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Resumo 

Nos últimos anos, diversos trabalhos com materiais biológicos associaram os elétrons 

de baixa energia como um dos principais causadores de danos celulares, promovendo lesões 

citotóxicas, mutagênicas e cancerígenas, ao transferir energia à matéria através de vários 

processos. Para se ter uma compreensão mais quantitativa dos processos induzidos nas células 

pelas radiações, necessita-se de informações sobre as seções de choque da interação de 

elétrons com as moléculas constituintes do tecido biológico. No entanto, ainda existe uma 

grande lacuna de conhecimento entre o que ocorre efetivamente a partir da irradiação primária 

à série de eventos secundários responsáveis pelos danos celulares. Consequentemente, não 

existe uma relação quantitativa bem estabelecida entre a dose absorvida e os danos 

provocados nos materiais ou tecidos biológicos. E é com a motivação de tentar auxiliar no 

preenchimento dessa lacuna que o presente trabalho foi realizado. No presente trabalho, foram 

obtidas, através de cálculos teóricos, as seções de choque do espalhamento de elétrons por 

uma molécula de grande importância biológica: a Pirimidina (C4H4N2). Os parâmetros de 

interesse obtidos neste trabalho foram as seções de choque diferenciais elásticas (SCD), 

seções de choque integrais elásticas (SCI), seções de choque totais (SCT) e seções de choque 

de absorção total (SCAT). As seções de choque foram obtidas em uma faixa de energia que se 

inicia em 1 eV e se estende até 500 eV, em relação ao elétron incidente. Os resultados obtidos 

foram comparados com outros conjuntos de dados disponíveis na literatura. Os cálculos 

teóricos dos parâmetros de interesse deste trabalho foram efetuados a partir da utilização do 

pacote computacional denominado EPolyScatD, utilizando-se da infraestrutura disponível no 

Laboratório de Espalhamento de Elétrons, do Instituto de Ciências Exatas e Tecnologia, da 

Universidade Federal do Amazonas (ICET-UFAM), situado na cidade de Itacoatiara, estado 

do Amazonas. 
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Abstract 

Recently, several studies involving biological materials have associated the low 

energies electrons as one of the main responsible for causing cell damage through a great 

variety of processes. Having the knowledge on the whole path of the processes include 

obtaining the electron-(bio-molecules) interaction cross sections. However, up to date, there is 

not complete understanding of the whole situation. The goal of the present work was to 

provide additional information on these studies. In this work, we report a theoretical 

investigation on electron-molecule scattering for a important biological compound: 

Pyrimidine (C4H4N2). Differential cross sections (DCS), integral cross sections (ICS), total 

cross sections, and total absorption cross sections were obtained at the intermediate energy 

range (1-500 eV). Our calculated results were compared with experimental results and other 

theoretical results available in the literature. All the computational studies were performed 

using the EPolyScatD code at the “Laboratório de Espalhamento de Elétrons - Instituto de 

Ciências Exatas e Tecnologia, Universidade Federal do Amazonas (ICET-UFAM)”, located 

in Itacoatiara, Amazonas.  
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1- INTRODUÇÃO 

 

As interações de elétrons com átomos ou moléculas têm sido muito estudadas ao longo 

das últimas décadas. O interesse recente, em relação a esse tipo de interação, que é de muita 

relevância nas áreas acadêmica 
[1-3]

, industrial/tecnológica 
[4]

 e ambiental 
[5]

, tem aumentado 

significativamente nos últimos anos, devido principalmente à sua importância no 

entendimento de muitos processos físicos e químicos inicializados por colisões dessa 

natureza. As principais grandezas referidas a um experimento de colisões são as seções de 

choque. 

 Sabe-se que as seções de choque são extremamente importantes para a elucidação 

quantitativa de mecanismos envolvidos em reações químicas 
[6-8]

, na dinâmica de interação do 

plasma 
[9,10]

, nos processos químicos que ocorrem na atmosferica e são provenientes da 

interação de elétrons com moléculas produzidas a partir da utilização de fontes de energias 

renováveis, como os álcoois e o biodiesel 
[11]

. Ademais, existe interesse considerável em torno 

das seções de choque por parte da área de Física Atômica e Molecular, a qual se preocupa 

com, dentre outros objetivos, o estudo dos fenômenos finos envolvidos em um processo de 

colisão 
[12,13]

. Seções de choque podem ser muito úteis, também, para as indústrias eletrônicas 

de semicondutores 
[14]

, na elucidação de alguns mecanismos de fenômenos astrofísicos 
[15]

 e 

no entendimento do mecanismo de interação de algumas espécies químicas com o corpo 

humano 
[16-20]

. 

 Na medicina moderna, as radiações ionizantes são muito utilizadas, seja em exames de 

radiodiagnósticos ou em tratamentos de radioterapia. A energia depositada na matéria 

condensada, através dessas radiações, pode levar a produção de elétrons de baixa energia 

(denominados de elétrons secundários) que podem ocasionar sérios problemas ao ácido 

desoxirribonucleico (DNA) e ao ácido ribonucleico (RNA). Portanto, entender os processos 

físicos e químicos responsáveis pelos danos causados à essas espécies, através do estudo do 

impacto de elétrons em seus componentes é de extrema importância 
[20]

. 
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Nos últimos anos, diversos trabalhos com materiais biológicos 
[21-25]

 associaram os 

elétrons secundários como um dos principais causadores de danos celulares, promovendo 

lesões citotóxicas, mutagênicas e cancerígenas, ao transferir energia à matéria através de 

vários processos. Esses elétrons de baixas energias iniciam uma cadeia de eventos formando 

radicais neutros ou iônicos na escala de femtosegundos. Essas espécies, que são muito 

reativas, atacam as moléculas próximas, formando novas espécies e, consequentemente, 

provocando modificações celulares. Os processos radiológicos nas células dependem da 

interação de elétrons com segmentos menores de macromoléculas biológicas, proteínas, DNA 

e RNA. Portanto, na busca de uma compreensão mais quantitativa dos processos induzidos 

nas células pelas radiações ionizantes, necessita-se de informações sobre as seções de choque. 

No entanto, conforme relatado por Sanche 
[21]

, existe uma grande lacuna de conhecimento 

entre o que ocorre efetivamente a partir da irradiação primária à série de eventos secundários 

responsáveis pelos danos celulares. Consequentemente, não existe uma relação quantitativa 

bem estabelecida entre a dose absorvida e os danos provocados nos materiais ou tecidos 

biológicos 
[26]

. E é com a motivação de tentar auxiliar no preenchimento dessa lacuna que o 

presente trabalho foi realizado.  

 No presente trabalho, foram obtidas, através de cálculos teóricos, as seções de choque 

do espalhamento de elétrons por uma molécula de grande importância biológica: a Pirimidina 

(C4H4N2). Na Figura 1.1, pode-se ver a fórmula estrutural da Pirimidina. Essa molécula foi 

escolhida devido a sua importância biológica, visto que ela é parte constituinte do DNA/RNA, 

os quais armazenam toda a informação genética de um organismo e transmitem aos 

descendentes. Portanto, é extremamente relevante se estudar os processos físicos que levam a 

Pirimidina a sofrer modificações em sua estrutura, bem como utilizar desse conhecimento 

para prospectar maneiras de se proporcionar a manutenção do DNA/RNA e/ou recuperação da 

sua integridade estrutural e, por consequência, funcional. 
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Figura 1.1: Representação esquemática da fórmula estrutural da molécula de Pirimidina. 

 Os parâmetros de interesse obtidos neste trabalho foram as seções de choque 

diferenciais elásticas (SCD), seções de choque integrais elásticas (SCI), seções de choque 

totais (SCT) e seções de choque de absorção total (SCAT). As seções de choque foram 

obtidas em uma faixa de energia que se inicia em 1 eV e se estende até 500 eV, em relação ao 

elétron incidente.   

 Os cálculos teóricos dos parâmetros de interesse deste trabalho foram efetuados a 

partir da utilização do pacote computacional denominado EPolyScatD, desenvolvido 

originalmente por Lucchese et al. 
[27]

 e, recentemente, modificado de Souza et al. 
[28]

 e por 

Lee et al. 
[11]

. Os cálculos teóricos foram realizados no Laboratório de Espalhamento de 

Elétrons, do Instituto de Ciências Exatas e Tecnologia, da Universidade Federal do Amazonas 

(ICET-UFAM), situado na cidade de Itacoatiara, estado do Amazonas. 
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2-TEORIA DE COLISÕES QUÂNTICAS 

As interações decorrentes da colisão entre um elétron e uma molécula necessitam ser 

estudadas utilizando-se da mecânica quântica. Nesse capitulo será apresentada uma 

descrição simples dos processos de colisões quânticas. 

 

2.1     - CONSIDERAÇÕES INICIAIS 

Na Figura 2.1, é apresentado um esboço esquemático de um típico experimento de 

colisão. 

     

Figura 2.1: Representação esquemática de um típico experimento de colisão. 

 

Na representação mostrada na Figura 2.1, um feixe de partículas A (elétrons), 

praticamente mono energético, é colimado e incidido sobre o alvo (molécula). A 

intensidade do feixe deve ser determinada de tal forma para que não ocorram interações 

entre as partículas produzidas pelo feixe, mas que permita que sejam detectados um 

número razoável de elétrons espalhados. As partículas incidentes interagem com o alvo e 

são espalhadas em um ângulo θ em relação a direção do feixe incidente. As partículas 

espalhadas são coletadas por um detector. O alvo é formado por um grande número de 

espalhadores, porém considera-se a ocorrência de colisão entre um elétron incidente e um 

centro espalhador do alvo de cada vez.   
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 Após ocorrer a colisão, alguns ou todos os elétrons são espalhados, podendo estes 

serem provenientes do feixe incidente ou pertencente ao alvo. Os elétrons espalhados são 

registrados por detectores localizados a distâncias macroscópicas do alvo. 

 Durante a interação entre o elétron incidente, com uma energia inicial E0, e o alvo 

molecular ou atômico, vários processos podem ocorrer, tais como: 

 

- Espalhamento Elástico: Quando duas partículas A e B sofrem colisão e são espalhadas 

sem nenhuma alteração de suas estruturas internas.  

 

A + B → A + B 

 

- Espalhamento Inelástico: Quando duas partículas A e B sofrem mudanças em seus 

estados quânticos internos devido ao processo de colisão. 

 

 A + B → A’ + B’, 

onde A’ e B’ são novos estados internos de A e B, respectivamente. 

 

- Reações: Quando o sistema composto por A + B reage para formar duas ou mais 

espécies quimicamente diferentes das iniciais. 

 

A + B → C + D 

ou 

A + B → C1 + C2 + .....+ Cn , 

para n>2. 

 

- Captura: Quando o sistema inicial A + B fica, temporária ou permanentemente, 

reduzido a um componente. 

 

A + B → C . 
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- Canais: Um canal é descrito como um determinado modo de interação de um sistema 

composto por A + B durante a colisão. É caracterizado pela natureza das partículas que o 

sistema (A + B) apresenta após a colisão. 

Na interação de apenas um par (elétron + alvo), é possível obter a ocorrência 

simultânea de vários tipos de canais de espalhamento. Na Tabela 2.1, estão 

exemplificados os canais possíveis de ocorrer, analisando apenas o processo de 

espalhamento inelástico. 

 

Estado Inicial  Estado Final Canais Possíveis 

e- + A → e-* + A* Excitações 
Vibracionais, 
Rotacionais e 
Eletrônicas. 

Tabela 2.1: Canais de espalhamento inelástico. 

 

Na Tabela 2.1, é possível observar os vários canais de espalhamento existentes, 

levando-se em conta apenas os processos de excitação molecular por impacto de elétrons. 

Para o estudo completo do sistema (elétron-molécula), seria necessário considerar todos 

os canais individuais simultaneamente, o que seria praticamente impossível, seja no 

âmbito experimental ou teórico. Porém, o que pode-se fazer é estudar apenas os canais 

mais relevantes dos processos, ou seja, os que podem representar o fenômeno global. 

  

2.2 - DEFINIÇÃO DE SEÇÃO DE CHOQUE  

Segundo Joachain (1975) 
[29], a seção de choque em um processo de colisão pode ser 

definida como sendo a ”razão entre o número de eventos observados por fluxo de 

partículas incidentes, por unidade de tempo e por número de centros espalhadores”. 

Dessa forma, podemos representar a seção de choque total elástica, por exemplo, da 

seguinte forma: 

 

    
     

     

    
                             [2.1] 
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onde     
    é a seção de choque total elástica,        é o numero de partículas que foram 

espalhadas elasticamente por unidade de tempo,   é o fluxo de partículas incidentes A 

sobre o alvo B e    é o numero de espalhadores B.  

 Pode-se definir a seção de choque diferencial (SCD) caso as partículas observadas 

estiverem associadas a um elemento de ângulo sólido, dΩ, em uma direção Ω(θ,ϕ), como 

sendo: 

 
  

       

  
 

   

        
                                              [2.2] 

 

 

onde 
d

d
 é a seção de choque diferencial, dN  é o numero de eventos registrados por 

unidade de tempo, 
A  é o fluxo de partículas incidentes A sobre o alvo B e  

Bn é o 

numero de espalhadores B. 

 

 2.3 - FUNÇÃO DE ONDA DE ESPALHAMENTO 

 

Para simplificar a situação, em que teríamos que considerar a interação do elétron com 

cada átomo da molécula alvo, e isso seria impossível, vamos considerar o problema de 

espalhamento elétron-molécula reduzido ao problema de espalhamento de um elétron por 

um campo de potencial V(r) de curto alcance, esfericamente simétrico e centrado na 

origem das coordenadas. Podemos escrever a equação de Schrödinger não relativística da 

seguinte forma: 

 

[ 
  

  
       ]   ⃗      

  

  
   ⃗                                           [2.3] 

   

Através de uma operação matemática simples, conhecida como separação de variáveis, 

podemos obter a partir da equação 2.3, a equação de Schrödinger não relativística e 

independente do tempo: 

 

[ 
  

  
       ]    ⃗       ⃗ .                                                 [2.4] 
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Assumindo que o potencial é real, e definindo que   
⃗⃗⃗⃗  e   

⃗⃗⃗⃗⃗ são os momentos inicial e 

final, respectivamente, da partícula incidente, e sabendo que    |  
⃗⃗⃗⃗ |   |  

⃗⃗⃗⃗⃗| e que 

   
     

  
, podemos reescrever a equação 2.4, em unidades atômicas, como: 

 

[           ]   ⃗   ,                                                [2.5] 

 

onde U(r) é denominado de potencial reduzido e está relacionado com V(r) da seguinte 

forma: U(r) = 2V(r). Portanto, a equação 2.5 descreve a dinâmica do elétron sob a 

influência de um campo de potencial.  

 A equação 2.5 é uma equação diferencial não homogênea, portanto a solução para 

   ⃗  é do tipo: 

 

    ⃗       ⃗     ⃗ ,                                                        [2.6] 

 

onde     ⃗ e    ⃗  são as soluções das partes homogênea e não homogênea, respectivamente, 

da equação 2.5. 

 A solução da parte homogênea é dada por: 

 

 
  ⃗⃗ ⃗⃗  
   ⃗       

 

     ⃗⃗   ⃗                                                     [2.7] 

 

Na região de V(r) = 0, o elétron incidente descreve um comportamento semelhante ao 

de uma onda sem perturbação, ou seja, uma onda plana que é descrita na equação 2.7, a qual 

se propaga na direção do vetor de onda   
⃗⃗⃗⃗ .  

 Quando o potencial V(r) não é nulo, a função de onda    ⃗  sofre um desvio em 

relação à função não perturbada  
  ⃗⃗ ⃗⃗  
   ⃗ . Dessa forma, é necessário se encontrar a solução da 

parte não homogênea da equação 2.5. 
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 Podemos encontrar a solução da parte não homogênea da equação 2.5 a partir das 

condições de contorno do sistema. Assim, podemos escrever a solução da seguinte forma: 

 

    ⃗   
    

 
                                                          [2.8] 

onde         é a amplitude de espalhamento correspondente ao espalhamento na direção 

definida pelos ângulos θ e φ, e C é uma constante de normalização independente de r. 

 Quando substituímos as soluções encontradas anteriormente para a parte homogênea e 

não homogênea, da equação de espalhamento, podemos reescrever a equação 2.6 da seguinte 

forma: 

     ⃗       [   ⃗⃗   ⃗  
 

 
          ],                                  [2.9] 

onde A é uma constante independente de r. A equação acima é uma solução assintótica, para 

se obter    ⃗  da equação 2.5 e essa solução descreve muito bem as interações físicas 

envolvidas no problema descrito, do espalhamento de elétrons por um campo de potencial. 

 

2.4 - SEÇÕES DE CHOQUE 

De acordo com Joachain (1975) 
[29]

, podemos definir “fluxo” utilizando-se da densidade 

de corrente associada à equação de Schrödinger independente do tempo (equação 2.4), como 

sendo: 

   ⃗  
 

  
[   ⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗  ]                                                     [2.10] 

onde o fluxo total é composto por três componentes: 

 

   ⃗   ⃗     ⃗     ⃗                                   [2.11] 

 

Na equação acima,  ⃗    é o fluxo incidente,  ⃗    é o fluxo espalhado e  ⃗    corresponde 

ao fluxo de interferência. 
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 Sabendo que   
 

  
 e que   

  

 
, portanto    

 

  
 
  

 
      e, utilizando-se da 

equação 2.9, podemos obter o fluxo de partículas incidentes ( ⃗   ) na direção r, que 

atravessam uma área   ⃗ em direção determinada por θ e φ:  

 

 ⃗      ̂
         .                                                [2.12] 

 Podemos também obter o fluxo de partículas espalhadas ( ⃗      ⃗⃗⃗
): 

 

 ⃗      ̂
        |      | 

 

  
 ,                          [2.13] 

onde   e    são, respectivamente, uma constante de normalização e seu complexo conjugado. 

 É possível obter o número de partículas espalhadas (Nesp), a partir da equação 2.13: 

 

            |      |     .                                            [2.14] 

 Dividindo o número de partículas espalhadas por unidade de tempo, (Nesp), pelo fluxo 

de partículas incidentes, por unidade de tempo, é possível obter a seção de choque diferencial 

(SCD): 

 

  

  
 |      | .                                      [2.15] 

 A seção de choque integral (SCI) é obtida com a integração da seção de choque 

diferencial, descrita acima, sobre todos os ângulos de espalhamento: 

 

  ∫   ∫       |      | 
 

 

  

 
.                          [2.16]  
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 No problema de espalhamento de elétrons por um campo de potencial, para qualquer  

θ ≠ 0, o fluxo de interferência é nulo ( ⃗     ̂
  ). Dessa forma, é necessário estudar o fluxo de 

interferência apenas para o caso de θ = 0. 

 Para o estudo descrito acima vamos considerar a figura abaixo 
[29]

: 

 

 

  

 

Figura 2.2: Representação do ângulo δθ e da área dA. 

 

 Tomemos a expressão do termo do fluxo de interferência radial: 

 

 ⃗     ̂
    

  

 
[      

            

 
        

             

 
].       [2.17] 

 

 Integrando a equação 2.17 sobre uma região angular δθ muito próximo de θ = 0, 

podemos obter: 

 

 ⃗     ̂
       

 

 
         .                    [2.18] 

E sabendo que, 

 

 ⃗⃗⃗  ⃗   ,                   [2.19] 

 

Implicará na seguinte relação: 
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    ⃗    ⃗      ⃗      ⃗                         [2.20] 

Ou então, 

 

  ∫  ⃗     ̂
      ∫  ⃗     ̂

      ∫  ⃗     ̂
                    [2.21] 

 

 Lembrando que o fluxo incidente para θ ≠ 0 é nulo, e ainda utilizando-se da equação 

2.15, podemos obter a seguinte expressão: 

 

 ∫
  

  
              ,                      .22] 

 

Reescrevendo a expressão acima, obtemos que: 

 

     
  

 
            ,                [2.23] 

 

onde          é a amplitude de espalhamento elástico para    . 

 A equação 2.23 é denominada teorema ótico 
[30]

, ou ainda relação de Bohr-Peierls-

Placzek 
[29]

. Essa equação é muito importante para o estudo das seções de choque, pois através 

dela podemos calcular a seção de choque total (SCT), utilizando apenas o valor da amplitude 

de espalhamento elástica para o ângulo    . 

 Por fim, podemos definir a seção de choque de absorção total (SCAT) como sendo a 

diferença entre as seções de choque totais e as seções de choque integrais elásticas, ou seja: 

     

                                                  [2.24] 
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2.5  – EQUAÇÃO DE LIPPMANN-SCHWINGER 

 

A equação 2.5 pode ser reescrita na sua forma integral, a qual é conhecida como 

equação de Lippmann-Schwinger
 [29-31]

: 

 

   ⃗⃗ ⃗⃗   ⃗   
 ⃗⃗ 

   ⃗  ∫    ⃗  ⃗
      ⃗      ⃗⃗ ⃗⃗   ⃗

     ⃗  ,        [2.25] 

onde  
 ⃗⃗ 

   ⃗  é uma onda plana incidente, descrita na equação 2.7, com o vetor de onda  ⃗⃗ . 

 
 ⃗⃗ 

   ⃗  é solução da equação homogênea de espalhamento:  

 

[  
    ]    ⃗   .           [2.25]  

 

 Ainda com relação à equação 2.25,     ⃗  ⃗
   é a função de Green da partícula livre 

[29]
: 

 

  [  
    ]    ⃗  ⃗

      ⃗  ⃗  ,        [2.27] 

 

onde    ⃗  ⃗   é a função delta de Dirac. 

 Sabendo que    ⃗  ⃗         ∫    ⃗⃗   ⃗  ⃗    ⃗⃗ , podemos obter a representação 

integral da função de Green, como sendo: 

 

    ⃗  ⃗
          ∫

   ⃗⃗⃗   ⃗⃗⃗  ⃗⃗⃗  

      
  ⃗⃗ .           [2.28] 

 

 A definição de     ⃗  ⃗
   possui uma divergência quando a integração sobre           

  ⃗⃗          ̂ passa através de um dos pólos      . Quando se remove essa 
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singularidade garante-se que a função de Green satisfaça a condição assintótica sobre a função  

   ⃗⃗ ⃗⃗   ⃗ , descrita na equação 2.9, e assim encontramos que: 

 

  
   ⃗  ⃗   

 

  

    | ⃗⃗⃗  ⃗⃗⃗ |

|    |
.                    [2.29]  

 

Através da equação 2.29, podemos obter as equações de Lippmann-Schwinger que já 

incorporam as condições assintóticas sobre  
 ⃗⃗ 

   ⃗  da equação 2.9:  

 

 
 ⃗⃗ 

   ⃗   
 ⃗⃗ 

   ⃗  ∫  
   ⃗  ⃗      ⃗      ⃗⃗ ⃗⃗

   ⃗     ⃗  ,       [2.30] 

onde o sinal (+) se refere a uma onda esférica emergente e o sinal (-) a uma onda esférica 

convergente. 

 Comparando-se a equação 2.30 com a equação 2.9, pode-se obter a representação 

integral da amplitude de espalhamento da seguinte forma 
[32]

: 

 

      ⟨ 
 ⃗⃗ 
 | | 

 ⃗⃗ 
 ⟩        ,            [2.31] 

onde a matriz de transição     é definida da seguinte forma: 

 

    ⟨ 
 ⃗⃗ 
 | | 

 ⃗⃗ 
 ⟩,                [2.32] 

ou também: 

 

    ⟨ 
 ⃗⃗ 
 | | 

 ⃗⃗ 
 ⟩.               [2.33] 
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 A seção de choque diferencial, descrita na equação 2.15, pode então ser representada 

da seguinte forma: 

 

(
  

  
)
   

    |   |
 
.              [2.34]  

 Dessa forma, podemos notar que encontrar a matriz de transição    , é essencial para 

solucionar o problema de espalhamento. 
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3 - COLISÃO ELÉTRON-MOLÉCULA 

Neste capítulo será apresentado o potencial óptico de interação entre elétron incidente e 

molécula alvo, potencial este que foi utilizado para representar as interações físicas 

envolvidas no processo do espalhamento elétron-molécula. 

 

3.1 - CANAIS ACOPLADOS 

Existem algumas situações complicadoras na resolução da equação de Schrodinger 

para o estudo de colisões de elétrons por moléculas (equação 2.5). Esse estudo se torna bem 

mais complexo do que o espalhamento de um elétron por um potencial estático central, devido 

as seguintes dificuldades
 [32]

: 

- A equação de movimento do sistema é um equação de muitos corpos, dessa forma não existe 

uma solução analítica; 

- O elétron incidente é idêntico aos elétrons da molécula alvo, requerendo assim que a função 

de onda total satisfaça o princípio de exclusão de Pauli; 

- Alguns processos inelásticos podem ocorrer se o elétron incidente possuir energia alta, pois, 

nestes casos, podem provocar transições da molécula para muitos estados excitados. 

 Para se resolver a equação de espalhamento e determinar as seções de choque , será 

necessário lançar mão de algumas aproximações. 

  

3.2 - EXPANSÃO EM ESTADOS ACOPLADOS 

A expansão em estados acoplados consiste em se expandir a função de onda total do 

sistema (elétron + molécula) em termos de um conjunto completo de estados não perturbados 

do alvo isolado, truncando a expansão em um determinado número de canais 
[33]

: 
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 ( ⃗  ⃗   ⃗⃗ )   ∑     ⃗  
 ( ⃗   ⃗⃗ ) ,            [3.1] 

onde n representa o enésimo canal de espalhamento,  ⃗     ⃗⃗⃗ ⃗     ⃗⃗⃗      ⃗⃗⃗⃗⃗  são as coordenadas 

dos N elétrons e  ⃗⃗    ⃗⃗     ⃗⃗     ⃗⃗   são as coordenadas dos M núcleos da molécula alvo. 

 A função de onda total do sistema á representada por uma expansão, onde a função de 

onda associada ao elétron do espalhamento se torna o coeficiente da mesma, aplicado ao 

conjunto completo de funções de base, as quais são autofunções do Hamiltoniano molecular 

do alvo, considerando que os acoplamentos de spins foram tratados corretamente, e ainda que 

  é o operador de antissimetrização usual. 

 Ao inserirmos a equação 3.1 na equação 2.5 e utilizando da relação   
  
 

 
   

 , 

podemos chegar a um conjunto de equações acopladas para as funções de um elétron,     ⃗ . 

Com isso, a situação que inicialmente tratava de N+1 elétrons ficou reduzida ao problema de 

apenas um elétron: 

 [  
    

 ]    ⃗   ∑      ⃗     ⃗  ,          [3.2] 

onde    ⃗  é a matriz do potencial de interação.  

 

3.3- POTENCIAL ÓPTICO 

  Na equação de canais acoplados, equação 3.2, conseguimos reduzir o problema de 

N+1 elétrons para um conjunto de equações de um elétron apenas, porém a solução ainda é 

muito difícil. No entanto, pesquisas recentes tem obtido bons resultados para descrever o 

espalhamento elástico utilizando-se de potenciais ópticos de interação no cálculo das seções 

de choque. Para se obter as seções de choque ou, equivalentemente, calcular a matriz de 

transição, pode-se utilizar de um potencial de interação que descreva adequadamente as 

dinâmicas de colisão entre elétron-molécula.  

 O potencial de interação apresenta a seguinte forma:  

                       ,               [3.3] 
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onde      é a parte do potencial de interação formado pelas contribuições de potencial 

estático,       é  o potencial de troca,       é  o potencial de correlação-polarização e     é o 

potencial de absorção. 

  

 3.3.1 POTENCIAL ESTÁTICO 

O potencial      descreve as interações eletrostáticas médias entre o elétron incidente 

com os elétrons da molécula alvo (repulsivas) e as interações entre o elétron incidente e os 

núcleos da molécula alvo (atrativas). Esse potencial pode ser escrito da seguinte maneira: 

 

        ⃗  ⟨  
   ⃗   ⃗⃗  | ∑

  

| ⃗     ⃗⃗ |
 
    ∑

 

| ⃗     ⃗ |
 
   |  

   ⃗   ⃗⃗  ⟩.           [3.4] 

A equação 3.4 descreve as interações eletrostáticas entre o elétron incidente de 

coordenada  ⃗    com os N elétrons da molécula alvo de coordenadas  ⃗  onde   ⃗  

  ⃗    ⃗    ⃗  , e também descreve a interação entre o elétron incidente com os M núcleos do 

alvo de coordenadas  ⃗⃗  sendo  ⃗⃗    ⃗⃗    ⃗⃗    ⃗⃗  .  

 

3.3.2 POTENCIAL DE TROCA 

O potencial de troca,     , leva em consideração a indistinguibilidade dos elétrons do 

sistema (elétron incidente e elétrons da molécula alvo). Dessa forma o potencial de troca do 

sistema, atuando na função do elétron do espalhamento é descrito da seguinte forma 
[34]

: 

 

      ⃗  ⟨  
   ⃗    ⃗   ⃗⃗     ⃗    | ∑

 

| ⃗     ⃗ |
 
   |  

   ⃗    ⃗     ⃗     ⃗⃗     ⃗  ⟩.    

          [3.5] 

 Os potenciais       ⃗  e       ⃗  são obtidos a partir da função de onda que descreve o 

estado fundamental da molécula alvo. 
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3.3.3 POTENCIAL DE CORRELAÇÃO-POLARIZAÇÃO 

A ultima parte do potencial real considera as distorções da densidade de carga (nuvem 

eletrônica) da molécula, devido à interação entre o elétron incidente e os elétrons da molécula 

alvo. Podemos obter esse potencial via ab initio ou por modelos de distribuição de densidade 

eletrônica local. Utilizamos um potencial modelo sem parâmetros 
[35]

 obtido em um modelo 

de gás de elétron livres (FEG, Free-Electron-Gas). Esse potencial é composto  por duas partes, 

de curto e longo alcance, conhecidas por potencial de correlação e potencial de polarização. 

 O potencial de correlação       é uma função direta da densidade de carga molecular 

   ⃗  e da energia de correlação, dessa forma podemos calcular esse potencial para vários 

intervalos e expressar em termos da variável de densidade    
[35]

: 

 

    ⃗  (
 

     ⃗ 
)

 

 
.                 [3.6] 

Em unidades atômicas o potencial é dado por: 

 

     ⃗  {

                                                 

    
 

 
    

 
  

 

 
     

       
 
       

           
  

[3.7] 

 

Onde          ,           e          . Esse potencial de correlação não possui 

simetria esférica, mas podemos expandir em ondas parciais através dos Polinômios de 

Legendre   , 

 

     ⃗  ∑   
               .                    [3.8] 
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A parte do potencial referente ao longo alcance, denominada potencial de polarização 

      , pode ser expressa da seguinte forma: 

 

         
 

 
(
  

   
  

          ).                      [3.9] 

 

3.3.4- POTENCIAL DE ABSORÇÃO 

 Sabe-se que devido aos efeitos de absorção, os valores das seções de choque 

diferenciais obtidas através da teoria, na faixa de energia intermediaria e alta, se afastam dos 

valores experimentais
 [36]

, e ainda que o tratamento ab initio desses efeitos se torna muito 

difícil. Por isso, foi utilizado um potencial de absorção semi-empírico, desenvolvido por Lee 

et al. 
[37]

 e denominado de Scaled-Quasi-Free-Scattering-Model (SQFSM), o qual foi 

elaborado a partir da terceira versão do potencial modelo de espalhamento quase livre 

(QSFM), desenvolvido por Staszewska et al. 
[38]

. 

 O potencial SQFSM é dado, em unidades atômica (h=m=e=1), pela seguinte 

expressão:  

 

     ⃗        ⃗ (
  

 
)

 

 
(

  

     
 )        

           .     [3.10] 

 

 

onde, 

          .                   [3.11] 

 

  
   

 

     
  

.               [3.12] 
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 [ (    )    

 ]

       
.  

                    [3.13] 

 

            
        

      
.                          [3.14] 

onde    é a energia (em rydbergs) do elétron incidente,     ⃗  é o momento de Fermi do alvo, 

   ⃗  é a densidade de elétrons do alvo e      é a função Heaviside, definida como sendo 

       para     e        para    . 

 De acordo com Staszewska et al. 
[38]

, 

 

   ⃗      
              .                 [3.15] 

 

   ⃗      
             .                 [3.16] 

onde I é o potencial de ionização e   é a energia média de excitação. 

 O fator de escala adimensional introduzido por Lee et al. 
[37]

  é dado por: 

 

            
 

   
.                    [3.17] 

 O segundo e o terceiro termo da equação acima representam as correções nas regiões 

de baixa e alta densidades, respectivamente e, M e N são parâmetros escolhidos 

empiricamente. 
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4- MÉTODO DE CÁLCULO EPolyScatD 

 Nesse capítulo, será abordado o método computacional utilizado nesse trabalho para se 

calcular as seções de choque de interesse. O pacote computacional utilizado é denominado 

EpolyScatD. 

 

 4.1 O EPolyScatD   

 O estudo da interação elétron-molécula através de cálculos de seções de choque é algo 

que requer certo grau de esforços computacionais. Devido à complexidade dos cálculos, ao 

longo das décadas foram desenvolvidos diversos métodos para se auxiliar na resolução da 

equação de Schrodinger para espalhamento. Neste trabalho, para calcular os valores das 

seções de choque de interesse, utilizamos o método denominado EpolyScatD, que foi 

desenvolvido originalmente por Lucchese et al. 
[27]

  e, recentemente, modificado de Souza et 

al. 
[28]

 e por Lee et al. 
[11]

. 

O EPolyScatD faz uso de um potencial óptico de interação, que tem a forma 

apresentada na equação 3.3, para descrever a interação elétron-molécula. O uso desse 

potencial reduz o problema de muitos corpos da interação elétron-molécula ao espalhamento 

de uma única partícula em um único canal.  

A função de espalhamento satisfaz a equação: 

 

[          ]   ⃗   ,                 [4.1] 

onde Uopt=2Vopt é o potencial óptico reduzido e k é a magnitude do momento linear do 

elétron. O elemento da matriz de transição T pode ser representado da seguinte forma: 

 

    ⟨ 
 ⃗⃗ 
 |    |  ⃗⃗ 

 ⟩                       [4.2] 
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onde    é a função da onda plana não perturbada. Utilizando-se do formalismo conhecido 

como “two-potential” 
[39]

 é possível separar o potencial óptico como a soma de dois 

potenciais: 

 

          .              [4.3] 

A matriz T pode, então, ser reescrita como a soma de duas parcelas 

 

                        [4.4] 

onde T1 está relacionada com o a primeira parcela do potencial U1: 

 

   ⟨ 
 ⃗⃗ 
 |  |  ⃗⃗ 

 ⟩.                [4.5] 

e T2 está relacionada com o a segunda parcela do potencial U2: 

 

   ⟨ 
 ⃗⃗ 
 |  |  ⃗⃗ 

 ⟩.                 [4.6] 

 Nas equações 4.5 e 4.6, a função   , denominada de onda distorcida, é a solução da 

equação de espalhamento considerando-se apenas a primeira parte do potencial: 

 

[        ]   ⃗   .         [4.7] 

 Os potenciais U1 e U2 podem ser escolhidos arbitrariamente. Na metodologia utilizada 

pelo EPolyScatD, esses potenciais são definidos como: 

 

            
                           [4.8] 
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e 

 

             
         .                        [4.9] 

onde      é o potencial reduzido estático,      é o potencial reduzido de troca,     é o 

potencial reduzido de correlação-polarização,      é o potencial reduzido de absorção e      
    

é o potencial reduzido de troca local. Os potenciais      e      são obtidos a partir da função 

de onda do alvo, o potencial     é um proveniente de um potencial modelo livre de 

parâmetros obtido em um modelo de gás de elétrons livres (FEG) por Padial et al. 
[36]

 e o 

potencial     
    é gerado a partir do potencial de Hara, que também é baseado em um modelo 

de gás de elétrons livres 
[40]

 .   

 Para se resolver a equação 4.7, se utiliza um procedimento numérico denominado 

método de Runge-Kutta e assim obtêm-se   e   , porém isso só é possível devido ao fato de 

que o potencial U1 é composto por potenciais puramente locais.  

 Para se obter a matriz T2, foi utilizada a equação de Lippmann-Schwinger (equação 

2.30) combinada com os aproximantes de Padé, assim como foi realizado anteriormente por 

Lucchese e Mckoy 
[41]

 para moléculas lineares. Para isso, escolhe-se uma função arbitraria 

    definida como: 

 

        
    

  .                [4.10] 

com       . Os aproximantes de Padé para T2 podem ser calculados de acordo com a 

expressão descrita por Giaturco et al. 
[42]

: 

 

  [
 

 
]  ∑ ⟨  |  | 

    ⟩(   
  )⟨     |  | 

 ⟩ 
              [4.11] 

onde (   
  ) é o (i,j)ésimo elemento da matriz inversa da matriz D que possui elementos:  

 

    ⟨     |       
   | 

    ⟩.            [4.12] 
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Como a molécula de interesse deste projeto têm alto momento dipolar, a convergência 

para a expansão em ondas parciais da amplitude de espalhamento de j0 =0 para j =1 se torna 

extremamente lenta devido às interações de longo alcance do potencial de dipolo. Não levar 

em conta esses termos significa obter valores equivocados de seções de choque diferenciais 

(principalmente para ângulos pequenos) e consequentemente de todas as outras seções de 

choque. Para levá-los em conta, se fez necessária a utilização da bastante conhecida: 

complementação com Born 
[43]

. 

De forma geral, a complementação com Born consiste em utilizar-se de uma fórmula 

analítica para levar em conta a contribuição dos termos maiores da expansão em ondas 

parciais para a amplitude de espalhamento. Desta maneira, a amplitude de espalhamento (ou, 

similarmente, a matriz T) pode ser escrita como: 

       ∑                 
          .         [4.13] 

 

onde f 
B
 é a amplitude de Born completa obtida analiticamente,         é a amplitude na 

expansão em ondas parciais obtida pelo EPolyScatD e         
  é a componente correspondente 

obtida pela primeira aproximação de Born. 
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5- RESULTADOS E DISCUSSÕES 

Neste capítulo, serão apresentados os resultados obtidos das seções de choque para 

molécula de pirimidina, além de análise desses resultados em comparação com dados 

existentes na literatura. 

 

5.1- PROPRIEDADES MOLECULARES DA PIRIMIDINA 

A molécula de Pirimidina é um composto semelhante ao benzeno. Com fórmula 

molecular C4H4N2, sua estrutura é formada por um anel heterocíclico contendo dois átomos 

de nitrogênio nas posições 1 e 3 e possui 42 elétrons. 

 A função de onda molecular foi obtida através da utilização do pacote computacional 

denominado GAMESS 
[44]

. Essa função foi gerada em nível Hartree-Fock (HF) com conjunto 

de funções de base TZP aumentado com uma função d. Para realização do cálculo, definiu-se 

a pirimidina como pertencente ao grupo pontual de simetria C2V e utilizou-se de geometria de 

equilíbrio otimizada encontrada na literatura 
[45]

. Algumas das propriedades obtidas são 

mostradas na Tabela 5.1. 

Energia Total 

(u.a.) 

Momento de 

Dipolo (u.a.) 

αxx 

(u.a.) 

αyy 

(u.a.) 

αzz 

(u.a.) 

-262,76736 2,385 22,54 55,06 59,06 

Tabela 5.1: Propriedades da molécula de pirimidina 

A energia total calculada foi -262,76736 u.a., valor um pouco menor que o resultado 

de -262,75 u.a. calculado por Masin et al. 
[46]

. O valor do momento de dipolo (μ) calculado foi 

de 2,385 D, o que está de acordo com o valor experimental de 2,334 D (  0,01) 
[45]

. Os 

valores das polarizabilidades (αxx, αxx e αxx), necessárias para a geração da forma assintótica do 

potencial de correlação-polarização, foram retirados do banco de dados do National Institute 

of Standards and Technology (NIST) 
[45]

. As polarizabilidades escolhidas foram calculadas 

em nível Hartree-Fock (HF) com conjunto de funções de base aug-cc-pVDZ.  
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5.1.1 – SEÇÕES DE CHOQUE DIFERENCIAIS ELÁSTICAS (SCD) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gráfico 5.1 – SCD para espalhamento elástico e
-
-C4H4N2 para: (a) 3 eV e (b) 6 eV. Linha sólida, 

resultados calculados com a correção de Born; linha tracejada, resultados calculados sem a correção de 

Born; linha tracejada curta, resultados calculados com o método da Matriz-R, por Masín et al. 
[46]

; 

linha traço e ponto, resultados calculados com o método de Schwinger Multi-Canal (SMC), por 

Palihawadana et al. 
[47]

; linha pontilhada, resultados calculados com o Modelo dos Átomos 

Independentes e corrigido pela Regra da Aditividade (MAI-RA), por Palihawadana et al. 
[47]

; círculos 

sólidos, resultados experimentais de Palihawadana et al. 
[47]

. 
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Gráfico 5.2 - SCD para espalhamento elástico e
-
-C4H4N2 para: (a) 10 eV e (b) 15 eV. Linha sólida, 

resultados calculados com a correção de Born; linha tracejada, resultados calculados sem a correção de 

Born; linha tracejada curta, resultados calculados com o método da Matriz-R, por Masín et al. 
[46]

; 

linha traço e ponto, resultados calculados com o método de Schwinger Multi-Canal (SMC), por 

Palihawadana et al. 
[47];

 linha pontilhada, resultados calculados com o Modelo dos Átomos 

Independentes e corrigido pela Regra da Aditividade (MAI-RA), por Palihawadana et al. 
[47]

; círculos 

sólidos, resultados experimentais de Palihawadana et al. 
[47]

. 
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Nos gráficos 5.1 e 5.2, são apresentadas as seções de choque diferenciais (SCD) 

calculadas com e sem a correção de Born, para o espalhamento elástico entre o elétron 

incidente e a molécula de pirimidina (C4H4N2), com a energia do elétron incidente variando 

entre 3 e 15 eV. Para essa faixa de energia, a qual é denominada faixa de baixas energias, 

podemos desprezar os efeitos de absorção, uma vez que essas energias estão abaixo ou na 

proximidade da energia de ionização da molécula e, dessa forma, é pouco plausível a 

ocorrência de processos de espalhamento inelástico. Para efeito de comparação, apresentamos 

os dados experimentais e resultados teóricos calculados por Palihawadana et al. 
[47]

, através 

dos métodos Schwinger Multi-Canal (SMC) e Modelo de Átomos Independentes corrigido 

pela Regra da Aditividade (MAI-RA), além dos resultados teóricos calculados por Masín et 

al. 
[46]

, através do método da Matriz-R.  

A partir dos resultados mostrados nos gráficos 5.1 (a) e (b), com energias de 3 e 6 eV 

respectivamente, podemos notar que as curvas das SCD obtidas com a inclusão da correção de 

Born apresentam oscilações. Recentemente, o mesmo comportamento foi observado para 

outras moléculas polares, como o metanol e o etanol 
[11,48]

. Esse comportamento pode indicar 

uma limitação do procedimento da correção de Born. No entanto, as oscilações  observadas 

nas SCD calculadas se tornam mais suaves conforme há o aumento nas energias incidentes. 

Nas energias de 10 e 15 eV, mostradas respectivamente nos gráficos 5.2 (a) e (b), a partir do 

ângulo de 20
o
, o qual foi o ponto de partida das medições de Palihawadana et al. 

[47]
, os 

valores calculados com e sem a correção de Born estão em completo acordo com os dados 

experimentais.  

Para energias baixas, as SCD teóricas calculadas usando método SMC estão em 

concordância com os resultados obtidos no presente trabalho utilizando-se da correção de 

Born, exceto para ângulos de espalhamento próximos de 180
o 

e 0
o
. A ausência da correção de 

Born nos resultados obtidos através do método SMC é a origem dessa discrepância. A 

comparação dos resultados obtidos no presente trabalho com os resultados das SCD obtidos 

por Masín et al. 
[46]

 através do método da Matriz-R também mostra boa concordância, 

enquanto que os resultados obtidos através do MAI-RA para energias de 6 e 10 eV estão em 

discordância com todos os resultados teóricos, bem como os dados experimentais.  
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Gráfico 5.3 - SCD para espalhamento elástico e
-
-C4H4N2 para: (a) 20 eV e (b) 50 eV. Linha sólida, 

resultados calculados com a correção de Born; linha tracejada, resultados calculados sem a correção de 

Born; linha tracejada curta, resultados calculados com o método da Matriz-R, por Masín et al. 
[46]

; 

linha traço e ponto, resultados calculados com o método de Schwinger Multi-Canal (SMC), por 

Palihawadana et al. 
[47]

; linha pontilhada, resultados calculados com o Modelo dos Átomos 

Independentes e corrigido pela Regra da Aditividade (MAI-RA), por Palihawadana et al. 
[47]

; círculos 

sólidos, resultados experimentais de Palihawadana et al. 
[47]

; triângulos, resultados experimentais de 

Majkovic et al. 
[49]

.  
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Gráfico 5.4 - SCD para espalhamento elástico e
-
-C4H4N2 para: (a) 100 eV e (b) 300 eV. Linha 

sólida, resultados calculados com a correção de Born; linha pontilhada, resultados calculados com o 

Modelo dos Átomos Independentes e corrigido pela Regra da Aditividade (MAI-RA), por 

Palihawadana et al. 
[47]

; triângulos, resultados experimentais de Majkovic et al. 
[49]

.   
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Nos gráficos 5.3 e 5.4, são apresentados os resultados teóricos de SCD calculados com 

e sem a correção de Born, para energias do elétron incidente variando entre 20 e 300 eV. 

Nessa faixa de energia, denominada de intermediária, os cálculos foram realizados incluindo-

se os efeitos de absorção, através da utilização do potencial de absorção Scaled Quasi-Free-

Scattering Model (SQFSM) 
[37]

, o qual foi explicitado anteriormente. Os dados experimentais 

de Palihawadana et al. 
[47]

, para energias acima de 50 eV, de Maljkovic et al.
[49]

, obtidos na 

faixa de energia de 50 a 300 eV, juntamente com os resultados teóricos calculados usando os 

métodos SMC 
[47]

 e MAI-RA 
[47,49]

, também são apresentados para comparação.  

Para energia incidente de 20 eV, os resultados de SCD obtidos no presente trabalho 

estão de acordo com os resultados obtidos através do método SMC na aproximação estático-

troca-polarização. Isso indica que, para essa energia, a absorção ainda não é significativa, 

mesmo para uma molécula de porte médio como é a pirimidina. Assim como ocorre para 

energias baixas, os resultados calculados através do MAI-RA estão bem diferentes dos 

obtidos no presente trabalho. A comparação dos resultados obtidos no presente trabalho com 

os dados experimentais mostra boa concordância qualitativa. Quantitativamente, é possível 

notar boa concordância para ângulos até 40
o
, enquanto que, para ângulo maiores, os 

resultados obtidos teoricamente superestimam os valores experimentais.  

Na energia incidente de 50 eV, os valores de SCD obtidos através do método SMC, 

sem levar em conta os efeitos de absorção, está significativamente acima dos resultados 

obtidos no presente trabalho, o que indica a importância de se considerar a influência desses 

efeitos na referida energia. Há uma boa concordância entre os resultados calculados e os dois 

conjuntos de dados experimentais apresentados 
[47,49]

. Além disso, existe uma melhora na 

comparação com os resultados obtidos através do MAI-RA. Nas energias de 100 e 300 eV, é 

boa a concordância entre os resultados calculados, os dados experimentais de Maljkovic et 

al.
[49]

 e os resultados calculados através do MAI-RA.  
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5.1.2 – SEÇÕES DE CHOQUE INTEGRAIS ELÁSTICAS (SCI) 

 

 

 

 

 

Gráfico 5.5 – SCI para espalhamento elástico e
-
-C4H4N2. Linha sólida, resultados teóricos sem a 

correção de Born; linha tracejada curta, resultados calculados através do método Close-Coupling, por 

Masín et al. 
[46]

; linha traço e ponto, resultados calculados com o método SMC, por Palihawadana et 

al. 
[47]

; círculos sólidos, resultados experimentais de Palihawadana et al. 
[47]

.  
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No gráfico 5.5, são apresentados os resultados teóricos das SCI obtidos sem a correção 

de Born, para o espalhamento elástico elétron-pirimidina. Para fins de comparação, os 

resultados teóricos obtidos através dos métodos SMC 
[47]

 e da Matriz-R 
[46]

, bem como os 

dados experimentais de Palihawadana et al. 
[47]

 também são mostrados. 

 Para energias superiores a 3 eV, existe boa concordância entre os resultados de SCI 

obtidos no presente trabalho com os outros conjuntos de dados, referentes tanto a resultados 

calculados teoricamente quanto a medidas experimentais. Entretanto, para energias menores 

do que 3 eV, os três conjuntos de resultados de SCI teóricas se diferem umas das outras, 

acentuadamente. Os resultados obtidos no presente trabalho se apresentam bem acima dos 

outros. Além disso, os valores das SCI de Masín et al. 
[46]

 apresentam duas ressonâncias 

centradas em 0,21 eV (
2
A2) e 0,63 eV (

2
B1), respectivamente, e uma ressonância larga em 5,15 

eV (
2
B1). Estas ressonâncias também foram identificadas por Winstead e Mckoy 

[50]
, porém 

em ordem diferente, isto é, (
2
B1), (

2
A2) e (

2
B1).  

No presente trabalho, foram identificadas uma ressonância em 1,4 eV e uma 

ressonância larga em 7,5 eV. A análise individual dos resultados de SCI para cada canal 

mostrou que ambas as ressonâncias são de simetria (
2
B1) e, provavelmente são as mesmas 

identificadas por Masín et al. 
[46]

, porém deslocadas para energias incidentes maiores. Esse 

deslocamento pode ser atribuído a diferença no tratamento dos efeitos de polarização. 
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5.1.3 –SEÇÕES DE CHOQUE TOTAL (SCT) E DE ABSORÇÃO TOTAL 

(SCAT) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gráfico 5.6 – (a) SCT e (b) SCAT para o espalhamento e
-
-C4H4N2. Linha Sólida, resultados teóricos 

calculados incluindo-se os efeitos de absorção; linha tracejada curta, resultados calculados com a 

correção de Born, por Masín et al. 
[46]

; linha pontilhada, resultados calculados através do MAI-RA, por 

Zecca et al. 
[51]

; círculos sólidos, valores experimentais, por Fuss et al.
[52]

 .  
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No gráfico 5.6 (a), são apresentados os resultados de SCT calculados com a correção 

de Born, para energias incidentes até 300 eV.  Para comparação, também são apresentados os 

resultados de SCT calculados com o método da Matriz-R com SEP e correção de Born 
[46]

 e as 

SCT obtidas através do MAI-RA, por Zecca et al. 
[51]

. Infelizmente, não  existem dados 

experimentais de SCT disponíveis na literatura, até o presente momento. Para baixas energias, 

os valores de SCT, tanto para os valores obtidos através do método da Matriz-R, quanto os 

obtidos através do MAI-RA, se projetam bem acima dos resultados calculados no presente 

trabalho. Essa discrepância, provavelmente existe devido as diferentes formas de se realizar a 

correção dos efeitos causados pelo alto dipolo. Nos cálculos efetuados no presente trabalho, a 

correção é feita sobre as amplitudes de espalhamento, enquanto que nos cálculos realizados 

através do método da Matriz-R ela é feita diretamente sobre as seções de choque. No entanto, 

existe boa aproximação dos valores de SCT com os obtidos via MAI-RA para energias acima 

de 50 eV.  

No gráfico 5.6 (b), são apresentados os resultados obtidos para a SCAT. Os resultados 

indicam o máximo de absorção em torno de 90 eV. Infelizmente, não existe dados 

experimentais ou outros resultados teóricos na literatura para fins de comparação. 
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6- CONCLUSÃO 

 

Foram apresentados neste trabalho, o estudo teórico para o espalhamento de elétrons 

por uma molécula de pirimidina (C4H4N2) nas faixas de energias baixas e intermediárias. Essa 

molécula alvo é altamente polar, devido a essa característica a SCD próximo a direção do 

elétron incidente, ou seja, com ângulos de espalhamento próximos de 180
o
, possuem varias 

oscilações. Além disso, os valores das SCI e SCT para energias incidentes baixas são 

visivelmente maiores que os resultados usados para comparação, porem para energias 

intermediárias os valores calculados coincidem bem com os outros conjuntos de dados. O 

nosso método foi capaz de fornecer valores de SCD com boa concordância com os outros 

resultados teóricos e experimentais disponíveis na literatura.  

Nossos cálculos identificaram duas ressonâncias 
2
B1 localizadas em 1,4 e 7,5 eV 

aproximadamente. Estas ressonâncias são provavelmente as mesmas que as observadas por 

Masín et al. 
[46]

, embora ligeiramente deslocado para energias incidentes mais elevadas, no 

entanto, a ressonância 
2
A2 identificado por ele em 0,21 eV não foi observado nesse trabalho. 

Essa discrepância pode ser devido as diferentes maneiras de calcular o potencial de 

correlação-polarização. 

 Para energias acima de 30 eV, os efeitos de absorção torna-se relevantes, portanto as 

SCD calculados considerando os efeitos de absorção se projeta abaixo dos valores calculados 

sem esses efeitos, principalmente para ângulos intermediários e grandes. Em geral, os valores 

das SCD e SCI calculados incluindo os efeitos de absorção estão em melhor acordo com os 

dados experimentais disponíveis na literatura, se comparado com os valores calculados sem 

tais efeitos. Podemos observar que os valores calculados sem o efeito de absorção 

superestimam os valores experimentais utilizados para comparação nesse trabalho, 

diferentemente dos valores calculados considerando os efeitos de absorção. 

 Esperamos que os valores obtidos nesse trabalho possam auxiliar em estudos futuros 

de interação entre elétron com moléculas orgânicas, além de preencher uma lacuna existente 

no estudo de seções de choque disponíveis na literatura. 
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