme de la CEUCN a l'avantage de
conduire a des expressions analytiques simples faimesrecours ni a un développement
mathématique excessif ni a l'utilisation de code<cdicul. Depuis 2006, le formalisme de la

CEUCN a été appliqué avec succes au calcul degiéaate résonances aussi bien des
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systemes atomiques a deux électrons (Saklab, 2006 — 2011 ; Sakho, 2017, 2018) qu’'aux
énergies de résonances des systemes atomiqueseugielectrons (Sakled al, 2011-2016

; Faye et al., 2013 ; Diop et al., 2013 ; Dien@let 2014 ; Goyal et al., 2016 ; Khatri et al.,
2016). De plus, le formalisme de la CEUCN a étésae en plus des méthodab initio
MCDF etR-matrix pour prédire les énergies et largeurs den@nce de systemes atomiques a
plusieurs électrons lors de campagnes d’expérieacesentre SOLEIL de rayonnement
synchrotron en France (Al Shormanal, 2013 ; Gharabeét al, 2014 ; McLaughliret al.,
2014, Bizauet al, 2017). Dans tous ces travaux antérieurs, lagoha® semi-empirique du
formalisme de la CEUCN a été mise a profit excelatgs les travaux de Sakhbal.,(2006)

ou la procédure variationnelle combinant la théatés perturbations stationnaires et le
principe de variation de Ritz a été appliquée. Bjee trés performante, la procédure semi-
empirique de la méthode CEUCN est limitée car ellise incontestablement des données
expérimentales existantes pour déterminer les aotes d’écran. Lorsqu’aucune donnée
expérimentale n’est disponible, la procédure sempigque devient inopérante ; ce qui rend
inapplicable le formalisme de la CEUCN. Pour plussesystemes atomiques complexes
multichargés Z > 10), il n’existe pas en général de données exp@tates pour un grand
nombre d’états excités. D’ou la nécessité de d@pelod’autres méthodes expérimentales ou
théoriques plus sophistiquées et plus souples padire des résonances au méme titre que
les méthodeab initio MCDF etR-matrix. C’est dans ce cadre que la méthode d&ld@N a

été mise en place. Pour cette raison, nous avgésiécessaire dans ce travail d’initiation a la
recherche, d’appliquer pour la premiere fois lerfalisme de la CEUCN aux calculs des
énergies de résonance et des largeurs natureBesédes de RydbeRs’3p* ns,nddominant
dans le spectre de raies de I'ion Arésent dans les supernova. Qu’est-ce qu’une IsoNer?
Une supernova correspond a I'explosion d’une éwtils§accompagne d’une augmentation de
sa luminosité qui peut atteindre 10 milliards des feelle du soleil pendant une dizaine de
jours. Il s’agit donc de la disparition d’'une é&oNue depuis la Terre, une supernova apparait
donc souvent comme une étoile nouvelle, alors lgusgrrespond en réalité a la disparition
d'une étoile. Ldigure 0 ci-dessous montre I'image de la supernova bap8d¢d 987A La
nomenclature des supernovaeit le format SN YYYYA ou SN YYYYaaou SN est
I'abréviation de supernova, YYYY est I'année deodgerte, A est une capitale latine et aa
sont deux minuscules latines. Les 26 premiéresrsapas de I'année ont une lettre entre A et
Z ; apres Z, elles commencent par aa, ab, et desuite Il est & noter qu'aucune supernova

n'a été observée dans notre galaxie, la Voie lad&muis l'invention du télescope.
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La plus rapprochée observée depuis est SN 1987&ersue dans une galaxie voisine, le
Grand Nuage de Magellan. Elles ont eu et jouentrenan rble essentiel dans [l'histoire de
I'Univers, car c'est lors de son explosion en supexr que l|'étoile libére les éléments
chimiques gu'elle a synthétisés au cours de s@tegxie et pendant I'explosion méme, pour

étre diffusés dans le milieu interstellaire.

Fig 1.1: SN 1987A est une supernova du Grand Nuage delMagune galaxig
naine proche de la Voie lactée visible depuis lisphere sud. Les premiergs
observations du phénomeéne ont été faites quelqrueeh a peine apres que son
éclat eut atteint la Terre, dans la nuit du 23i&vt987 par plusieurs astronomgs
amateurs et professionnels d'’Ameérique du Sud, tfélieset de Nouvelle
Zélande.

Ainsi les systéemes astrophysiques tels que letestet les nébuleuses, émettent des spectres
caractéristiques des éléments chimiques qui leposemt. Mais si la lumiére traverse de la
matiére froide, comme les couches extérieures @e® on observe a la place un spectre
d’absorption. Les raies sombres obtenues caragméraors les éléments présents dans la
matiere traversée. Parmi les systemes atomiqued agantérét majeur en astrophysique et
qui font I'objet d’intenses recherches a I'échetiternationale tant au plan théorique qu’au
plan expérimental, figurent les systemes bérylliidas, le magnésium, les ions du fluor F, du
néon Ne, de I'argon Ar, du sélénium Se, etc. Pdesiiéléments présents a I'état de traces
dans les systemes astrophysiques figure I'argorLé&rsurabondance de cet élément dans le
spectre — X de jeunes supernovas est révélée gatdhite Chandra (Lewin, 2005). De plus,
des raies spectrales de I'argon ont été obsenatesld spectre d’émission des étoiles et des
nébuleuses planétaires (Kraas al, 2005 ; Kniazewet al, 2005) et son abondance fut

déterminée a partir des spectres des raies déssatomme le Soleil (Anders et
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Grevesse,1989). Ces observations stellaires terigle I'intérét que revét le calcul des
parameétres de résonan@ndrgies d’excitation, largeurs naturelles, longised’onde, etd.

de l'atome d’argon et de ses ions pour la modéisates plasmas d’astrophysiques.
Récemment, Covingtoet al, (2011) ont realisé les premieres mesures expétates sur les
énergies et largeurs de résonance des séries deRy883p* (‘D,)ns, nd et 383p*(*Sy)ns, nd

de I'ion Ar* en utilisant le rayonnement synchrotron. Seulsédealtats de ces auteurs existent
a 'état actuel de la recherche.

Dans ce travail, d’initiation a la recherche on fsee comme objectif de calculer les
énergies et largeurs de résonance des séries deRy883p* (‘D,)ns, nd et 383p*(*Sy)ns, nd
de 'ion Ar" en utilisant cette fois une méthode purement théera savoir le formalisme de
la CEUCN afin de les comparés aux résultats exmdriaux obtenus par Covington at
(2011).

Ainsi, le présent travail, en plus de lintrodunticcomprend trois chapitres et une
conclusion suivie des annexes et de la bibliogepbé premier chapitre est consacré aux
généralités sur la photoionisation des systemanigtes. Le deuxieme chapitre est réservé a
une revue succincte de quelgues méthodes expédlegrdt théoriques de photoionisation
résonante des systemes atomiques a plusieurs o@kecour le calcul des énergies
d’excitation et des largeurs naturelles. Enfiniréésiéme chapitre est dédié a I'application de
la théorie de la constante d’écran par unité degehaucléaire a la photoionisation résonante
de l'ion Ar'. Dans ce chapitre, sont aussi présentés et distagéésultats obtenus comparés
aux données disponibles dans la littérature co@sulEnfin, nous tirons les principaux

enseignements de ce travail et dégageons quelqugseptives.
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Chapitre 1
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1.1. Principe de la photoionisation

Dans le cas général, on distingue principalemens dies plasmas constitués d’ions du
type X', deux processus de photoionisation: la photoitioisadirecte (PID) et la
photoionisation résonante (PIR). Ces deux processuosillustrés sur la figure 1.2 ci-apres
(Sakho, 2013 a). La PID correspond a la transifioecte d’'un des électrons de I'iol™vers
un état du continuum. C’est un processus a sauii'gst possible que si I'énergie du photon
du rayonnement lumineux est supérieure a I'énedgidiaison de I'électron {§ dans l'ion
X™. La PIR correspond a la transition directe d’us dkectrons de Iion X vers un état du
continuum de I'ion résiduel &Y La PIR est un processus évoluant en deux étapee :
photoexcitation suivie d’'une autoionisation. Lorsdiénergie du photon est supérieure au
premier seuil d’ionisation de IionX (condition nécessaire pour I'autoionisation et naup
la photoexcitatioly I'absorption du photon par I'ion peut provoguertransfert d’'un ou de

plusieurs électrons de I'ion"Xvers ses orbitales liées vacantes.

XDt &
PID

X + hv

PIR X L x4 g

Fig 1.2 : lllustration des deux principaux processus de phoionisation directe (PID) et
de photoionisation résonante (PIR).

Ce phénomeéne correspond au processus de photdiexcis laisse I'ion dans un état excité

X*". La photoexcitation est observée lorsque I'énedgiephoton est égale a la différence
entre les énergies de liaison des électrons darwlbitales de départ et les orbitales d’arrivée.
En général, l'ion est laissé dans un état trest@avec souvent, une lacune (un trou) en
couche interne. Dans le cas ou le mode privilégi&ésexcitation est I'autoionisation, un

électron externe vient combler le trou et I'énengieérée sert a émettre un électron vers le
continuum de I'ion résiduel ™. Le processus de photoionisation résonante pers étre

traduit formellement par le schéma :

\ Photoexcitation Autoionisation e }
X" + hy X XY+ 6 (11)
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Les processus de photoionisation directe et résenaeuvent étre distingués en étudiant
notamment la variation typique de la section effecale photoionisation en fonction de
I'énergie du photon absorbé. Comme l'indiqudidaire 1.2, la photoionisation directe est un
processus a seuité processus n'est possible qud’'é&nergie du photon est supérieuge
I'énergie de liaison de I'électromlans I'ion X™). Ce processus est responsable du fond
continu observé sur le spectre de I'énergie desoplso En général, la variation de la section
efficace en fonction de I'énergie est lentementraigsante.

v

. Photoionisation
"\ résonante

Seuil d'ionisation

.

\ Photoionisation directe ™ Interférence
| (fond continu)

Section efficace de photoionisation

Energie des photons

Fig.1.3. Variation typique de la section efficace {le
photoionisation en fonction de I'énergie du phofon
absorbé par le systeme atomique (Hassan, 2010].

Par contre, la photoionisation résonante est resima des raies observéearfctérisées par
les pics de la section efficgceans le spectre de fgure 1.3. On remarquera que les
processus de photoionisation directe et résonantdes mémes états initial et final. Par
conséquent, ils peuvent interférer et produire ess de formes asymétriques appelées
profils de Fano (Fano, 1961) comme lindiquefigurel.3. Ces formes asymétriques sont
caractérisées par I'index de prddil qui est unparametrantervenant dans la description des

états autoionisants. Nous précisons brievemenige®iarenvoie ce concept.

Si E désigne I'énergie du spectre continu [Ef I'énergie de la résonance
autoionisante, I'écart relatifpar rapport a la résonance est défini par laioglat
__E-E,

£ _(]_T)FLOI (12)

La section efficace de photoabsorption au voisindgéda résonance est alors définie par la

formule de Fano (Fano, 1961):
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(a+e)
g=0,+0
b a £2+1 (13)
Dans cette expression:
> 0, et op sont respectivement les parties de la sectionaeiale photoabsorptiam

incluant et n’incluant pas les effets de 'inteefiéce de la résonance avec le spectre continu ;
> g est I'index de profil qui caractérise la forme dags de résonance. ffigure 1.4
montre différents profils de raies pour trois vatedeq d’apres I'équation (1.3).

La résonance se produit lorsque 0 ; ce qui correspondE&= Es On distingue sur cette
figure différents « coudes » dus aux effets d'ii@emces entre les états du continuum et les
états discrets. Dans la pratigue la mesure de dboseefficace permet de déterminer les
énergies et les largeurs naturelles des états elmelt excités des systemes atomiques

étudiés.

-10 -5 0 5 10
£= (E— Fes)/ Tie
Fig.1.4. Variation de la section efficace
de photoabsorption avec I'écart relatif
pour trois valeurs arbitraires de U'index de
profilg =10, 1 et 3.

En plus des processus de photoionisation diregtessehante, on distingue la photoionisation
dite multiple qui peut étre directe ou résonante.photoionisation multiple se manifeste a
travers le processus duSkake off> ou la désexcitation Auger. Le processusStake ofse
produit avec I'’émission simultanée de deux ou dssiplrs électrons vers le continuum de
l'ion résiduel (fig 1.4-B-a). Dans le cas de I'ésian de deux électrons, ce processus peut étre
traduit par I'équation :

Shacke off N
X +hv > (W + 26 (1.4)

La désexcitation Auger est un mécanisme qui cansisbniser un atome (ou une molécule)
en couche interne, laissant un ion résiduel dan®tah excité. La lacune ainsi créée est

comblée par une recombinaison d'un électron de daclee externe vers cette lacune.
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L’énergie libérée est utilisée de nouveau par fre@our s’auto-ioniser en libérant, de ce fait,
un électron appelé « électron Auger », d’énergia biéfinie (fig 1.4-C-b). L'effet Auger peut
étre traduit par I'équation :

Photoionisation . . o
X™ + hy X (n+D)+ g Désexcitation Auger (nX2)+ e

Auger

(1.5)
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a) « Shake off » a) Effet Auger

C- Photoionisation multiple

Figure 1.5 : lllustration schématique des processus de photation directe (A),
photoionisation résonante (B) et photoionisationtiple (C) sur un schéma de niveaux ds
I'atome de bore
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1.2. Série de Rydberg

Les atomes de Rydberg contiennent un électronetxegé avec un tres grand nombre
guantique principal. L’électron transitant d'un téexcité a un autre est appelé électron
externe et les autres constituent les électroregnias formant avec le noyau une sorte de
systeme hydrogénoide de charge effectiueLes atomes ou ions de Rydberg portent le nom
du physicien suédois Johannes Rydberg qui lesinigi&in 1888. Ces systémes atomiques
sont trés sensibles a I'action d’un champ extériaux processus de collision entre particules,
au rayonnement électromagnétique etc., et fontjdtoli’'intenses recherches tant au plan
expérimental qu'au plan théorigue. Le spectre dieedérivée de I'hamiltonien non
relativiste des systémes atomiques a deux élegteshgiécrit pour chaque seuil d'excitation
(N =12, 3, ...), par une enveloppe de sérieRRgdberg. N et n représentent les nombres
guantiques individuels des deux électrons avechh L'enveloppe de plus basse énergie (N =
1) contient les séries monoquantiquesn()?>>* L™ qui tendent vers le premier seuil
d'ionisation. Les enveloppes de plus d'énergie reeyp@ contiennent les séries des états
doublement excités, qui, dans la notation speabfrigoe habituelle s'écrivent: (Me')> L™
(Herrick et Sinanoglu, 1975). Dans cette notatiNnet n représentent respectivement les
nombres quantiques principaux de I'électron intexinge I'électron externen:= N, N+1,

N+2, ... ;L et £ représentent respectivement leurs nombres quastigbitaux Sdésigne

le spin total L caractérise I'état quantique considéré (S, P, D,.Jetrmtla parité du systeme
(voir plus bas pour la définition de ce congefar exemple, poud = 2 (on parle alors de
seuil d’excitation N= 2) etn = 3, on peut avoir les configurations doublemerigtérs (2s3s),
(3s3p), (2p3d), etc. L'ensemble des états autcanités convergeant vers le méme seull
d’excitation, donne toute une série de configuretiappelées états ou série de Rydberg. De
facon générale, a chaque seuil d’excitation, cpoed un nombre infini de configurations.
Par exemple, pour le seuil d’excitatidh= 4 (avecn > 4), on obtient sept sériés® de
Rydberg possible représentées par les configusadaip, 4ms, 4md, 4chp, 4dhf, 4fnd et
4fng (Herrick et Sinanoglu, 1975). Les seuils d’exaias 4s, 4p, 4d et 4f caractérisés par la
méme valeur du nombre quantique principbkorrespondent respectivement aux valeurs
possibles 0, 1, 2 et 3 du nombre quantique orlfitdotons que la configurationgaf est
impossible puisque pour I'étal, N = 5 et £ = 4. Ce qui donnerait par exemple les

configurations fhget sgnf.
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La parité qt » d’'un systeme de particules (atome, ion, noyanléaules...) dans I'état
considéré est une propriété fondamentale liée desaription quantique. En spectroscopie
atomique, la notation d’un état quantique est ddéte¥e par la valeur du nombre quantique du

moment angulaire orbitél On obtient ce qui suit.

Etat quantique

S

p

d

Valeur de/

0

1

2

Quant aux termes spectroscopiques notés parifalleits sont de méme définis par la valeur

de > ¢, . Ce quidonne :

Terme spectroscopique S P D F G H

valeur de) ¢, . 0 1 2 3 4 >
i

Ainsi pour un systeme atomique a deux électrondr@a@vant dans un état symétrique
doublement excitén/)?L”, les deux particules (électrons) ont la méme vatkumombre
guantique orbital.

Parité d’un systéme se trouvant dans un état siguétdoublement excité du tyge/ )?L”

Valeur de/ 0 1 2 3
valeur de> ¢, 0 2 4 6
Parité du systeme «e» «e» «e» «e»
Terme spectroscopique S D G I
état excité doublement exciié/ )2L" (n9*S | (py’D°® | (nd)*G (nf)? 1°

1.3. Energie et largeur naturelle de résonance

La photoionisation (PI) des ions est un processuldmental dans de nombreux
environnements plasma a haute température, telsequequi se produisent dans les étoiles et
les nébuleuses et dans les expériences de fusiorerie-confinement.L’étude de la
photoionisation résonante permet de déterminerpametres de résonancénérgies,
largeurs naturelles, forces d'oscillateurs, gtdes séries de Rydberg des systemes atomiques
multichargés constituant les plasmas stellairesdestlaboratoire. La détermination des
parametres des séries de Rydberg permet entredmuti@gnostiquer les plasmas stellaires et

de laboratoire (Kahn, 1999 ; Keller et Dreizler929 Faenowetal., 1999), de mettre au point
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de nouveaux types de lasers (Harris, 1989), deiseeala séparation d’isotopes par
photoionisation sélective (Letokhov, 1987), etc.

A titre d’exemple, le diagnostic des plasmas deratbire créés par la spectroscopie sur
plasma induit par laseLIBS, Laser Induced Breakdown Spectros¢gmsrmet entre autre
l'identification de la composition chimique d’'un tdaau a partir du calcul deinergiesde
résonance. L&gure 1.6 montre le principe de création d’'un micro-plasnealaboratoire a
I'aide d’'un systeme LIBS (Sakho, 2013 a — Theséathé

Faisceaux laser pulsé

Plasma

Y ;

Matériau

Molécule

Atome, ion

Electron libre

Figure 1.6.Principe de I'analyse élémentaire d’un échantitlermatiére par la spectroscopie
sur plasma induit par lasdrIBS, Laser Induced Breakdown Spectrosgopy

En envoyant le faisceau laser sur I'échantillomtéiét, qu’il soit solide, liquide ou gazeux, il
se forme un micro-plasma constitué de goutteleligpsides, de fragments solides, de
molécules, d’atomes, d’ions et d’électrons. Lesra® et ions formés sont portés a des états
excités. En se désexcitant vers le niveau fondaah@nd’énergieky, ils émettent chacun un
rayonnement lumineux caractéristique dont I'ensendanne le spectre du plasma issu de
I'échantillon analysé. La détermination des énexgle résonancds, et E; par rapport au
niveau fondamental, permet le calcul des longudimsde des rais émises lors des transitions
2 -~ 0etl- 0.Ce qui permet donc l'identification de I'élémehimique au sein duquel se
produisent les transitions électroniques ainsi deel’ensemble des éléments chimiques

composant I'échantillon aprés analyse complétepéetse du plasma obtenu.

Par ailleurs, outre les parametres de résonarneabel les énergies d’excitation et les
largeurs naturelles, le développement des méthedpsrimentales et théoriques pour la

détermination des forces d’oscillateurs résultemgpalement du besoin grandissant des
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astrophysiciens d’avoir des données fiables pountefprétation des spectres stellaires

(McKenzieet al, 1985).

Les forces d'oscillateur traduisent la badulité de transition entre deux niveaux
atomiques, et constituent un paramétre essentiel spectroscopie atomique. Leur
connaissance est fondamentale pour l'interprétatesm spectres et le diagnostic du plasma
astrophysique et du plasma de laboratoire. Ainsur @nalyser les spectres provenant des
nombreuses expériences dans le domaine spatiakdeer la composition et I'abondance
relative des divers éléments du milieu stellairangrstellaire, un intérét de plus en plus
grandissant s'est développé autour de l'acquisidendonnées fiables sur les forces
d'oscillateur. Pour l'interprétation des spectiesst important d'avoir des valeurs aussi
précises que possible des énergies et des forsslidteur. De plus, les calculs sur les forces
d'oscillateur sont extrémement importants dantapréhension et la création de nouveaux
systemes lasers. Du point de vue de la théorietiua les forces d'oscillateur notdgsont
liees a I'absorption d'un rayonnement de fréquentasant passer les atomes par l'unité de
volume d'un niveau d'énergie inférieur & un niveau d'énergie supérieyr Ees calculs
montrent que la probabilité de I'émission spontafgepeut donc s'écrire en fonction des

forces d'oscillateur liées a I'émissigrpar I'expression: (Sakho ,2013 a)

_2me;

xf. (1.6)

ii £Omc3 Ji
Comme exemple d'obtention des forces d'oscillatamsidérons le cas des expériences ou on
mesure |'énergie totale absorbée. Dans ces expésican part de I'hypothése habituelle d'un

milieu homogéne optiquement mince. L'énergie tadaerit alors dans ce cas

1
E=—B nu,hiL
4”_ ij n v (17)

Dans cette expression de I'énergie totaleshla population du niveauL est la longueur de
la colonne d'absorption, st la densité spectrale du rayonnement de l@s@antinue, et B
est le coefficient d'Einstein qui s'exprime en foot des forces d'oscillateur par I'expression

suivante:

e2
=X f
4g,mhy;, " (1.8)

]
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A partir de I'expression de I'énergie totale, ontpebtenir la largeur naturellg, de la raie

d'absorption qui s'exprime également en fonctios fdeces d'oscillateufij de la maniere
suivante:

_ A fL

L) B (1.9)

ouA est la longueur d'onde a laquelle on observeidadtabsorption.
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Chapitre 2
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2.1. Méthodes expérimentales
2.1.1. Montages de spectroscopie ionique en faigog colinéaires

L'avenement de la nouvelle génération aleces de rayonnement synchrotron et de
nouvelles techniques de détection, ont permis diareé sans cesse la résolution dans les
spectres expérimentaux. Cette amélioration desalwéon a permis l'observation des détails
les plus sensibles des résonances a travers laniléadion de leurs indexes de profil, de leurs
énergies et de leurs largeurs. Ainsi les premierggriences de photoabsorption utilisant le
rayonnement synchrotron ont été I'ceuvre de Madde@oelling (1963) puis par Dhez et
Ederer (1973) et par Kosmaret al, (1988) pour la détermination des parametres de

résonancenptamment leénergies d’excitationdes états autoionisants de I'atome d’hélium.

Un essor considérable a été connu par la produdtions multichargés permettant de
réaliser des expériences de collision lentes ions-et ions-atomes grace a l'avénement des
sources d'ions ECRE[ectron Cyclotron Resonance ion soyrgei ont permis la production
d'ions multichargés. Les expériences de collisientes entre des ions multichargés et des
atomes ou autres ions ont montré que les étatdetoaht excités peuvent étre obtenus par le
biais de la double capture électronique titre d’exemple illustratif, réalisant une exgice
de collision entre les ions ‘N et des cibles d’hélium et de dihydrogéne, Bordenav
Montesquieuet al, (1990) ont observé des états autoionisants sorelant aux séries de

Rydbergnin’l’ (n=2,3,4, etn > n’) des ions N*.

Dans les expériences de spectroscopie ionique iscefaix colinéaires, un faisceau
d’ions est mélangé a un faisceau de rayonnemenhsytnon monochromatique. En mesurant
le nombre d’ions ayant gagné une ou plusieurs esadans l'interaction en fonction de
'énergie des photons (Peast al, 1987), on arrive a déterminer en valeur absolee,
sections efficaces de photoionisation simple etiplal En 1991, I'équipe de recherche du Dr
J.-.M. Bizau a démontré la faisabilité d’étudier photoionisation d’espéce ionigque par
spectrométrie électronique (Bizatial, 1991). Ce montage de faisceaux colinéairesallgst
sur 'anneau de stockage Super-ACO d'Orsay a Rart®uplant une source d’ions avec un
faisceau de rayonnement synchrotron issu d’un eowdupermettait une analyse en énergie et
en angle des électrons émis lors du processusateiphisation a lI'aide d’'un spectrométre de
type miroir cylindriqgue. Cette technique tres perfante, donne acces a de nombreux

parametres des processus de photoionisation eepdfiaentifier les sous-couches
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participant aux processus de photoionisation et@excitation non radiative des lacunes
produites. Elle est cependant difficile a mettrecenvre et est limitée a I'étude de processus
de photoionisation résonante dans des ions desféatht de charge (Nouha, 2010).

2.1.2. Nouveaux montages de rayonnement synchrotro

Le rayonnement synchrotron est le rayonnement réleetgnétique émis par les
particules chargées accélérées, comme les éleciudise déplacent a des vitesses relativistes
sur des trajectoires courbes dans les anneauxodkage. L'utilisation de ce rayonnement
présente plusieurs avantages pour nos expeériennesbonne intensité du flux de photons
délivré, une grande stabilité et une large gamneetsgle qui permet d’étudier les processus
de photoionisation dans les différentes sous-caudlectroniques des ions. Grace au
développement de ce rayonnement, de nouveaux nesntsgnt apparus a ASTRID au
Danemark (Kjeldsergt al, 1999), SOLEIL en France (Bizaet al, 2011), ALS Advanced
Light Source) aux USA (Covingtoret al, 2011) et a Spring 8 au Japon (Owtaal, 2000).

Le développement de ces sources de rayonnementhrstnon a fourni des données
expérimentales de haute précision servant de basel@ perfectionnement des méthodes

théoriques.

2.2. Méthodes théoriques
2.2.1. Généralités

Les études théoriques sur les états d’autoionrsatot devenues systématiques grace a
l'utilisation dans les expériences de spectroscajamique et ionique de sources intenses de
photons comme les sources de rayonnement synchretttes lasers.

Concernant les méthodes appliquées aenrant des états autoionisants des systémes
atomiques a deux électrons, plusieurs techniquesldals approchés ont été mises en ceuvre.
Parmi ces méthodes citons :
> La méthode de diagonalisation apparait comme umelification des méthodes de
Fano et de Feschbach. Dans cette méthode, desfwiatigins liées a une prise en compte
approximative de l'interaction des états autoiontisavec le continuum, sont introduites dans
les équations générales de la théorie unifiée dastions nucléaires de Fescbach. Cette
méthode a été utilisée initialement par Balashowaletlans I'étude de la photoionisation
résonante monocanale (interaction d’une ou plusistsonances avec un seul continuum) de
I'hélium et des ions heliumoides sous le seuil dition n = 2 de I'ion résiduel. Senashenko

et Wagué ont par la suite généralisé la méthodétade de la photoionisation résonante
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multicanale (interaction d’'une ou plusieurs rés@eanavec plusieurs continua) pour la
description de la résonance (3s3p) de I'hélium et dans I'étude des ions héliumoides
multichargés sous les seuils d’excitation n = 8 et3 de l'ion résiduel par WaguBu point

de vue de la pratique, cette méthode consiste audés des équations algébriques pour la
détermination des fonctions d’'onde et des énergies résonances autoionisantés
détermination de ces fonctions d'onde ainsi quecdke de I'état fondamental et du
continuum permet de calculer les largeurs parsel¢ totales et la section efficace de
photoionisation.

> La méthode variationnelle de Hylleraas a été appkgavec succes dans le cas de
I'état fondamental de I'hélium et de série isoéigoe par Hylleraas lui-méme. La méthode
est aussi tres pratique pour le calcul des énetgiakes des systemes atomiques dans les états
doublement excités. Ensuite, la méthode a été qummi aux calculs des énergies des états
symétriques doublement excités P, ()G et (2f) de I'hélium et des ions
héliumoides de charge nucléaités< 12 (Biayeet al, 2001). Par la suite, en utilisant de
nouvelles fonctions d’onde de formes spécialesyde Hylleraas (Biaye, 2005), la méthode
variationnelle de Hylleraas a employée dans large&m des états doublement exci{ég)?

et (n“nf') n< 4 de I'hélium et des ions héliumoidé&s< 12) (Biayeet al, 2005a, 2005b), de
l'ion hydrogene négatif (Biayet al, 2009) et dans la description des états singletsplets
des systemes héliumoides (Dierigal, 2010).

> Parmi les diverses méthodes de calcul mise en opowurela description des effets de
corrélation électronique, la méthode des coordamniégpersphériques a joué un réle
déterminant. Introduit par Macek, la méthode exd pratique pour rendre compte des effets
de corrélation électronique liés aux mouvementgatad angulaire des deux électrons dans
les états doublement excités. Cette méthode enmpldgés le calcul des énergies des états
autoionisants( nfnf' ) des systémes atomiques a deux électrons a permisieiex
comprendre les phénoménes de corrélations élegtres) le classement des supermultiplets
ou séries de Rydberg de I'hélium et des ions hdides (Lin, 1984 ; Herrick et Kellman,
1980ab] ;

> La méthode de rotation complexe consiste a obsetgercomportement de
I'hamiltonien lors de I'extension de l'espace r@dlespace complexe. Pour décrire |'état
résonant, la plupart des auteurs ayant utilis& eceéthode, choisissent des fonctions d'onde
de carrés intégrables du type Hylleraas. formalisme de la méthode de la rotation complexe
et ses applications dans les processus de colisitimmiques a été développé par Ho (1983).
Cette méthode a été largement utilisée notammemt jgocalcul des énergies totales, des
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largeurs et des énergies d’excitation des étatsamisants'S®, 'P° et®P° convergeant vers les
seuils d’excitatiom =2 — 4 (Ho, 1979 ; 1980) at= 4 et 6 (Ho, 1997).

2.2.2. Méthodes de photoionisation résonante

Pour I'étude de la photoionisation résonante desesyes atomiques a plus de deux
électrons, il existe plusieurs approches parmidelql'approche muli-configurationelle de
type Dirac-Fock — Dirac-Fock multi-configurationnralMCDF — (Bruneau, 1984 ; Simoet,
al., 2010), la théorie du défaut quantique — Quanidefect Theory — (Dubau et Seaton,
1984) —, l'approche de la R-matrix (Liangf al, 2013) — largement utilisée dans les
collaborations internationales telles que le Pr@etcité. La Méthode MCDF est souvent
utilisée par I'équipe de recherches du Dr Jean-NBazau pour faciliter l'interprétation des
résonances observées dans les spectres de ragsrexpgales de plusieurs ions multichargés
(Bizau et al, 2000ab ; Bizawet al, 2001ab; Bizawet al, 2003 ; Champeauet al, 2003 ;
Bizauet al, 2004 ; Bizatet al, 2005 ; Hassaat al, 2009 ; Bizawet al, 2011 ; Bizatet al,
2012 ; Al Shormart al, 2013).

Dans le cas général, les méthodes expétates utilisant le rayonnement synchrotron
et les méthodesab initio sont basées sur la détermination des sectionsaedic de
photoionisation. L’expression de la section effeatepend de la méthode mise en ceuvre

comme on le verra sur quelques exemples au pafragsyvant.

2.3. Section efficace de photoionisation

En physique nucléaire ou en physique des particuléssection efficace est
une grandeur physique reliée a la probabilité efattion d'une particule pour une réaction
donnée. La section efficace intervient dans lesgssus de diffusion d’un flux de particules
incidentes par une particule cible. Dans le casquéier des processus de photoionisation, les
particules incidentes sont des photons et la pdeticible un systeme atomique que nous

notons X figure 2.1).
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Figure 2.1 :Processus de diffusion de photons incidents paparteule cible (atome ou
ion). (Sakho ,2013 a)

En désignant pal le flux des particules incidentes et pérle nombre de ces particules par

unité de volume dans le faisceau incidentleur vitesse par rapport a la cible X, on a:

J=Nv (2.1)

Si on néglige les interactions mutuelles entredadicules incidentes, le nombdNy de

particules diffusées par la cible par unité de tegns I'angle soliddQ s’écrit :

dNg = J3(€2)dQ (2.2)

Dans cette expressiort(Q2) est une grandeur caractéristique de linteractpamticule
incidente — cible X. Cette grandeur qui a la dinnemsd’'une surface est appelée section
efficace de diffusion de la particule par la cidens la directior2. En pratique, sauf dans
certains cas comme celui de la diffraction danstesgaux, la cible est constituée d’'un grand
nombre N. de diffuseurs atomiques et les distances mutuellesces diffuseurs sont
suffisamment grandes par rapport a la longueurd€ares particules incidentes pour pouvoir
négliger toute cohérence entre les ondes diffupdgschaque diffuseur. Chaque centre
diffuseur agit donc indépendamment des autres (&lo@010). Dans le cas des milieux
dilués, les diffusions multiples de particules dwsites sont négligeables de sorte que

I'équation (2.2) peut se mettre sous la forme :
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dNy = INo (Q)dQ (2.3)

ou a(Q) la section efficace différentielle de diffusioa k& particule par la cible dans la
directionQ. En intégrant sur I'angl®, on obtient le nombre totaky de particules diffusées

par unité de temps :

Not = INCJ o(2)d2 (2.9)
avec
Otot = JO(Q)dQ (2.5)

Ot €St appelée section efficace totale de diffusidie. est exprimée en barn (1barn =240

cn?).

Comme nous l'avons expliqué plus haugxpression de la section efficace de
photoionisation dépend de la méthode expérimeptalgnéorique utilisée. Par exemple, dans
les travaux expérimentaux de Hassan (2010) réahBs&OLEIL, la section efficace de

photoionisation est exprimée comme suit :

qe’(v)noxdy

g=Sx—~ 1~ <
o %2 (2.6)

° F(2)

Dans cette expression :

> Sest le taux de comptage des photo-ions mesuré iitécteur;

> | est le courant des ions cibles mesuré avec la cdep@raday el/e; est I'intensité du
courant de photons mesuré avec la photodiodeadieftéy;

> v est la vitesse des ions cibles dans la zone déatien etq leur charge;
> Q est I'efficacité des détecteurs ;
> ox etdy sont les pas avec lesquels sont mesurés les co@anientairegx,y) etj(x,y) a

I'aide des profileurs, &i(z) est le facteur de forme.

Tous les parametres intervenant dans I'expres&i@) gont mesurés en valeur absolue pendant
I'enregistrement des spectres (Nouha, 2010).

Du point de vue théorique, on peut cieg fravaux de Simoat al, (2010) qui ont
utilisé un rayonnement synchrotron et une appraoeletiviste de la méthode MCDF pour
étudier la photoionisation résonante des iofiseMlAP*. Dans ces travaux, la section efficace

de photoionisation s’exprime par la relation :
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r,/2n
O gt =S gt % d 2
(hw"' E -E, )2 +7d

2.7)

Dans cette expression :

S_4.¢ désigne la force de résonance ;

l'indice i repere I'état initial de I'ion considéré ;

d repére I'état autoionisant obtenu a I'issu du pssas de photoabsorption vers I'état fihal
I"q désigne la largeur de résonance ;

Eres= Eq — Ei correspond a I'énergie de résonance ;

VvV V. V VYV V V

ha est 'énergie du photon absorbé.

La force de résonance dépend des probabilitésadsitions spontanées par unité de temps
A%, relative au processus de photoexcitation radiatveA® ; relative au processus

d’autoionisation par désexcitation Auger et deatgéur de résonance, soit :

s _2me’nt ATAAL (2.8)
i-d- f (hw)z I—d

La figure 2.2 ci-contre montre la variation de la section efficade photoionisation en
fonction de I'énergie des photons du rayonnememttsywtron utilisé.

Le spectre de photoionisation correspond & ceiiah N**, les énergies de résonance étant
déterminées par rapport & I'état fondamental¥s'S, et par rapport & I'état métastable

1< 2s 2p°P, de N*. L’énergie du photon varie entre 68 eV et 84 eV.

La section efficace de photoionisation expérimentst comparée aux sections efficaces de
photoionisation théoriques obtenues en utilisagdroche MCDF (Simoat al, 2010) et des
données fournies par I'équipe Nahar Ohio State &isity Radiative Atomic Database
(NORAD) [Nahar et Pradhan., 1997 ; Nahar, 2009paktir du spectre des pics des sections
efficaces de photoionisation expérimentale et iljéer il est possible de déterminer les
énergies de résonance des différents séries deeRydimp, 2ms et 2md de lion N*

observées et convergeant toutes vers le seuil ittéion 2p de I'ion résiduel .
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Figure 2.2 :Variation de la section efficace
de photoionisation en fonction de I'énergie des
photons utilisés (Simon et a2010)

2.4. Analyse des énergies de résonance : défautgtique
2.4.1. Notion de défaut quantique

L’interprétation des données expérimentales etléoriques, des valeurs des énergies
de résonance obtenues se termine par une anaysalkdurs de ce que I'on appelle le défaut
guantique. Quel est la signification physique demecept ?

Du point de vue physique, le défauardigue noté& caractérise la pénétration de
I'électron excité dans le coeur d'un atome de Ryglbear conséquent, le défaut quantique est
une estimation de I'écart énergétique entre lawagxacteE, de I'énergie de résonance et

celle obtenue a partir des prédictions du modesesgistemes hydrogénoides. Ainsi, le défaut
quantique est nul pour un état pur de type hydroigien

2.4.2. Formule standard du défaut quantique

L’analyse des énergies de résonance segémiéralement en utilisant I'expression
standard du développent du défaut quantique (Btzai, 2011) :
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n = Ee (n—5)2 2.9

» En: énergie de résonance en eV ;

» n: nombre quantique principal ;

» R le RydbergR=1 Ryd = 13,60569 eV;

» E.: énergie limite en eV de la série de Rydberg ;

» Z.re Charge en unité de charge élémentarele l'ion résiduel gbtenu apreés
autoionisation ;

» 0. défaut quantique.

Par la suite d'une détermination expéritalement ou théoriqgue des énergies de
résonance, la valeur du défaut quantiqueeut étre déduite de I'équati¢9) puisque :

R

o= n_zcore m

(2.10)
ThéoriguementZ.qre st directement déterminé par la charge électrequenité de charge
élémentairee de l'ion résiduel obtenu a I'issu du processus li@qonisation résonante. Par

exemple, le processus d’autoionisation a partitioke initial X ™" s'écrit:

L e (2.11)

Ce qui donne alord.sre = (N+1).

Par exemple, dans le cas particulier du magnésigreMdes ions Pé et Sé*, on obtient
respectivement d’'apreg.1]) :

hv+ Mg - Mg" + €: Zcore= 1.

hv + F€* - F€™ +€: Zoe=4.

hy + Sé' - SE" + € Zeore= 3.

Pour I'analyse, des résultats gipde I'expression (2.10), on impose au défaut
guantique d’étre constant ou de décroiiégerement et de facon monotone lorsque le nombre
guantique principah augmente. Dans ce cas, les valeurs de I'énergiéstmance mesurées
ou calculées sortigés acceptables. En aucun cas, le défaut quaniggauraicroitre avec
'accroissement du nombre quantiqueCeci est justifié par le fait lorsque- «, on obtient

un systeme hydrogénoide de charge électizgye pour lequel le défaut quantique est nul.
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Du point de vue Théorique, le défaut quantique [re calculé pour une série d’atomes
isoélectroniques si on I'exprime en fonction devérse du numéro atomique En effet, le
défaut quantiqué est nul poutZ infini. Par conséquenc®, doit décroitre lorsque le numéro
atomiqueZ augmente. Dans les travaux de Lin (1989), pourndbtene tres bonne précision
dans les calculs, le défaut quantique est incorgans I'expression de la formule de Rydberg

(en unité atomique) comme suit (Lin, 1989) :

(z-o)f (2.12)

ou le parametre joue le réle de constant d’écran et est relié valaur moyennéco9;,) ,
avec B, I'angle que font entre elles les directions degpmna vecteurs des deux électrons

relativement au noyau.

A titre d’exemple illustratif, letableau 1 ci-dessous (Sakho, 2013 a) montre le
comportement correct du défaut quantique pour mdiffies mesures expérimentales a tres
haute résolution réalisées a ASTRID/SOLEIL (Bizaal, 2011) et & ALS (Covingtoet al.,
2011 ; Esteveet al, 2011) et pour des calculs théoriques obtenuaidelde la R-matrix
(McLaughlin and Ballance, 2012).
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Tableau 1: Energies de résonance (E, en eV) et défauts queestid) pour la série de
Rydberg 48p? (3P»)nd relativement a I'état fondamental?4p® *S3, de I'ion Sé (ALS:
Esteves et al ., 2011) ; pour la série de Rydbef@p3 (!So)ns relativement & I'état

fondamental 38p° °P3,, de Iion Ar* (ALS: Covington et al ., 2011) et pour la série de
Rydberg 4&p* (*S) nd prenant origine depuis I'état fondamentad448 PS,, de I'ion Kr*
(ASTRID/SOLEIL: Bizau et al., 2011 ; R-matrix : Malughlin et Ballance, 2012).

ion Se* Ar+ Kr*
ALS ALS ASTRID/SOLEIL R-matrix
n E o FE o E o FE o
4 - - - - 24501 0.29 24520 028
5 - - - - 25910 0.38 25954 034
6 - - - - 26.740 0.38 26.761 0.34
7 - - 29.822 1.692 27.230 0.35 27.235 034

Quant au défaut quantique, il est exprimé sousrad d’un développement enZlgoit (Lin,
1989) :

5—a+ b L C
T 7 7278 (2.13)

Pour déterminer les parameteed et c dans I'équation (2.13), Lin (1989) a utilise lesewas
des énergies des séries de Rydbémf &t 3inl’ pourZ = 2, 3, et 4 et calculées par Lipsély
al. (1977). Les valeurs d& b et c sont déterminées pour chaque série de Rydbergdérasi
et dépendent entre autre des nombres quantiquesrddationsK, T et A. Par exemple, pour
les états BI’ (K, T, A L™ ces paramétres ont pour valeurs (Lin, 1989)
-a=0.904,b=0.220,c = 0.880 pour les états (1, 1,'Sf ;

-a=-0.080b = 0.598,c=0.572 pour les états (1, 0,"P° ;

-a=-0.050b=-0.459¢ = - 0.559 pour les états (0, —1,%0F.
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Ainsi, la connaissance des paraméetigb et ¢ permet de calculer le défaut quantique pour

divers systémes atomiques en faisant varsglon (2.13).
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Chapitre 3
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3.1. Bref description de la méthode de la constamtl’écran par
unité de charge nucléaire

3.1.1. Expression des énergies de résonance

Dans le cadre de la méthode de la constante d’qmaarunité de charge nucléaire
(CEUCN), I'énergie de résonance d'une série de Brglbest donnée par I'expression
générale (Sakho 2013 a)

2
E.=E, -Z—z{l- AB(nl ,s,ﬂ,v,zs*lL”,Z)}z (3.1)
n
[3 est appelé constante d’écran par unité de chargjéaire et est donnée:
25+ 7 25+l 7T q q k
,B(n|,S,,U,I/,ZS+1L”,Z): fl(nl, I— )+ f2( L )iZZflk‘F(n”u’V’S)x(lj (32)
yA yA kel k=l YA
. IR 1) L .
La quantitt¢ +> > fF (n,,u,v,s)X(zJ est un terme correctif introduit pour
k=1 k'=1

stabiliser les valeurs des énergies de résonansertieque le défaut quantique soit constant
lorsquen augmente, les termes correctifs étant exprimésmretibn de la constante d’écran
ayant la plus petite valeur (itj). Dans les expressions (3.1) et (32)}ésigne le spin de
I'électron occupant l'orbitalenl (s = 1/2) et petv (v > p) sont les valeurs du nombre
guantique principah utilisées pour déterminer empiriquement les conetad’écrarf; et f,
dans I'expression (3.2). On remarquera alors que& galeurs expérimentales sont suffisantes
pour déterminer les constantes d’écran dans lelagyement (3.2) puisque qu’il n y a plus
gue deux inconnuds etf,. En utilisant (3.2) I'énergie de résonance degeséle Rydberg des
systemes atomiques a plusieurs électrons s’éors al

2 2541 2541y 7 q k)2
E-E _Z_ 1- f.(nl,~" L")  f,("L )i flsz(nwu’V’S)x(lj (3.3)
Z Z o Z

Dans la pratique, de trés bons résultats sont obten posant :

f1 ( 2S+1L77)

fl(n|,25+1L”) - (n_l)

L’expression (3.3) s’écrit alors sous la forme diéfie :
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k=1 k'=1

B ZZ {1_ f (28+1er) f2(28+1Ln

. B ) a q K2
2D > FXF(n,uv,9)x ( j} (3.4)

De plus, dans certains cas, on a besoin de calculer les énergies de résonance pour toute
une série isoélectronique de systémes atomiques, par exemple systemes héliumoides,
lithiumoides, bérylliumoides, etc. Dans ce cas, les constantes d’écran f; et f, sont
déterminées a partir des valeurs expérimentales des énergies de résonance d’un des
systemes atomiques de la série 1soélectronique considéré. Par exemple on peut considérer
He ou Li", ou,..., pour les systémes héliumoides, Li ou Be", ou..., pour les systemes
lithiumoides, Be ou B", ou,...., pour les systémes bérylliumoides, etc. On désigne alors
par Z, la charge nucléaire du systeme atomique X considéré pour déterminer
empiriquement f; et f, et par Z la charge nucléaire de la série isoélectronique de X. Dans

ce cas, ’énergie de résonance s’écrit d’apres (3.4) :

E,=E.——

n

=1k'=1

Z_Z _ f1(28+1L7T)_ f2(28+1L77) q q § l k) 2
{1 2(n-D kZZf F@.uv,sZ,) (Zj} (3.5)

Comme l'indique les expressions générales (3.4) et (3.5), la seule difficulté réside dans la
construction du facteur correctif

g4 1)\

Y > R uY,sZ,)x ( J

k=1 k=1 Z
Dans la pratique, I'expression correcte de ce tacest recherchée par itération. On teste
expression apres expression et on arréte l'itératipartir de la derniere expression qui donne

un défaut quantique constant lorsqu’on fait crdéreombre quantiquele long de la série de
Rydberg considérée.

3.1.2. Expression des largeurs naturelles

Pour les largeurs de résonance, on peut avoir ih@soles calculer pour des états de
résonance différents par la nature du terme spé&ctra™ C’est le cas par exemple des états
de résonance (129 °P°, 1s282p° °D, 1s282p” °S) et (1s2s%8) 2p *P°, 1s2sT8) 2p ‘D,
1s2s {S) 2p “*S) résultant respectivement des processus de ptoitaion de I'ion N*
depuis I'état fondamental &°2p ?P° (Sakho 2013 a) :
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hy + N°" (1252p 2P) - N?*(1s25°2p° P, D, %S)
hy + N¥' (1€252p P) - N?'(1°25(°S)2p* ‘P, “D, *S)

Pour ces états, les largeurs de résonance sonéelpar I'expression générale (en Rydberg):

M= 22{1—2 fq(%j } (3.6)

Les constantes d’ecrdpdans I'expression (3.6) sont déterminées empingarg. On notera
gue si le calcul concerne une série isoélectronitpgefq seront exprimés en fonction du

numeéro atomiqué, du systéme atomique considéré pour les déterminer.

Pour les séries de Rydberg convergeant vers |lé dexicitation NI, les largeurs de

résonance sont données par I'expression générakRy@berg):

_Z_Z ~ fl(28+1er) ~ f2(28+1L ) q q' " 1 k 2
F—nz {1 Z(-D > kzz;kzifl F(n,uv,sZ,)x (Zj } (3.7)

3.1.3. Analyse des énergies de résonance

Comme nous l'avons précisé au chapitre 2, I'anabyse énergies de résonance est
généralement faite en utilisafgxpression standard du développent du défaut tggaen (2.9)
gue nous rappelons:

E,=E, _ RZe
(n-o)
Dans ce travail, nous présentons une nouvelle méthode d’analyse des énergies de
résonance basée sur le calcul de la charge effective Z*(Sakho 2013 a). Pour définir Z*,
réécrivons ’expression générale (3.5) sous une forme analogue a I’expression standard du

développent du défaut quantique (2.9). On obtient en y introduisant le Rydberg Ryd = R:

Z*?

5, =E.-—R (3.8)
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La charge effective Z* est alors définie par I’expression générale (Sakho 2013 a) :

2

f(2$+1L7T f(2$+1LIT) q ¢ ' 1 k

Z*=7{1--2 -2 + fXF(uv,sZ,)x| = (3.9)
{ Z(n-1) Z kzi‘kz‘i ' “"\z

En comparant les expressions (2.9) et (3.3), on établit la relation entre la charge effective

Z* et le défaut quantique comme suit :

Z
* — core
Z= ( 5) (3.10)
1-—
n
Cette équation montre que :
Z*>7Z.. si 020
Z*<Z.. si <0
imz*=27 (3.11)

No oo core

Ainsi, dans le cadre de la méthode de la cons@digtgan par unité de charge nucléaire, les
énergies de résonance mesurées ou calculées siisegr si les conditions d’analyse
CEUCN/SCUCN (3.6) sont satisfaites. De plus, lesd@mons (8) montrent que le calcul de
Z* permet de connaitre directemefiy. (ce qui permet de connaitre la charge lden
résiduel apres le processus de photoionisationrésts et de préciser le signe du défaut

guantique sans avoir a le calculer ou le mesurer.

3.1.4. Principe de détermination des constantes ad&n

Les constantes d’écrdndans les expressions géenérd®s) et (3.2) étant déduites des
valeurs expérimentales, les parameétfesont alors déterminés empiriquement avec une
certaine erreur absolue liée aux erreurs de mesuEsimentales.

Dans le cadre de la méthode de la constante d’'@erannité de charge nucléaire, la constante
d’écranf; est déterminée avec une erreur absalileOn écrit alors les constantes d’écran

comme sulit fi = fiexp + Af.

Si I'énergie de résonan@ = Eexp + AE, 0n calcule les constantes d’'écrin comme suit :

E; =E.,,-AE= f’
(3.12)

E, = E.,~AE= f~
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En utilisant les valeurs des énergies de résonpogen = v etn = p des séries de Rydberg

considéres pour déterminer ksl vient :

E: = Eexp + AE + + Ev_ = Eexp _AE - -
=f et f,; ) = f etf,
E, = E, +AE E, =E.,~AE (3.13)
Soit sous une forme condensée:
EVt = Eexp i AE f+ et f+ 3 14
= - - .
E,=E,,* AE e (3.14)

Nous déclinons dans ce qui suit le principe derdeétation des erreurs absolugl et AX
respectivement sur les constantes d’éfrahsur les valeurs semi-empiriques des parametres

de résonance (énergies et largeurs naturelles).

3.1.5. Principe de détermination des erreurs absods

Les erreurs absolued; sur les constantes d’écriusont déterminées par I'expression :

Af :\/(fi ~ fi+)2 ;(fi ~ fi_)z (3.15)

Quant aux parametres de résonaxX¢énergie et largeurs naturelles), les erreurs absaont

estimées a partir de I'expression :

X, (£, £,) = X, (17, 17)

o =Xl T =X (1 )
" 2

A (3.16)

Cette expression générale permet d’estimer lesisrebsolueaE et Al respectivement pour
les énergies de résonanee=E,) et les largeurs de résonane=I") des séries de Rydberg

des systemes atomiques a plusieurs électrons.

Pour plus de clarifications, nous allons maintenzadtuler les incertitudes4f) dans les
constantes d'écran et cellesE) dans les résonances d'énergie pour la sérigp3¢'D,)ns,
( = 1/2) de Rydberg.
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A partir des mesures ALS dgovingtonetal(2011) on obtient (en eV)
Eexd('D2)8s] = 27,830 0,030 eV ¥ = 8) et E,J('D,)9s] = 28,173 0,030 eV j1 = 9).
En utilisant E = 29,189 eV,
1 Ry = 13,60569 eV pour la conversion d'énergkeg,|'(3.17) donne :
f; =-3,81619575 et f, =16,0233452
Pour les paramétrég , £, nous obtenons en prenant en compte de I'équtib8)

E,(f,", f,") = 27830+ 0030_ [ f," =-4,33904950
E,(f, f,; )= 28173+ 0030 | f,” =1611956380

3.17
{Es(f{, f,) = 27830~ 00302{ f,” =-33976429 (3.17)

E,(f, ", f,)= 28173- 0030 | f; =1592926000

En utilisant les résultat8.(17), on obtient de I'équatio.(L5
Af; =0,474 et  Af,=0,095
Les constantes d’écrdpetf, sont ensuite exprimés avec les chiffres correatsnce
suit
f, = -3,816+ 0,474 et f,=16,023t 0,095

3.2. Calculs des énergies de résonance et des largeuagumnelles
des séries de Rydberg 38p*ns, nddominant dans le spectre
de raies de I'ion Ar

3.2.1.Valeurs des constantes d’écran

L’expression stabilisée des énergies de résonamda série 38p*(*D,)ns,ndde I'ion

argon Af est la suivante :

£ =g -2 {1- f(D,) _ fz(lDz)} (3.18)
’ Z,(n-1) Z,

n

Les constants d’écrdn dans (3.17) sont déterminées en utilisant lesuvalexpérimentales
des énergies de résonance obtenues par Coviagadn(2011) pour les états de Rydberg
3¢ 3p'(*D,) ns,ndet 35" 3p'(*S)ns,nddominant dans le spectre de raies de I'ioh Ar
Les résultats trouvés sur la base des expressdahig) sont consignés dangdbleau 2

ci-dessous.
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Tableau 2 :Valeurs des constantes d’écfadéterminées a partir des énergies de résonance
E: (en eV) des séries de Rydbe&s2 38(*Do)ns,ndet 3¢ 3p"(*S)ns,nddominant dans le
spectre de raies de Iion Armesurées par Covingtonait., (2011). La valeur de I'énergie

limite E, est tirée de NIST (Covington &k, 2011).

Etats u En E. f1 f,
3¢ 3p’ (‘D,) ns(j=1/2)
(D)8s - 21,830 (30) 29,189 3,817 (20 16,022 (30
('D2)9s 9 28,173 (30) ’ B17(20) 1022 (30)
353p* ('Dy)nd (j = 1/2)
(D)8d 28,211 (30) 29,189 2,833(20 16,260 (30
(‘D,)9d 28,426(30) ’ ~2833(20) 260 (30)
35°3p* ("'Dy)ns(j = 3/2)
(‘D2)8s 27,821(30) 99,189
(D95 o 28171(30) , - 4,1945(20) 16,0625(30)
353p* ('Dy)nd (j = 3/2)
(‘Dy)7s 27,855(30) 20,189 -0,2096(20) 15,7732(30)
(‘D,)8s 8  28,163(30) '
353p* ('Yns(j = 1/2)
(‘S)7s ~  29,645(30)

31,596  -4,0512(20) 16,0244(30)

(‘S)8s 8  30,209(30)
353p' (*')nd (j =3/2)
(‘S)6d - 29,615(30)
(s)7d 30,185(30) 31,596  -1,0564(20) 15,9218(30)
353p*(*Dy)ns (j = 1/2)
(‘D2)8s - 28,007(30) 29,367  -3,9140(20)  16,0298(30)
(‘D,)9s 9 28,351(30)
353p* (‘'Dy)nd (j = 1/2)
(‘Dx)7d - 28,070(30) 31,367 -0,689 (20)  15,9535(30)
(‘D,)8d 8 28,389(30)
353p* (*D)ns(j =3/2)
(‘D2)8s - 27,999(30) 29,367 - 4,1268(20) 16,0528(30)
(‘D,)9s 9 28,348(30)
353p* (‘Dy)nd (j = 3/2)
1
(D2)8d - 28,341(30) 29367  ~0:2096(20) 15,7732(30)
(*D,)9d 9 28,573(30)
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353p* ('Dy)ns(j =5/2)

(‘Do) 8s 8 - 27,999(30) 29,367 - 4,1268(20) 16,0528(30)
(‘D,)9s - 9 28,348(30)
3s°3p* (‘Dy)nd (j =5/2)
(‘D,)7d 7 - 27,983(30) -1,3303(20) 15,9724(30)
1 31,367
(‘D,)8d - 8  28,335(30)
353p* (*)nd (j = 5/2)
(‘Sy)6d 6 -  29,790(30) -1,0605(20) 15,9209(30)
1 31,596
(S)7d - 7 30,361(30)
3.2.2. Expressions explicites des énergies totales etesd

largeurs naturelles
a) Expression des énergies totales

En utilisant I'expression générale (3.5) de I'émerge résonance, on obtient pour les
séries de Rydberg 38p* (*D.) ns, ndpour Iion Ar'(Z = Z,= 18) :

. . . 2
E -E _Z_g 1- fl(lDz-J =1/2) _ fz(lDva =1/2) + fl(lDZ'J =1/2)>< (n-v)(n—u)
nj=i2 = e T Z,(n-1) Z, z2 (n-v+s+D(n-ul2)
(3.19)
e _Z3[,_1.(D,i=3/2) f,(D,j=3/2) (D, j=3/2) (n-nn-g |’
B s =Ea -1 + 2 x 2
' n Z,(n-1) Z, Z; (n+v-s=-1(n+u/2+])
(3.20)
£ g _Z[, 1(D.i=5/2) £,(D,i=5/2)  f,(D,i=52,  (n-v)(n-p) 2
Mz e g2 Z,(n-1) zZ, Z, (n+v-2s-1)(n+ u/2-s)?
(3.21)

Dans ces expressionsetu avec (1 > V) sont les valeurs du nombre quantique prinaipdeés
états 353p’ ("'Dy) ns, nd de Af utilisées pour évaluer empiriquement les constaiésrant;
dans les formules (3.12) et (3.15). De pluE,, est I'énergie limite de la série et obtenue a
partir de la base de données atomiques NIST, Natlostitute of Standards and Technology
(Covingtonet al, 2011).
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b) Expressions des largeurs

En utilisant la formule générale (3.7), I'expressies largeurs de résonance des séries de
Rydberg 3% 3p* (*D,) ns,ndet 3¢ 3p*(*S)ns,nd de lion Ar* s'écrit sous la forme (en
Rydberg)

2 1 H 1 . 1 . _ _ 2
r[(lLJ )nl, j]:Z_g 1- f,CL, 0 ) _ f,(CL, 0L 1) _ fi( LJ2’| 1) < (n=v)(n ,LZI) (3.21)
n Z,(n-1) Z, Z, (n+v+p)
Comme pour les énergies de résonance, les corstiiatgant; dans I'expression (3.20) sont

déterminées en utilisant les résultats expérimengauCovingtoret al, (2011). Les résultats

trouvés sur la base de I' expression (3.20) soms$ignés dans l@ableau 3suivant.

Tableau 3 : Valeurs des constantes d’écffadéterminées a partir des largeurs de résonance
I (en meV) des séries de Rydbesf 3p* (*Do)ns,nd et 353p*(*)ns,ndde I'ion Ar,

mesureées par Covington et al ., (2011).

Etats v U r f of
35 3p' (‘D) ns(j=1/2)
('D2)8s 8 ~ 103,4+10
('D,)9s } 0  648%10 4,2728 + 0,8032 17,9129 + 0,1485
3s°3p* ('D)nd (j = 1/2)
(‘D;)8d 8 - 0164001
(‘D,)od 9 011+0,01 -0,1306 £ 0,0152 17,9959 + 0,0114
3s°3p”* ('D)ns(j = 3/2)
(‘D2)8s 8 - 044001
('D,)9s _ g o22+001 ~05210%00171 18,0293 + 0,0023
35°3p" ('Dynd(j =3/2)
(‘D)7s 7 - 834%10
('D,)8s _ 8 25710 8,4150 + 1,5366 18,8544 + 0,2888
35°3p" ((Yns(j = 1/2)
1
(%78 7 - 1362001 11405 +0,0200 18,1200,0113
(‘S)8s - 8 039%001
393p"((S)nd (| = 3/2)
1
(S)ed 6 - 28910 ~1,0049%0,0003 17,924%,0030
(‘s)7d - 7 164%10
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3s3p" ('D)ns (j = 1/2)

1

(‘D2)8s 103,4 +10 - 4,2728 + 00,8033 17,9129 + 0,1485
(‘D2)9s 64,8 + 10

353p" ('Dy)nd (j = 1/2)

1

(‘D2)7d 016001  _( 1306 +0,0152 17,9959 + 0,0113
(‘D,)8d 0,11+ 0,01

3s3p" ('Dy)ns(j = 3/2)
(‘D2)8s
(‘D2)9s

0,44+ 001  _(3445+0,0150
0,26 + 0,01

18,008D,2887

3s°3p* ('D)nd (j = 3/2)

1
(Dz)8d 25,7£10 ~1,08810,0156 17,80%0,1465
(‘D2)9d 18,1 + 10
3s3p" ('Dy)ns(j = 5/2)
1
(Do) 8 027001 _q 4989 +0,0255 18,0356 + 0,0043
(‘D2)9s 0,12 + 0,01
3s°3p”" ('D)nd(j = 5/2)
(‘D)7d 2,25 + 0,01
- + +
(D,)8d 1404001 0,3724 +0,0038 17,9720 £0,0032

3s°3p* (‘'Ynd(j =5/2)
(‘Sy)6d
(‘s)7d

252+10 -0,9385+0,0124

14,3+10

17,92940,0045

3.2.3. Présentation et discussion des résultats ehts

Les résultats obtenus pour le calcul des énergilesgeurs de résonance sont regroupés

dans les tableau — 14et comparés aux quelques résultats expérimen@amr{gtonet al,

2011) disponibles dans la littérature. L’analyss daleurs des énergies calculées est faite sur

la base de I'expression générale (2.10) du défaantigue et sur les conditions d’analyse

SCUNC (3.11) préconisées par le présent formalidhoeas rappelons ces expressions :

o=n-Z R

core (Eoo _ En)

Z*=27Z
Z*Szcore
imz*=27

No oo core

si 020
si 0<0

core
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Dans le tableau 4, nous comparons nos résultatdesuaalcul des énergies de
résonancel), du défaut quantiqued) et des largeurs naturelles én meV) des séries de
Rydberg3s’ 3p*(*D2)ns (j=1/2) de I'ion Ar" avec les résultats expérimentaux ALS (Advanced
Light Source) obtenus par Covingtenal, (2011) qui ont utilisé la méthode QB a matrice
R- multicanaux (multichanndR-matrix QB). La comparaison montre que nos résultats sont
généralement en tres bon accord avec ceux obtemusspauteurs précités. On peut souligner
le trés bon accord entre nos résultats SCUNC etrdesltats obtenus en utilisant le
rayonnement synchrotron (Covingtehal, 2011) jusqu’aux valeurs trés élevées 30. De
plus, comparativement aux valeurs expérimentales,trds bonnes concordances sont
observées puisque les écarts énergétiques entréswitats et les valeurs ALS (Covingtein
al., 2011) sont plus petits que 0.01 eV jusgu’a 30. Concernant le défaut quantique, on
remarquera est pratiguement constant sur I'ensemble des kteguen augmente et une
valeur moyenne de 1.68 est obtenue. Ce bon commpentedu défaut quantique permet de
considérer nos résultats jusquia= 30 comme précis. Par ailleurs, La comparaisomaie
résultats sur le calcul des largeurs de résonafjcavec ceux obtenus par ces mémes auteurs
montreque nos résultats (SCUNC) sont généralement emt@rrd. Pour mieux apprécier la
précision de nos calculs SCUNC, nous avons tracélasdigure 3.1, les courbes de
comparaison de nos résultats sur le calcul degyi@serésonanceE{ en Ryd) des séries de
Rydberg 3¢’ 3p*(*Dy)n,nd(j =1/2) avec quelques résultats expérimentaux trouvés tans
littérature consultée. Ces figures confirment leartes concordances entre nos résultats avec
ceux des auteurs cités danstiseaux 4et5.

Dans le tableau 5, nous avons listé les valeursdesgies de résonandg en eV), défaut
quantique §) et les largeurs naturelles én meV) des séries de Rydb&sj 3p*(*D,)nd (j =

% ). Nos résultats SCUNC: sont comparés aux résultasrementaux ALS (Advanced Light
Source) de Covingtoet al, (2011). On peut attirer I'attention sur le th#s accord entre nos
résultats et ceux de Covingtat al, (2011) jusqu’an = 30. L’accord entre nos résultats
SCUNC et les résultats expérimentaux ALS (Covingtbal, 2011) est excellent remarquant
gue les écarts énergétiques entre nos résultéds ehleurs ALS n’ont jamais dépassé 0.005
eV. Jusqu'an = 30, le défaut quantiqu® est pratiquement constant sur I'ensemble des états
lorsquen augmente avec une valeur moyenne de 0.5715 eleswcaccord avec la valeur
moyenne expérimentale 0.561 obtenue par (Couvingt@l, 2011). De plus, on peut noter
des accords trés satisfaisants entre nos réssitate calcul des largeurs de résonamQee

les résultats expérimentaux obtenus par Covingtah(@011). Ces bonnes concordances sont

confirmées par les courbes de comparaison indicagdafigure 3.1
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Dans les tableaux 6 et 7 nous avons regroupé rasustats sur le calcul des énergies de
résonancel; en eV, le défaut quantiqued) et les largeurs naturelles én meV) des séries
de Rydberg3s 3p'(*Do)ns,nd (j=3/2).Nos résultats SCUNC sont comparés aux résultats
expérimentaux ALS (Covingtoet al, 2011). De trés bons accords sont obtenus jusqu’a

n= 30 comme le confirme les courbes de comparashgure 3.2

Le tableau 8 indiquent nos résultats sur le calegl énergies de résonankg én eV), des
défauts quantique®) et des largeurs naturelleS én meV) des séries de Rydberg

3¢ 3p*(*)ns (j=1/2) Une lecture comparée des résultats consignésagatableau montre
un bon accord entre nos résultats et ceux des raupécités et cela jusqua =30.
L'observation des courbes de comparaison defigare 3.3 affirme ces accords trés
satisfaisants.

Dans le tableau 9 nous présentons nos résultaks salcul des énergieg/( en eV) du défaut
quantique ) et des largeurs naturelles des séries de Rydse8p*(*S)ns (j = 3/2).A I'état
actuel des connaissances, aucun résultat théamigeedisponible. Cependant, I'analyse des
résultats consignés dans ce tableau a partir daudéfuantique montre de trés bons
comportements de ce parameétre. Ce qui peut judafieonne précision de nos calculs. Sur la
figure 3.3 nous avons illustré cet accord avec le tracé dmilabe de comparaison de nos
résultats avec ceux de Covington et al (2011).

Dans les tableaux 10 et 11, nous avons comparé&ésattats sur le calcul des énergies de
résonance (Een eV), du défaut quantiqud) (et des largeurs naturelle§ én meV) des états
de Rydberg3s* 3p*(*D,) ns,nd (j=1/2) de Iion Ar" avec ceux obtenus par Covingtorakt
(2011) qui ont appliqué la méthotkematrix Une lecture comparée des résultats consignés
dans ces tableaux montre un bon accord entre so#ats et ceux des auteurs precites, le
défaut quantiqué est pratiquement constant sur I'ensemble des létatguen augmente. Les
courbes de comparaison ddifpure 3.4 mettent en évidence le bon accord entre nostaésul
et les résultats expérimentaux de Covingtoal.et

Dans les tableaux 12 et 13, nous présentons safiaes sur le calcul des énergi&s, (en
eV), du défaut quantiqué@) et des largeurs naturelleSén meVyles séries de Rydberg

3¢ 3p*(*D,) ns,nd (j=3/2) de lion Ar" comparés aux seuls résultats expérimentaux
disponibles de Covingtoat al, (2011). De tres bons accords sont obtenus jasgye 30
pour I'ensemble de ces séries. De plus comparaéxmemux valeurs expérimentales, de tres
bonnes concordances sont observées puisque les érmrgétiques entre nos résultats

SCUNC sont minimes jusquia= 30 comparées aux valeurs obtenues par Covingta,
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(2011) qui ont utilisé la méthode QB deRamatrix Ce parfait accord est confirmé par les
courbes de comparaison dditpure 3.5

Dans les tableaux 14 et 15, nous comparons nod#tassur le calcul des énergies de
résonanceH; en eV, du défaut quantiqued) et des largeurs naturelle§ ¢n meV)es séries
de Rydberg3< 3p*(*D,) ns,nd (j=5/2)aux résultatexpérimentaux de Covington et al (2011).
La comparaison des résultats listés dans ces tebl@aontre que les énergies de résonance
(E) SCUNC sont en trés bon accord avec les valeymérenentales obtenues par Covington
et al, (2011). On peut remarquer que le présent fosmadireproduit exactement nombre de
valeurs expérimentales (Covingteh al, 2011). Pour quelques séries, I'écart énergétique
maximum relatif aux données expérimentales val@DgV. Ce qui témoigne de I'excellent
accord entre les résultats SCUNC et expériment@oxifgtonet al, 2011) pour I'ensemble
des séries de Rydberg étudiées. Par ailleurs,desbes de comparaison deflgure 3.6
révelent un léger écart entre nos résultats et deu@ovington et al sur le calcul des énergies
de résonance.

Enfin dans le tableau 16 nous avons regroupé madtaés sur le calcul des énergies de
résonancesk en eV}, du défaut quantiqued) et des largeurs de résonancfeefi meY des
séries de Rydber®s 3p*(*S)nd (j=5/2) de I'ion Ar". Nos résultats SCUNC sont comparés
aux résultats expérimentaux ALS (Covingtemnal, 2011). La comparaison montre que nos
résultats sont généralement en bon accord avec aetexus par Covingtoat al @011)
jusqu'a n = 30 avec deéfaut quantique pratiguement constant.pkis les courbes de
comparaison de léigure 3.6 témoigne le bon accord entre nos résultats sealeul des
énergies de résonance a I'égard des résultatsiegréaux de Covington .
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Tableau 4 : Energie de résonance (Een eV), défaut quantiqué)(et largeurs {, en meV)
pour les série3s3p' (*D,)ns dominante observée dans les spectres de phoitionis
provenant de I'état métastal8¢’ 3p° °P?,, du chlore comme Ar. Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen&ticanaux de Covington et al.

[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Série de Rydbergs3p* (‘Do)ns(j = 1/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r A7
8 27,8298 1,672 27,830 1,673 0,0002 103,40 103,4 00 O,
9 28,1728 1,682 28,173 1,682 0,0002 64,80 64,8 0,00
10 28,4013 1,688 28,401 1,688 0,0003 43,06 43,0 0,06
11 28,5609 1,692 28,561 1,692 0,0001 30,00 30,0 0,00
12 28,6767 1,693 28,677 1,695 0,0003 21,72 21,8 0,08
13 28,7632 1,694 28,763 1,698 0,0002 16,26 16,3 0,04
14 28,8296 1,694 28,829 1,699 0,0006 12,51 12,5 0,01
15 28,8817 1,693 28,881 1,701  0,0007 9,85 9,8 0,05
16 28,9232 1,691 28,923 1,702  0,0002 7,93 7,8 0,13
17 28,9569 1,689 6,49
18 28,9845 1,686 5,40
19 29,0075 1,684 4,56
20 29,0268 1,681 3,89
21 29,0432 1,678 3,36
22 29,0573 1,675 2,93
23 29,0694 1,671 2,58
24 29,0799 1,668 2,29
25 29,0891 1,665 2,04
26 29,0971 1,661 1,84
27 29,1043 1,658 1,66
28 29,1106 1,654 1,51
29 29,1162 1,651 1,38
30 29,1213 1,647 1,27
00 29,189 29,189

v |AE| = |ESCUNC — BP9: écart énergétique entre nos résultats SCUNC stvdgeurs
expérimentales ALS de Covington et al (2011)

v |AT| = |/ SCUNC_ #9: écart sur les largeurs naturelles entre noste#suBCUNC et les
valeurs expérimentales ALS de Covington et al (2011
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Tableau 5 : Energie de résonance (fen eV), défaut quantiqué)(et largeurs {, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis
provenant de I'état métasta¥& 3p° °P?,, du chlore comme ions Ar Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen&ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p” (‘Do)nd (j = 1/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o) E o |4 E r r A7
8 28,211 0,540 28,211 0,540 0,000 0,110 0,11 0,000
9 28,426 0,555 28,426 0,554 0,000 0,070 0,07 0,000
10 28,581 0,542 28,576 0,574 0,005 0,049 0,05 0,001
11 28,690 0,554 28,691 0,546 0,001 0,037 0,04 0,003
12 28,772 0,570 28,773 0,562 0,001 0,028 0,03 0,002
13 28,836 0,586 28,837 0,568 0,001 0,023 0,02 0,003
14 28,886 0,604 28,887 0,572 0,001 0,018 0,02 0,002
15 28,926 0,621 28,922 0,574 0,004 0,015 0,02 0,005
16 28,958 0,639 0,013
17 28,985 0,656 0,011
18 29,008 0,674 0,010
19 29,027 0,691 0,008
20 29,043 0,709 0,007
21 29,057 0,727 0,007
22 29,069 0,744 0,006
23 29,079 0,762 0,005
24 29,088 0,780 0,005
25 29,096 0,797 0,004
26 29,103 0,815 0,004
27 29,110 0,833 0,004
28 29,115 0,851 0,003
29 29,120 0,868 0,003
30 29,125 0,886 0,003
0 29.189 29.189

v JAE| = [ESCUNC — B9 écart énergétique entre nos résultats SCUNC stvigeurs
expérimentales ALS de Covington et al (2011)

v |AT| = |/ SCUNC_ #: écart sur les largeurs naturelles entre nostedsuBCUNC et les
valeurs expérimentales ALS de Covington et al (2011
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Tableau 6 : Energie de résonance (en eV), défaut quantiqué®)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p' (*D,)ns dominante observée dans les spectres de phoitionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des

largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p* (‘D2)ns(j = 3/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r A7
8 27,8210 1,693 27,821 1,692 0,0000 0,441 0,44 10,00
9 28,1710 1,688 28,171 1,691 0,0000 0,220 0,22 10,00
10 28,4012 1,689 28,401 1,690 0,0002 0,133 0,13 0,003
11 28,5612 1,689 28,561 1,689 0,0002 0,088 0,08 0,008
12 28,6771 1,689 28,677 1,688 0,0001 0,062 0,08 0,018
13 28,7637 1,688 28,764 1,688 0,0003 0,045 0,04 0,005
14 28,8301 1,686 28,830 1,688 0,0001 0,033 0,02 0,013
15 28,8822 1,682 28,882 1,687 0,0002 0,025 0,02 0,005
16 28,9237 1,677 28,923 1,687 0,0007 0,020 0,02 0,000
17 28,9574 1,671 0,015
18 28,9851 1,664 0,012
19 29,0081 1,656 0,010
20 29,0274 1,648 0,008
21 29,0428 1,638 0,007
22 29,0579 1,628 0,006
23 29,0700 1,616 0,005
24 29,0805 1,605 0,004
25 29,0897 1,592 0,003
26 29,0977 1,579 0,003
27 29,1049 1,566 0,003
28 29,1112 1,552 0,002
29 29,1168 1,537 0,002
30 29,1219 1,552 0,002
00 29.189 29.189

v |AE| = [ESCUNC — B™: écart énergétique entre nos résultats SCUNC sevadeurs

expérimentales ALS de Covington et al (2011)

v AT| = |/ 5CUNC— 99: écart sur les largeurs naturelles entre nostatsUBCUNC et

les valeurs expérimentales ALS de Covington e2@1.1)
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Tableau 7 : Energie de résonance (Een eV), défaut quantiqué)(et largeurs {, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Series 8°3p* ('Dy)nd (j = 3/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r YVl
7 27,855 0,613 27,855 0,613 0,000 83,41 83,4 0,01
8 28,163 0,717 28,163 0,716 0,000 25,71 25,7 0,01
9 28,393 0,733 28,395 0,720 0,002 18,14 18,1 0,04
10 28,556 0,731 (28,590) (0,442) 0,030 11,35 33,8
11 28,673 0,726 28,672 0,738 0,089 6,71 3,8
12 28,761 0,721 28,760 0,745 0,001 3,83 5,3
13 28,828 0,718 28,827 0,744 0,001 2,12 44
14 28,881 0,715 28,879 0,744 0,002 1,11 3,6
15 28,922 0,715 28,921 0,744 0,001 0,55 2,9
16 28,956 0,715 0,24
17 28,984 0,716 0,08
18 29,007 0,718 0,01
19 29,026 0,721 0,00
20 29,043 0,724 0,02
21 29,057 0,728 0,05
22 29,069 0,732 0,08
23 29,079 0,737 0,12
24 29,088 0,742 0,16
25 29,096 0,747 0,19
26 29,104 0,753 0,22
27 29,110 0,759 0,25
28 29,116 0,765 0,27
29 29,121 0,771 0,29
30 29,125 0,777 0,30
00 29,189 29,189
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Tableau 8 : Energie de résonance {(Een eV), défaut quantiqué)(et largeurs {, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis
provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p” ((S)ns(j = 1/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method

n E o E o) |4 E r r A7

7 29,645 1,718 29,645 1,692 0,000 1,360 1,36 0,000
8 30,209 1,736 30,209 1,691 0,000 0,390 0,39 0,000
9 30,561 1,748 30,558 1,690 0,003 0,139 0,14 0,001
10 30,795 1,755 30,789 1,689 0,006 0,050 0,06 0,010
11 30,959 1,760 30,949 1,688 0,010 0,016 0,03 0,014
12 31,077 1,762 31,065 1,688 0,012 0,004 0,01 0,006

13 31,165 1,763 31,151 1,688 0,014 0,000 < 107
14 31,233 1,761 31,217 1,688 0,016 0,001 < 10°
15 31,286 1,759 31,269 1,688 0,017 0,003 < 10?
16 31,328 1,756 31,311 1687 0,017 0,005 < 10?

17 31,362 1,752 0,007
18 31,390 1,747 0,009
19 31,413 1,742 0,011
20 31,433 1,736 0,012
21 31,449 1,729 0,013
22 31,464 1,722 0,014
23 31,476 1,715 0,015
24 31,486 1,708 0,015
25 31,496 1,700 0,015
26 31,504 1,692 0,015
27 31,511 1,684 0,015
28 31,517 1,676 0,015
29 31,523 1,667 0,015
30 31,528 1,658 0,015
00 31,596 31,596
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Tableau 9 : Energie de résonance (en eV), défaut quantiqué®)(et largeurs {, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p” ((S)ns(j = 3/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r A7
6 29,615 0,759 29,615 0,732 0,000 28,91 28,9 0,01
7 30,185 0,789 30,185 0,746 0,000 16,41 16,4 0,01
8 30,540 0,822 30,540 0,754 0,000 10,14 10,1 0,04
9 30,775 0,856 30,775 0,759 0,000 6,68 6,6 0,08
10 30,940 0,890 30,938 0,763 0,002 4,61 4,6 0,01
11 31,060 0,925 31,057 0,766 0,003 3,31 3,3 0,01
12 31,149 0,961 31,145 0,767 0,004 2,44 2,5 0,06
13 31,218 0,996 31,213 0,769 0,005 1,85 1,9 0,05
14 31,272 1,032 31,266 0,770 0,006 1,43 15 0,07
15 31,316 1,068 31,308 0,771 0,008 1,13 1,2 0,07
16 31,351 1,105 0,91
17 31,380 1,141 0,74
18 31,404 1,177 0,61
19 31,424 1,214 0,50
20 31,441 1,250 0,42
21 31,456 1,287 0,36
22 31,469 1,324 0,31
23 31,480 1,361 0,26
24 31,489 1,397 0,23
25 31,498 1,434 0,20
26 31,506 1,471 0,17
27 31,512 1,508 0,15
28 31,518 1,545 0,14
29 31,524 1,582 0,12
30 31,528 1,619 0,11
0 31,596 31,596
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Tableau 10 :Energie de résonance(En eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p” (‘D2)ns(j = 1/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r A7
8 28,008 1,672 28,007 1,673 0,001 103,4 103,4 0,00
9 28,352 1,679 28,351 1,682 0,001 64,8 64,8 0,00
10 28,580 1,683 28,579 1,688 0,001 43,1 43,0 0,10
11 28,740 1,686 28,739 1,692 0,001 30,0 30,0 0,00
12 28,855 1,688 28,854 1,696 0,001 21,7 21,8 0,10
13 28,942 1,688 28,941 1,698 0,001 16,3 16,3 0,00
14 29,008 1,688 29,007 1,700 0,001 12,5 12,5 0,00
15 29,060 1,688 29,059 1,701 0,001 9,9 9,8 0,10
16 29,101 1,688 29,100 1,072 0,001 7,9 7,8 0,10
17 29,135 1,687 6,5
18 29,163 1,686 5,4
19 29,185 1,685 4,6
20 29,205 1,684 3,9
21 29,221 1,683 3,4
22 29,235 1,681 2,9
23 29,247 1,679 2,6
24 29,258 1,678 2,3
25 29,267 1,676 2,0
26 29,275 1,674 1,8
27 29,282 1,672 1,7
28 29,289 1,669 1,5
29 29,294 1,667 1,4
30 29,299 1,664 1,3
00 29.367 29,367
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Tableau 11 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s’3p* (*D,)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen&ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquéees entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs®3p” (‘Do)nd (j = 1/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E, ) E; o |4 E| r r 1A
7 28,070 0,529 28,070 0,521 0,000 0,19 0,16 0,03
8 28,389 0,548 28,389 0,540 0,000 0,11 0,11 0,00
9 28,604 0,537 28,603 0,554 0,001 0,07 0,07 0,00
10 28,756 0,524 28,754 0,574 0,002 0,05 0,05 0,00
11 28,867 0,517 28,869 0,546 0,002 0,04 0,04 0,00
12 28,950 0,515 28,951 0,562 0,001 0,03 0,03 0,00
13 29,014 0,517 29,014 0,568 0,000 0,02 0,02 0,00
14 29,064 0,523 29,065 0,572 0,001 0,02 0,02 0,00
15 29,104 0,532 29,105 0,574 0,001 0,02 0.02 0,00
16 29,137 0,543 0,01 < 10°
17 29,164 0,556 0,01
18 29,186 0,571 0,01
19 29,205 0,586 0,01
20 29,221 0,603 0,01
21 29,235 0,621 0,01
22 29,247 0,639 0,01
23 29,257 0,658 0,01
24 29,266 0,677 0,01
25 29,274 0,697 0,01
26 29,282 0,718 0,01
27 29,288 0,739 0,01
28 29,293 0,760 0,01
29 29,298 0,781 0,01
30 29,303 0,802 0,01
o0 31,367 31,367
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Tableau 12 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s’3p* (*D,)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen&ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquéees entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p”* (‘D,)ns(j = 3/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E r r A7
8 27,998 1,701 27,999 1,692 0,001 0,44 0,44 0,00
9 28,347 1,701 28,348 1,691 0,001 0,26 0,26 0,00
10 28,579 1,701 28,579 1,690 0,000 0,13 0,13 0,00
11 28,740 1,699 28,739 1,689 0,001 0,07 0,08 0,01
12 28,857 1,696 28,855 1,688 0,002 0,04 0,06 0,02
13 28,944 1,693 28,941 1,688 0,001 0,02 0,04 0,02
14 29,010 1,690 29,098 1,688 0,080 0,01 0,03 0,02
15 29,062 1,686 29,060 1,687 0,002 0,01 0,02 0,01
16 29,104 1,681 29,101 1,687 0,003 0,00 0,02 0,02
17 29,137 1,676 0,00
18 29,165 1,671 0,00
19 29,188 1,665 0,00
20 29,207 1,659 0,00
21 29,223 1,652 0,00
22 29,237 1,645 0,00
23 29,249 1,638 0,00
24 29,260 1,630 0,00
25 29,269 1,622 0,00
26 29,277 1,613 0,00
27 29,284 1,604 0,00
28 29,290 1,595 0,00
29 29,296 1,586 0,00
30 29,301 1,576 0,00
00 29.367 29,367
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Tableau 13 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.

[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p” (‘D2)nd (j = 3/2)

SCUNC QB method SCUNC QB method
n E o E o) |4 E r s YVl
8 28,341 0,717 28,341 0,716 0,000 25,7 25,7 0,00
9 28,573 0,721 28,573 0,720 0,000 18,1 18,1 0,00
10 28,736 0,712 (28,774) 0,422 0,038 10,2 33,8 23,6
11 28,853 0,709 28,850 0,738 0,003 7,2 3,8 3,40
12 28,940 0,710 28,937 0,745 0,003 5,4 5,3 0,01
13 29,007 0,713 29,004 0,744 0,003 4,2 4.4 0,02
14 29,059 0,718 29,047 0,744 0,012 3,4 3,6 0,02
15 29,100 0,723 29,099 0,744 0,001 2,8 2,9 0,01
16 29,134 0,729 2,3
17 29,161 0,735 1,9
18 29,184 0,741 1,7
19 29,204 0,748 1,4
20 29,220 0,755 1,3
21 29,234 0,761 1,1
22 29,246 0,768 1,0
23 29,257 0,775 0,9
24 29,266 0,783 0,8
25 29,274 0,790 0,7
26 29,281 0,797 0,6
27 29,288 0,804 0,6
28 29,293 0,811 0,5
29 29,298 0,819 0,5
30 29,303 0,826 0,4
00 29,367 29,367
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Tableau 14 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis

provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents

(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen&ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des

largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs3p* (‘D2)ns(j = 5/2)

SCUNC QB method SCUNC QB method
n E o E o) |4 E r s YVl
8 27,998 1,694 27,999 1,692 0,001 0,27 0,27 0,00
9 28,347 1,694 28,348 1,691 0,001 0,12 0,12 0,00
10 28,579 1,690 28,579 1,690 0,000 0,05 0,07 0,02
11 28,740 1,683 28,739 1,689 0,001 0,02 0,04 0,02
12 28,857 1,674 28,855 1,688 0,002 0,01 0,03 0,02
13 28,944 1,663 28,941 1,688 0,003 0,00 0,02 0,02
14 29,010 1,650 29,008 1,688 0,002 0,00 0,01 0,01
15 29,062 1,636 29,060 1,687 0,002 0,00 <0,01 0,01
16 29,104 1,621 29,101 1,687 0,003 0,00 <0,01
17 29,137 1,604 0,00
18 29,165 1,587 0,00
19 29,188 1,569 0,00
20 29,207 1,551 0,01
21 29,223 1,532 0,01
22 29,237 1,512 0,01
23 29,249 1,492 0,01
24 29,260 1,472 0,01
25 29,269 1,451 0,01
26 29,277 1,429 0,01
27 29,284 1,408 0,01
28 29,290 1,386 0,01
29 29,296 1,364 0,01
30 29,301 1,341 0,01
00 29,367 29,367
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Tableau 15 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis
provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydbergs®p* (‘Do)nd (j = 5/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E| r r A7
7 27,983 0,729 27,983 0,729 0,000 2,25 2,25 0,00
8 28,335 0,738 28,335 0,737 0,000 1,40 1,40 0,00
9 28,569 0,742 28,569 0,742 0,000 0,93 0,94 0,01
10 28,731 0,749 28,731 0,745 0,000 0,65 0,66 0,01
11 28,848 0,757 28,849 0,748 0,001 0,47 0,40 0,07
12 28,936 0,767 28,937 0,750 0,001 0,36 0,33 0,03
13 29,003 0,777 29,004 0,751 0,001 0,27 0,26 0,01
14 29,055 0,788 29,057 0,752 0,002 0,22 0,20 0,02
15 29,097 0,800 29,099 0,753 0,002 0,17 0,16 0,01
16 29,131 0,811 0,14 < 10°
17 29,159 0,823 0,12
18 29,182 0,835 0,10
19 29,202 0,848 0,08
20 29,218 0,860 0,07
21 29,233 0,873 0,06
22 29,245 0,885 0,05
23 29,256 0,898 0,05
24 29,265 0,911 0,04
25 29,273 0,924 0,04
26 29,280 0,936 0,03
27 29,287 0,949 0,03
28 29,293 0,962 0,03
29 29,298 0,976 0,02
30 29,302 0,989 0,02
00 31,367 31,367
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Tableau 16 :Energie de résonance([en eV), défaut quantiqué)(et largeurs [, en meV)
pour les série3s3p’ (‘D)nd dominante observée dans les spectres de photaiionis
provenant de I'état métastat8e” 3p> P2, du chlore comme Ar Les résultats présents
(SCUNC) sont comparés aux calculs de QB a matricen®#ticanaux de Covington et al.
[13]. Les incertitudes dans les présents calcuté swliquées entre parenthéses et celle des
largeurs de résonance est estimée a = 0,1meV.

Séries de Rydberg®Bp* (*S)nd (j = 5/2)

SCUNC QB method SCUNCQB method
n E o E o) |4 E| r r A7
6 29,790 0,735 29,790 0,763 0,000 25,2 25,2 0,00
7 30,361 0,749 30,361 0,794 0,000 14,3 14,3 0,00
8 30,717 0,757 30,717 0,825 0,000 8,3 8,8 0,50
9 30,954 0,763 30,952 0,855 0,002 5,5 5,8 0,30
10 31,119 0,766 31,116 0,884 0,003 3,8 4,0 0,20
11 31,239 0,769 31,234 0,912 0,005 2,8 2,9 0,10
12 31,329 0,771 31,322 0,939 0,007 2,1 2,2 0,10
13 31,398 0,773 31,390 0,964 0,008 1,6 1,7 0,10
14 31,453 0,774 31,443 0,989 0,010 1,3 1,3 0,00
15 31,496 0,775 31,485 1,012 0,011 1,1 1,0 0,10
16 31,531 1,105 1,035 0,9
17 31,560 1,141 1,057 0,7
18 31,584 1,177 1,078 0,6
19 31,604 1,214 1,098 0,5
20 31,621 1,250 1,118 0,5
21 31,636 1,287 1,137 0,4
22 31,649 1,324 1,156 0,4
23 31,660 1,361 1,174 0,3
24 31,669 1,397 1,192 0,3
25 31,678 1,434 1,209 0,2
26 31,685 1,471 1,226 0,2
27 31,692 1,508 1,242 0,2
28 31,698 1,545 1,258 0,2
29 31,703 1,582 1,274 0,2
30 31,708 1,619 1,290 0,2
00 31,596 31,596
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Figure 3.1.Courbes de comparaison de nos résultats sur lelclds énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8g) 3p*(*‘D2)ns,nd (j =1/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Figure 3.2.Courbes de comparaison de nos résultats sur lelclds énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8g) 3p*(*‘Dx)ns,nd (j =3/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Figure 3.3.Courbes de comparaison de nos résultats sur lel cs énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8s 3p*(*S)ns,nd (j =1/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Figure 3.4.Courbes de comparaison de nos résultats sur lelclds énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8g) 3p*(*‘D2)ns,nd (j =1/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Figure 3.5.Courbes de comparaison de nos résultats sur lelclds énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8g) 3p*(*‘Dx)ns,nd (j =3/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Figure 3.6.Courbes de comparaison de nos résultats sur lelclds énergies résonance (Er
en Rydberg) des séries de Rydb8g) 3p*(*‘D2)ns,nd (j =5/2)dominant dans le spectre de
raies de I'ion Af avec quelques résultats théoriques.
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Conclusion et perspectives

Dans le présent travail, nous avons appliqué payrémiére fois, la méthode de la

Constante d’écran par unité de charge nucléairedJ@N) aux calculs des énergies de

résonance et des largeurs naturelles des sériydigerg 3% 3p* nsnd dominant dans le

spectre de raies de I'ion Aprésent dans les supernova. Les résultats queavons obtenus

avec l'application de ce formalisme de CEUNC ont fabjet de comparaison avec les

résultats théoriques et/ ou expérimentaux dispesibGénéralement, les résultats que nous

avons obtenus sur le calcul des énergies résorgtndes largeurs naturelles sont en bon

accord avec les résultats retrouvés dans la litter@onsultée.

Les principaux renseignements que nous pouvagrsdé cette étude les suivants :

v

v

On a de bons résultats qui concordent avec lesesaut@sultats théoriques et
expérimentaux.

La méthode de la constante d’écran par unité degehaucléaire utilisée dans ce
présent travail est une méthode simple et qui pedibtenir des valeurs tres précises
des énergies de résonance et des largeurs naupedigu’'a des états de Rydberg
hautement excités avec un défaut quantique pratigoneconstant jusquia= 100 que
les techniques expérimentales et théoriques les sphistiquées ne permettent pas
d’avoir des valeurs de ces énergies au-dela=l&0 du fait du recouvrement des pics
des sections efficace de photoionisation pour #sws élevées de

La méthode CEUCN/SCUNC souffre au moins de dewonménients. Jusqu'a
présent, il n'a pas été possible de calculer lesefo d’'oscillateurf; qui sont des
parametres de résonance liés aux processus d’@bsadjun rayonnement
électromagnétique de frequengefaisant transiten; systemes atomiques d’un niveau
inférieur d’énergieE; a un niveau supérieur d’eénerdse La connaissance des forces
d'oscillateur permet de calculég (formule, 1.6) et donc de connaitre la durée ée vi

de I'état excité j. Ce qui permet d’en déduiredlgeur naturelle;.

Cependant, dans des travaux futurs, il est posdiblmener d’autres études dans le sens de

résoudre ses imperfections citées plus haut.
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