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Résumé

L'interaction entre des particules chargées et des tissus biologiques est une notion très présente

en radiothérapie. Dans ce travail, nous nous proposons de calculer numériquement les sections

e�caces di�érentielles et intégrales de la di�usion élastique d'électrons à faibles et à hautes

énergies par des biomolécules (type base azotée) constituant l'ADN et l'ARN, en particulier la

pyrimidine et l'adénine. Le traitement de ce problème s'est fait dans un cadre de la physique

quantique combinant les deux formalismes : les ondes partielles et l'approximation de Born en

considérant les di�érents potentiels à courte et à grande distance. Les sections e�caces di�éren-

tielles et intégrales, obtenues dans la plage d'énergie incidente 10eV - 5MeV , sont discutées et

comparées aux résultats disponibles dans la littérature. De façon générale, un bon accord est

obtenu.

Mots clés : Sections e�caces di�érentielles et intégrales, di�usion élastique d'électrons, pyri-

midine, adénine.

Abstract

The interaction between charged particles and biological tissue is a daily concept in radiothe-

rapy. In this work, we proposed numerical calculation of the di�erential and integrated cross

sections of electron elastic scattering at low and high energies by bimolecules (nitrogen base

type) constituting the DNA and RNA, in particular the pyrimidine and adenine. The problem

treatment is performed within a quantum mechanical framework combining the two formalisms :

the partial waves and Born approximation. The di�erential and integral cross sections obtained

in the investigated energy range 10eV - 5MeV are discussed and compared to the available

results in the literature. Generally, a good agreement is observed.

Key words : Di�erential and integral cross sections, electron elastic scattering, pyrimidine,

adenine.
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Introduction générale

L'interaction rayonnement-matière est impliquée dans des domaines de recherche très variés tels

que la physique des plasmas [1], l'astrophysique [2], l'industrie alimentaire [3] ou encore la ra-

diobiologie [4, 5]. En e�et, lorsqu'un rayonnement pénètre dans la matière, il modi�e certaines

propriétés du milieu irradié. Dans le cas spéci�que d'une matière biologique, cellule vivante, cette

altération, lorsqu'elle n'est pas corrigée, peut entrainer à long terme l'apparition d'aberrations

chromosomiques pouvant entrainer des mutations, cancers ou la mort cellulaire. Paradoxalement,

L'irradiation a pour but de détruire les cellules cancéreuses tout en préservant le mieux possible

les tissus sains et les organes avoisinants : c'est le cas de la radiothérapie. Ainsi, Il est donc im-

portant de pouvoir suivre le trajet de la particule incidente dans la matière biologique, a�n de

comprendre en détails l'action des rayonnements ionisants sur le milieu biologique, tant sur le

plan macroscopique que moléculaire, a�n de pouvoir mieux prédire et contrôler ses e�ets.

Dans le cadre de ce travail, nous sommes allé plus loin en modélisant le milieu biologique, non pas

par la molécule d'eau, mais par des bases azotées telles que la pyrimidine et l'adénine. Notre choix

est porté sur ces deux molécules (cibles) pour leur abondance dans le corps humain et leur agen-

cement à plusieurs autres molécules di�érentes. De plus, ces deux molécules cibles ( pyrimidine et

adénine) sont les constituants les plus importants de l'ADN et de l'ARN sous forme de nucléotides

dans la cellule vivante. D'ailleurs, de nombreux travaux théoriques et expérimentaux portant sur

les collisions élastiques entre les particules chargées et les deux biomolécules (la pyrimidine et

l'adénine) ont été reportés. Notamment, Sanche et collaborateurs [6] ont montré l'importance des

électrons à basse énergie pour la rupture de brin d'ADN. Mentionnons aussi les travaux de Blanco

et García [7, 8] basés sur le calcul des sections e�caces élastiques et inélastiques pour des énergies

comprises entre 10eV et 10keV et ceux rapportés par Mo»ejko et Sanche [9] en utilisant le mo-

dèle des atomes indépendants ( IAM ) incluant un potentiel statique et de polarisation pour des

énergies incidentes allant de 50eV à 4keV . À faible énergie de di�usion, nous avons également le

modèle qui inclut en plus du potentiel statique, les e�ets d'échange et de corrélation-polarisation

développé par Tozani et Greene sur des bases d'ADN et d'ARN [10]. D'autre part plusieurs cher-

cheurs ont étudié la di�usion par les constituants d'ADN principalement sur le tétrahydrofurane,

qui est couramment utilisé comme substitut du désoxyribose composant l'ADN des cellules de la

colonne vertébrale [11, 12, 13]. De plus, la méthode de R-matrix a été développée par Dora et al.

1



Introduction générale 2

[14] pour évaluer les sections e�caces élastiques et inélastiques sur les bases cytosine, thymine et

pyrimidine. En outre, Ferraz et al. [15] ont combiné le potentiel d'absorption pondéré quasi-libre

(SQFS) avec la contribution de la combinaison statique-échange-corrélation-polarisation et ont

déterminé les sections e�caces di�érentielles et intégrales de la di�usion élastique, ainsi que les

sections e�caces d'absorption (inélastique) et totale pour l'interaction électron-pyrimidine pour

des énergies d'impact allant de 0, 2eV à 500eV . Maljkovic et al. [16] ont mesuré les sections e�-

caces di�érentielles de la pyrimidine pour des angles de di�usion allant 30◦ à 110◦ dans le domaine

des énergies incidentes entre 30eV et 300eV . De plus, Baek et al. [17, 18] ont proposé le modèle

modi�é d'atomes indépendants (MIAM) pour prendre en compte la di�usion multiple d'électrons

à l'intérieur de la molécule et la di�usion due aux potentiels à longue distance. Récemment, Fuss

et al. [19] ont réalisé des simulations sur des particules chargées pour le calcul des dommages

induits par des rayonnements sur les molécules de pyrimidine et d'eau.

Étant donné le succès du modèle développé par Aouchiche et Champion [20, 21], nous proposons

de l'appliquer dans ce travail aux molécules biologiques : pyrimidine et adénine. De plus dans ce

travail nous nous intéressons à des électrons de basses et hautes énergies, puisque ce paramètre

in�ue beaucoup sur le phénomène de collisions. En e�et, plus l'énergie de l'électron est faible, plus

la particule incidente passe plus de temps aux voisinages de la molécule cible. Ainsi, des e�ets �ns

tels que la di�usion multiple de l'électron sur la molécule, peuvent avoir une grande importance

dans les interactions. Les résultats de ces interactions sont rapportés dans notre travail sous forme

de section e�cace di�érentielle ou intégrale.

Ce rapport de stage est constitué de deux chapitres. Après avoir donné un rappel bibliographique

sur la di�usion par impact des particules chargées et l'intérêt des deux cibles (pyrimidine et

adénine) dans l'introduction générale, nous détaillons ce rapport de stage par deux chapitres.

Dans le premier, nous détaillerons l'aspect théorique de cette étude en présentant le formalisme

quantique utilisé ainsi que les contributions à la section e�cace di�érentielle des di�érents poten-

tiels d'interactions. Le deuxième chapitre est consacré aux résultats numériques obtenus à savoir

les sections e�caces di�érentielles, pour di�érentes énergies incidentes, en fonction de l'angle de

di�usion a�n de montrer les di�érents phénomènes physiques (échange, corrélation-polarisation,

interaction inter-atomique, di�usion multiple, . . .) intervenants dans les processus de collisions.

En�n, nous terminons par une conclusion où seront consignés les points les plus importants de

notre travail.



Chapitre 1

Rappels théoriques sur la di�usion

élastique

1.1 Introduction

Ce chapitre est consacré aux notions théoriques concernant les phénomènes de collisions entre des

particules chargées et la matière biologique. Ces collisions donnent lieu à des réactions diverses.

Parmi toute les réactions possibles et dans certaines conditions, on distingue la di�usion du pro-

jectile, qu'on peut classer en deux catégories : la di�usion inélastique et la di�usion élastique. Dans

notre cas, on s'intéresse qu'à la di�usion élastique d'électrons par une cible biomoléculaire. En ef-

fet, cette étude s'exprime, assez souvent, par des quantités physiques appelées sections e�caces de

di�usion élastique. L'objectif d'une telle étude est de préciser les rôles des potentiels d'interaction

entre les di�érentes particules composant le système en tenant compte des interactions entre les

électrons projectiles et les di�érentes charges des cibles biomoléculaires et cela en considérant une

contribution principale, dite du potentiel statique. Ce dernier est calculé numériquement dans ce

travail à travers des fonctions d'onde atomiques. Deux autres contributions �nes dues aux e�ets

de corrélation-polarisation et d'échange sont ajoutées au potentiel principal.

1.2 Méthodes de calcul des sections e�caces

Pour le calcul des sections e�caces, on peut utiliser deux méthodes di�érentes selon l'énergie

de la particule incidente. Dans le cas d'une énergie incidente élevée, la particule cible n'a subit

qu'une simple perturbation par le faisceau d'électrons incident, et dans ce cas la section e�cace

est calculée à l'aide de l'approximation de Born. Alors que pour des particules incidentes de basses

énergies, cette approximation n'est plus valable et les sections e�caces sont ainsi calculées par

une méthode dite du déphasage qui utilise un développement en ondes partielles.

3



CHAPITRE 1. RAPPELS THÉORIQUES SUR LA DIFFUSION ÉLASTIQUE 4

1.2.1 Formalisme des ondes partielles (Méthode de déphasage)

Pour le calcul de la section e�cace , il faut déterminer la solution de l'équation de Schrödinger

en coordonnés sphériques qui est dé�nie comme suit :[
− ~2

2me

d2

dr2
+

−→
L 2

2mer2
+ V (r)

]
Ψn,l,m(r, θ, ϕ) = EΨn,l,m(r, θ, ϕ) (1.1)

où
−→
L vecteur du moment cinétique orbital, l est le nombre quantique orbital associé à

−→
L et m

est le nombre quantique associé à la projection de
−→
L . Nous séparons la variable radiale et les

variables angulaires, la fonction d'onde Ψn,l,m(r, θ, ϕ) s'écrit :

Ψn,l,m(r, θ, ϕ) =
∞∑
l=0

Rn,l(r)Y
m
l (θ, ϕ) (1.2)

où Y m
l (θ, ϕ) sont les harmoniques sphériques et Rn,l(r) est la fonction radiale, solution radiale de

l'équation de Schrödinger :[
− ~2

2me

d2

dr2
+

~2

2me

l(l + 1)

r2
+ V (r)− E

]
Rn,l(r) = 0 (1.3)

En faisant un changement de variables adéquat : χl(r) = rRn,l(r), E = ~2
2me

k2 et V (r) = ~2
2me

U(r) ;

puis on remplace χl(r) , E et V (r) dans l'équation (1.3), cette dernière devient :[
d2

dr2
− l(l + 1)

r2
+ k2 − U(r)

]
χl(r)

r
= 0 (1.4)

Selon la forme du potentiel U(r), la résolution de l'équation (1.4) est très compliquée. On fait

ainsi appel à une méthode de calcul en émettant l'hypothèse suivante. L'onde associée à une

particule libre a la même forme que l'onde décrivant le comportement d'une particule traversant

une zone de potentiel sauf que ce dernier provoque un retard pour l'onde et se traduit ainsi par

un déphasage d'où l'appellation de méthode des déphasages. On considère dans un premier temps

le cas d'une particule libre (U(r) = 0).

1.2.1.1 En absence du potentiel (particule libre)

Pour ce cas, le potentiel est nul et donc l'équation (1.4) devient :[
d2

dr2
− l(l + 1)

r2
+ k2

]
R

(0)
n,l (r) = 0 (1.5)

où R(0)
n,l (r) est la partie radiale de la fonction Ψ

(0)
n,l,m(r, θ, ϕ) en absence du potentiel, sa solution

s'écrit :
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R
(0)
n,l (r) =

√
2k2

π
jl(kr) (1.6)

avec jl(kr) est la fonction de Bessel qui a une forme asymptotique dé�nie pour r grand par :

jl(kr)r→∞ ∼
1

kr
sin(kr − lπ

2
) (1.7)

En utilisant la notation complexe de la fonction sinus, l'équation précédente s'écrit :

jl(kr)r→∞ ∼
∞∑
l=0

− 1

kr

(e−ikrei
lπ
2 − eikre−i lπ2 )

2i
(1.8)

En injectant cette expression dans l'équation (1.2) et en tenant compte de l'équation (1.6), on

obtient :

Ψ
(0)
n,l,m(r, θ, ϕ) =

∞∑
l=0

−
√

2k2

π

1

kr

(e−ikrei
lπ
2 − eikre−i lπ2 )

2i
Y m
l (θ, ϕ) (1.9)

A l'in�ni, Ψ
(0)
n,l,m(r, θ, ϕ) est une superposition d'une onde entrante e−ikr

r
et d'une onde sortante

eikr

r
dont les amplitudes présente une di�érence de phase égale à lπ.

1.2.1.2 En présence du potentiel d'interaction :

Quand r est grand (r → ∞ ), le terme l(l+1)
r2

tend vers zéro et le potentiel V (r) étant à portée

�nie devient nul aussi. L'équation (1.4) devient :[
d2

dr2
+ k2

]
Rn,l(r) = 0 (1.10)

où la fonction radiale Rn,l(r) a pour forme asymptotique :

Rn,l(r) =
χn,l(r)

r
∼

1

kr
sin(kr − lπ

2
+ δl) (1.11)

où δl est le déphasage de l'onde partielle dépendant de l'énergie de la particule incidente. En

remplaçant l'équation (1.11) dans l'équation (1.2) on aura :

Ψn,l,m(r, θ, ϕ) =
∞∑
l=0

1

kr
sin(kr − lπ

2
+ δl)Y

m
l (θ, ϕ) (1.12)

En tenant compte des transformations complexes de sin(kr − lπ
2

+ δl), la fonction d'onde de

di�usion devient :

Ψn,l,m(r, θ, ϕ) =
∞∑
l=0

1

kr

(eikre−i
lπ
2 eiδl − e−ikrei lπ2 e−iδl)

2i
Y m
l (θ, ϕ) (1.13)
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L'équation précédente résulte également de la superposition d'une onde entrante et une onde

sortante. Pour préciser la comparaison entre ondes partielles et ondes sphériques libres, on peut

modi�er l'onde entrante de l'équation précédente de façon qu'elle soit identique à celle de l'équa-

tion (1.9) ; on dé�nit pour cela une nouvelle onde partielle en multipliant Ψn,l,m(r, θ, ϕ) par eiδl .

La fonction d'onde de di�usion devient donc :

ψn,l,m(r, θ, ϕ) =
∞∑
l=0

− 1

kr

(e−ikrei
lπ
2 − eikre−i lπ2 e2iδl)

2i
Y m
l (θ, ϕ) (1.14)

L'onde sortante a accumulé un déphasage 2δl par rapport à l'onde sortante libre que l'on aurait

obtenue si le potentiel V (r) avait été identiquement nul. Sachant que le faisceau incident est dé�ni

par l'axe (Oz), la dépendance en ϕ disparait (m = 0) puisque V (r) a une symétrie sphérique.

Ce qui permet de remplacer Y m
l (θ, ϕ) par le polynôme de Legendre, et pour faire apparaitre le

développement asymptotique de l'onde plane eikz en ondes sphériques libre qui s'écrit sous forme :

eikz =
∞∑
l=0

il
√

4π(2l + 1)jl(kr)Y
0
l (θ) (1.15)

Nous écrivons le facteur e2iδl comme suit :

e2iδl = 1 + 2ieiδlsinδl (1.16)

En multipliant les deux membres de l'équation (1.14) par
∑∞

l=0 i
l
√

4π(2l + 1) , elle devient :

ψ̃n,l,0(r, θ) =
∞∑
l=0

−al

[
(e−ikrei

lπ
2 − eikre−i lπ2 )

2ikr
− eikr

r

1

k
e−i

lπ
2 eiδlsin(δl)

]
(1.17)

avec :

al = il
√

4π(2l + 1)Y 0
l (θ) (1.18)

On reconnait que le premier terme du second membre n'est que le développement asymptotique

de l'onde plane eikz, l'équation précédente peut s'écrire alors comme suit :

ψ̃n,l,0(r, θ) = eikz + f(θ)
eikr

r
(1.19)

Par identi�cation avec l'équation (1.17), on déduit l'expression de l'amplitude de di�usion f(θ) :

f(θ) =
1

k

∑
l

√
4π(2l + 1)eiδlsin(δl)Y

0
l (θ) (1.20)

La section e�cace est le carré de l'amplitude de di�usion, on a alors :
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σ(θ) = |f(θ)|2 =

∣∣∣∣∣1k∑
l

√
4π(2l + 1)eiδlsin(δl)Y

0
l (θ)

∣∣∣∣∣
2

(1.21)

1.2.2 Approximation de Born

Lors de cette approximation, on ne tient compte que de l'onde incidente et des ondes di�usées

par une seule interaction entre le projectile et la cible moléculaire dans la description de l'onde

totale de di�usion. On considère l'équation de Schrödinger sous la forme :

(
∆ + k2 − U(−→r )

)
Ψk(
−→r ) = 0 (1.22)

On a alors toute fonction d'onde Ψk(
−→r ) qui véri�e l'équation de Schrödinger décrite ci-dessus est

une onde stationnaire de di�usion qui peut se mettre sous la forme :

Ψdiff
k (−→r ) = Ψ0(

−→r ) +

∫
d3−→r ′G(−→r −−→r ′)U(−→r ′)Ψdiff

k (−→r ′) (1.23)

avec G(−→r −−→r ′) est la fonction de Green qui a une forme asymptotique, pour r tend vers l'in�ni,

dé�nie par :

G(−→r −−→r ′) = − 1

4π

eik|
−→r −−→r ′|

|−→r −−→r ′|
≈ − 1

4π

ei
−→
k −→r

r
e−i
−→
kd
−→r ′ (1.24)

où
−→
kd est un vecteur d'onde de di�usion.

Sachant que :

Ψ0(
−→r ) = ei

−→
k −→r (1.25)

La fonction d'onde stationnaire de di�usion s'écrit :

Ψdiff
k (−→r ) = ei

−→
k −→r +

∫
d3−→r ′G(−→r −−→r ′)U(−→r ′)Ψdiff

k (−→r ′) (1.26)

En faisant un changement de variable :−→r −→ −→r ′ et −→r ′ −→ −→r ′′ , on a :

Ψdiff
k (−→r ′) = ei

−→
k −→r ′ +

∫
d3−→r ′′G(−→r ′ −−→r ′′)U(−→r ′′)Ψdiff

k (−→r ′′) (1.27)

En injectant cette expression dans celle de Ψdiff
k (−→r ), on obtient :

Ψdiff
k (−→r ) = ei

−→
k −→r +

∫
d3−→r ′G(−→r −−→r ′)U(−→r ′)ei

−→
k −→r ′ +

∫
d3−→r ′G(−→r −−→r ′)U(−→r ′)

×
∫
d3−→r ′′G(−→r ′ −−→r ′′)U(−→r ′′)Ψdiff

k (−→r ′′) (1.28)



CHAPITRE 1. RAPPELS THÉORIQUES SUR LA DIFFUSION ÉLASTIQUE 8

Si le potentiel intervenant est faible, le développement du dernier terme du second membre est

de plus en plus faible. Ce terme inconnu devient alors négligeable. En remplaçant l'expression

asymptotique de G(−→r −−→r ′), on obtient l'expression de Ψdiff
k (−→r ) comme suit :

Ψdiff
k (−→r ) = ei

−→
k −→r − 1

4π

ei
−→
k −→r

r

∫
e−i
−→
kd
−→r ′U(−→r ′)ei

−→
k −→r ′d3−→r ′ (1.29)

En identi�ant l'expression précédente à celle donnée par (1.19), on obtient l'expression de l'am-

plitude de di�usion f(θ) :

f(θ) = − 1

4π

∫
e−i
−→
K−→r ′U(−→r ′)d3−→r ′ (1.30)

L'intégrale de l'équation précédente est calculable dés que l'on connait la forme analytique du

potentiel, et est essentiellement l'élément de matrice du potentiel entre les ondes incidentes et

di�usées. À un facteur prés, c'est la transformé de Fourier du potentiel pour le vecteur d'onde
−→
K =

−→
kd−

−→
k qui n'est autre que le transfert de moment conjugué lors de la collision. L'amplitude

de di�usion f(θ) se simpli�e pour un potentiel central puisque il est possible d'e�ectuer les

intégrations sur les angles θ et ϕ. L'expression précédente s'écrit :

f(θ) = − 1

4π

∫
R3

e−i
−→
K−→r ′U(−→r ′)r′2dr′sin(θ)dθdϕ (1.31)

Sachant que les deux vecteurs d'ondes
−→
kd et

−→
k ont le même module, mais n'ont pas la même

direction et font entre eux un angle θ, le moment de transfert est donc donné par K = 2ksin( θ
2
),

d'où l'amplitude de di�usion de Born :

f(θ) = − 1

K

∫ ∞
0

r′U(r′)sin(Kr′)dr′ (1.32)

On déduit la section e�cace de di�usion donnée par le carré de l'amplitude de di�usion :

σ(θ) =

∣∣∣∣− 1

K

∫ ∞
0

r′U(r′)sin(Kr′)dr′
∣∣∣∣2 (1.33)

La notion du déphasage δl est négligeable pour cette approximation.

1.3 Densité de charge électronique

La densité de charge électronique utilisée est calculée à partir des fonctions d'onde atomiques de

Slater par la méthode LCAO pour chaque atome de la molécule. La fonction d'onde atomique

s'écrit :
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Ψi(r) =
Norb∑
j=1

aijφ
ξij
nij lijmij

(r) (1.34)

où Norb est le nombre d'orbital atomique de Slater et aij est le poids statistique correspondant.

Les di�érents nombres quantiques (nij, lij,mij) ainsi que les coe�cients (aij, ξij) sont nécessaires à

la description de l'état atomique. La fonction d'onde orbitalaire φξijnij lijmij(r) de l'expression (1.34)

peut s'écrire comme suit :

φ
ξij
nij lijmij

(r) = R
ξij
nij lij

(r)Y
mij
lij

(θ, ϕ) (1.35)

R
ξij
nij lij

(r) étant la fonction radiale qui s'écrit sous la forme :

R
ξij
nij lij

(r) =
(2ξij)

nij+
1
2√

2nij!
rnij−1e−ξijr (1.36)

Sachant que les harmoniques sphériques Y mij
lij

(θ, ϕ) sont normalisés et que la densité de probabilité

de présence est le carré de la fonction d'onde atomique, nous sommons donc les contributions de

chaque orbitale atomique a�n d'obtenir la distribution totale de la densité de charge d'un atome

i de la molécule, on écrit alors :

ρi(r) =
Norb∑
j=1

∣∣Rnij lij(r)
∣∣2 (1.37)

Ces distributions seront utilisées par la suite pour calculer la densité de charge ρ(r) de la molécule

étudiée qui est donnée comme suit :

ρ(r) =
N∑
i=1

ρi(r) (1.38)

1.4 Le potentiel optique

Le potentiel optique utilisé dans ce travail a été utilisé par plusieurs chercheurs [22, 23] qui l'ont

appliqué à l'étude des interactions entre particules chargées incidentes et des cibles atomiques

et/ou moléculaires. Ce potentiel permet de traiter aussi bien la di�usion élastique des électrons

par des cibles sphériques ou non-sphériques. Il est composé de trois termes essentiels qui sont le

potentiel statique Vst(r), le potentiel d'échange Ve(r) et le potentiel de corrélation-polarisation

Vcp(r). Les deux premiers termes sont en fonction de la densité de charge électronique de la

molécule cible, alors que le potentiel de polarisation dépend particulièrement du moment dipolaire

électrique de la cible moléculaire.
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1.4.1 Le potentiel statique

C'est le potentiel d'interaction colombien (électrostatique) entre chaque charge électrique de la

cible biomoléculaire et le faisceau projectile. Ce potentiel comporte deux contributions : celle du

noyau de numéro atomique Z et celle des couches électroniques.

Vst(r) =
N∑
i=1

Vi(r) + Vion(r) (1.39)

où N est le nombre d'atomes de la molécule cible, Vion(r) =
∑N

i=1
−Zi

4πε0ri
est la contribution du po-

tentiel ionique et Vi(r) est la contribution électronique de l'atome i dans la molécule. L'expression

de ce potentiel est donnée par [24] :

Vst(r) =
N∑
i=1

−Zi
ri

+ 4π

∫
ρ(r)

r>
r2dr (1.40)

avec :

r> = max(r, r
′
), Zi est le nombre d'électrons pour chaque atome, ri est la distance entre l'électron

projectile et le noyau de l'atome de la molécule et ρ(r) est la densité de charge de la molécule.

1.4.2 Le potentiel d'échange

Lors d'une interaction, l'électron incident peut prendre la place d'un électron lié et ce dernier sera

éjecté de la molécule cible. Ainsi, pour prendre en considération ce phénomène, nous introduisons

un potentiel, dit d'échange du Furness-McCarthy. C'est un potentiel qui est souvent utilisé pour

le calcul des sections e�caces à basse énergie et qui dépend de l'énergie de l'électron incident

comme le montre son expression donnée par [25] :

Ve,FM(r) =
1

2

(
Ei − Vst(r)−

√
(Ei − Vst(r))2 + 4πρ(r)

)
(1.41)

où Ei est l'énergie de l'électron projectile, Vst(r) est le potentiel statique.

1.4.3 Le potentiel de corrélation - polarisation

Le potentiel de corrélation-polarisation est caractérisé par deux phénomènes ; le premier corres-

pond à la polarisation de la molécule due à la création d'un moment dipolaire entre les électrons

repoussés par l'électron incident et les noyaux des atomes, le second (de corrélation) traduit l'in-

terférence entre le nuage électronique de la molécule et la particule incidente. Les interactions

responsables de la polarisation de la molécule seront prédominantes lorsque l'électron sera su�-

samment loin de la molécule, région où les interférences avec le nuage électronique sont faibles.

Il faut donc distinguer deux régions. La première consiste en la région où la polarisation domine
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alors que dans la deuxième, les deux potentiels sont du même ordre de grandeur voir même la

corrélation est plus importante que la polarisation. Pour déterminer la frontière entre ces deux

zones, nous déterminerons tout d'abord la distance pour laquelle les courbes de potentiels se

croisent. En e�et, il existe plusieurs types de potentiel de corrélation-polarisation et parmi ceux

que nous utilisons le long de ce travail, on cite : le potentiel de polarisation de Buckingham et le

potentiel de corrélation de Padial-Norcross.

1.4.3.1 Potentiel de polarisation de Buckingham

L'e�et de polarisation décrit par un potentiel de type Buckingham est donné par l'expression

suivante :

Vp,B(r) = − αd
2(r2 + d2)2

(1.42)

avec :

αd : Présente la polarisabilité moyenne de la molécule.

d : Paramètre empêchant la divergence du potentiel et est donné par Mittleman et Watson

[26] sous la forme :

d =

(
1

2
αdZ

−1
3 b2pol

) 1
4

(1.43)

où bpol est un paramètre ajustable qui dépend de l'énergie incidente, son expression est donnée

initialement par Salvat et al. [27] :

bpol =

√
max

{
(Ei − 50eV )

16eV
; 1

}
(1.44)

et est améliorée par Aouchiche et al.[24] en donnant son expression par :

bpol =

√
max

{
(Ei − 0.5eV )

0.01eV
; 1

}
(1.45)

1.4.3.2 Le potentiel de corrélation de Padial et Norcross

Le potentiel que nous avons utilisé pour décrire les e�ets de corrélation est proposé par Padial et

Norcross [28]. C'est un potentiel dépendant du paramètre rs qui à son tour dépend de la densité

de charge. Padial et Norcross [28] ont proposé des expressions di�érentes pour ce potentiel en

fonction du paramètre rs :
Vcor(rs) = 0.0311log(rs) + 0.006rslog(rs)− 0.015rs − 0.058 rs ≤ 0.7

Vcor(rs) = −0.07356 + 0.02224log(rs) 0.7 ≤ rs ≤ 10

Vcor(rs) = −0.584
rs

+ 1.988(rs)
−3/2 − 2.45(rs)

−2 − 0.733(rs)
−5/2 rs ≥ 10

(1.46)
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où le paramètre rs est le rayon de la sphère occupé par la charge de chaque électron appelé

paramètre de densité et est dé�nie par :

rs =

(
3

4πρ(r)

) 1
3

(1.47)

1.5 Notions sur la section e�cace

D'un point de vue général, la section e�cace est une grandeur physique reliée à la probabilité

d'interaction (le rapport entre le taux d'interaction et le �ux incident) d'une particule avec une

autre pour une réaction donnée. Dans un premier temps, on considère dans une direction parallèle

à l'axe (oz) un �ux Fi de particules incidentes (voir �gure1.1) qui rentrent en collision avec Ni

particules cibles. Hors de portée du faisceau incident et à grande distance de la cible, on dispose

d'un détecteur D mesurant le nombre de particules di�usées par unité de temps. Le nombre

de particules N que l'on détecte par unité de temps est proportionnel au nombre de particules

incidentes et au �ux Fi. Le coe�cient de proportionnalité, noté σ, est donnée par : σ = N
NiFi

Figure 1.1 � Schéma simpli�é relatif à la notion de section e�cace

1.5.1 Section e�cace di�érentielle

La distribution angulaire des particules di�usées peut apporter des informations sur les di�érentes

interactions qui ont eu lieu entre le faisceau incident et la biomolécule cible. De plus, en général

les détecteurs ont une certaine granularité dé�nie par θ et ϕ dans un angle solide élémentaire dΩ.

On dé�nit ainsi la section e�cace di�érentielle comme étant dσ
dΩ
.

Dans notre travail, cette dernière quantité s'exprime par la somme des di�érentes contributions
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dues aux di�érents potentiels intervenants entre la particule chargée incidente et la cible molécu-

laire, son expression est donnée par :

dσ

dΩ
= IL + IS + ILS + ISS + I

(1)
SD (1.48)

Avec :

IL = |fl|2 ; (1.49)

IS =
N∑
i=1

|fi|2 (1.50)

et

ILS = 2 |fl|
N∑
i=1

|fi| cos(ξL − ξi)
sin(KRi)

KRi

(1.51)

où fl et fi sont les amplitudes de di�usion dues respectivement au potentiel d'interaction à longue

portée et au potentiel d'interaction à courte portée de l'atome i de la molécule et sont données

par l'expression suivante :

fi(θ) =
1

2ik

∑
l

(2l + 1)
(
eiδ

i
l − 1

)
pl (cos(θ)) (1.52)

Les contributions des trois potentiels d'échanges, de corrélations et de polarisations induisent deux

contributions dans le calcul de section e�cace à savoir IL et ILS due à leurs interférences avec le

potentiel statique. Avec aussi fl solution de l'équation radiale prenant en compte les potentiels

précédents, ξ représentent les phases des amplitudes du di�usion et Ri est la position de l'atome

dans le centre de masse de la molécule.

Le terme
∑N

i 6=j f
∗
i fj

sin(KRij)

KRij
noté ISS est relatif aux liaisons inter-atomiques qui prend en compte

les interactions entre atomes. fi et fj sont respectivement les amplitudes du di�usion des atome

i et j. Rij est la distance entre l'atome i et j.

Le terme I(1)SD décrit la section e�cace de di�usion multiple de l'électron incident avec la molécule

cible, et il dé�nit l'interférence entre la simple et la double di�usion. Il est donné par l'expression

suivante :

I
(1)
SD = i

k

∑N
i 6=j (fi + fj)

∗∑
l1,l2,l3

(2l1 + 1) (2l2 + 1) (2l3 + 1)

(
l1 l2 l3

0 0 0

)2

× pl2(cosθ)j2l3(kRij)Al1(k, j)Al2(k, i) (1.53)
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avec Al(k, i) est dé�nie comme : Al(k, i) = eiδ
i
lsin(δil)

où δil est le déphasage de l'atome i,

(
l1 l2 l3

0 0 0

)
est le symbole de 3j

jl(x) est la fonction sphérique de Bessel à l'ordre l, et pl(x) est un polynôme de Legendre.

1.5.2 Section e�cace intégrée

La section e�cace intégrée décrit la réaction globale et permet d'accéder à certains paramètres

physiques. Elle est obtenue en intégrant numériquement les sections e�caces di�érentielles à

travers tout l'angle solide de di�usion Ω. La section e�cace intégrée est dé�nie donc par :

σ(E) = 2π

∫ π

0

dσ(E, θ)

dθ
sinθdθ (1.54)

1.6 Description des cibles biomoléculaires

1.6.1 Pyrimidine

La pyrimidine (C4H4N2) est un composé organique aromatique hétérocyclique contenant deux

atomes d'azote en positions 1 et 3 du cycle à six membres (�gure 1.2.a). Elle est considérée

comme une molécule modèle pour l'étude des interactions électroniques avec les bases d'ADN et

d'ARN [29] en raison de la similitude de sa structure cyclique avec trois de ses bases nucléiques

telles que la cytosine (C4H5N3O), la thymine (C5H6N2O2) et l'uracile (C4H4N2O2) qui sont des

dérivées de pyrimidine.

La molécule pyrimidine contient 42 électrons et 21 orbitales moléculaires et possède également

certaines propriétés physicochimiques qui rendent cette molécule intéressante à étudier, celles-ci

incluent une polarisabilité moyenne de ∼ 59,3 u.a [30] et un fort moment dipolaire de 2.33 D [31]

ce qui fait que cette molécule est beaucoup étudiée dans les processus de collisions.

1.6.2 Adénine

L'adénine est une molécule chimique de formule brute C5H5N5 appartenant à la famille des

purines. C'est un composé hétérocyclique contenant 5 atomes d'azotes associés en cycle avec

des atomes de carbone (�gure 1.2.b). Elle pouvait se concevoir à partir d'un pentamère d'acide

cyanhydrique (HCN). D'ailleurs, plusieurs expériences montrent que l'acide cyanhydrique à l'état

liquide va permettre spontanément l'apparition d'une in�me quantité d'adénine.

La molécule d'adénine est une base nucléique complémentaire qui est lié par deux liaisons d'hy-

drogènes avec la thymine dans l'ADN ou avec l'uracile dans l'ARN. De plus, elle se caractérise
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par le moment dipolaire 2.4563 D et un point de fusion situant entre 360° et 365° et de masse

atomique qui vaut 135,127 g/mol. L'adénine contient 70 électrons et 35 orbitales moléculaires.

L'adénine possède plusieurs utilités. D'une part, elle rentre dans la composition des nucléotides,

qui sont les monomères des acides nucléiques. La nucléotide contenant l'adénine que l'on retrouve

aussi dans l'ADN se nomme la désoxyadénosine mono phosphate, tandis que celui qui compose

l'ARN se nomme l'adénosine mono phosphate. D'autre part, la molécule d'adénine contribue à la

formation de molécules Adénosine Triphosphate (ATP) qui est une molécule énergétique.

Figure 1.2 � Structures des cibles biomoléculaires : (a)- Pyrimidine ; (b)- Adénine



Chapitre 2

Résultats et discussions

2.1 Introduction

Dans cette partie, nous présentons l'ensemble des résultats obtenus dans le cadre de ce travail

portant sur le calcul des sections e�caces de di�usion élastique d'électrons par des biomolécules

telles que la pyrimidine et l'adénine. Cette présente étude peut être décomposée en deux parties :

la première concerne l'étude des sections e�caces di�érentielles et totale de la di�usion élastique

par la cible pyrimidine et la seconde partie par l'adénine qui sont, toutes les deux, des bases de

l'ADN.

2.2 Etude de la di�usion par la pyrimidine

2.2.1 Densité électronique

La �gure (2.1) montre de manière très claire la distribution de charges électroniques de la molécule

pyrimidine (C4H4N2) en fonction de la distance radiale.

Figure 2.1 � Densité de charge électronique ρ(r) en fonction de la distance radiale r

16
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D'après la �gure (2.1), on remarque une distribution maximale des électrons sur la molécule pyri-

midine pour une distance r = 0.15u.a, puis commence à diminuer jusqu'à atteindre un minimum

pour r = 0.58u.a et remonter pour exhiber un maximum aux alentours de r = 1.1u.a. Cette

densité est signi�cative pour des valeurs de r ≤ 5u.a ; au-delà de cette distance, elle devient qua-

siment nulle et prend la forme d'une asymptote. On conclut que l'interaction électron-pyrimidine

se limite à une distance r inférieure à 5u.a .

2.2.2 Sections e�caces di�érentielles (SED)

Les sections e�caces di�érentielles (SED) de di�usion élastique d'électrons par des molécules

pyrimidine (C4H4N2) sont calculées par la méthode brièvement décrites dans la partie 1.5.1 en

fonction de l'angle de di�usion pour di�érentes énergies incidentes Ei : 50eV , 60eV , 70eV , 80eV ,

100eV , 200eV , 300eV , 400eV , 600eV , 800eV et 1000eV . Ces valeurs ont été choisies en fonction

des résultats disponibles dans la littérature pour tester notre méthode. Les di�érents résultats

obtenus sont représentés sur les �gures (2.2, 2.3, 2.4) où le terme principal IS (voir éq. 1.50) est

en trait rouge, le terme IS + ISS en trait bleu et le terme IS + ISS + IL + ILS représentant la

section e�cace di�érentielle sans la di�usion multiple en trait noir et la section e�cace englobant

tous les phénomènes physiques en trait vert (voir éq. 1.48).

Figure 2.2 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule pyrimidine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 50eV , 60eV , 70eV et 80eV .
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Pour une énergie incidente Ei = 50eV (�gure 2.2.a), on remarque que lorsqu'on introduit uni-

quement le terme IS (la courbe rouge) qui représente la section e�cace due à la contribution du

potentiel statique qui est à courte portée, son amplitude est importante à faible angle de di�usion

(θ ≤ 10◦) et puis diminue jusqu'à atteindre un minimum aux environ du θ = 90◦, ensuite la

section e�cace augmente. En outre, nous observons que lorsque nous rajoutons la contribution

inter-atomique ISS (la courbe bleue), l'amplitude augmente pour des faibles angles de di�usion.

Nous remarquons aussi pour les angles de di�usion θ = 30◦, θ = 80◦ et θ = 140◦ que l'e�et des

liaisons inter-atomiques de la molécule (le terme ISS) est négligeable. Dans la direction perpendi-

culaire (θ = 90◦) de di�usion, nous constatons que la profondeur du minimum vu précédemment

est légèrement diminuée et décalée vers l'angle θ = 80◦. En tenant Compte de deux autres contri-

butions des sections e�caces IL et ILS dues respectivement à la contribution du potentiel à longue

portée et aux interférences entre le potentiel statique et les potentiels d'échange, corrélation et

polarisation (voir la courbe noir de la �gure 2.2.a), on constate que l'amplitude a légèrement

augmenté pour les faibles angles de di�usion, de plus nous observons l'apparition d'oscillations

pour des angles de di�usion inférieurs à 100◦ dues au potentiel à longue porté. Par ailleurs, la

contribution de IL et ILS sont négligeables devant la contribution de ISS pour des angles de di�u-

sion supérieurs à 100◦. Par contre, la courbe verte (�gure 2.2.a) montre de manière claire que la

contribution ramenée par le terme de di�usion multiple I(1)SD induit une diminution de l'amplitude

de di�usion sur toute la gamme d'angle de di�usion. En�n, la comparaison des résultats obtenus,

pour les sections e�caces di�érentielles de la di�usion élastique d'électrons par la cible pyrimidine

pour une énergie de 50eV avec les mesures expérimentales rapportées par Prassanga et al. [32]

et Maljkovic et al. [16] montrent un accord globalement satisfaisant.

Pour une énergie incidente Ei = 60eV (�gure 2.2.b), on remarque presque les mêmes évolutions

des termes des sections e�caces di�érentielles, sauf que la contribution de ISS fait apparaitre

un peu plus d'oscillations. Ces dernières caractérisent les interférences dues aux liaisons inter-

atomiques de la molécule. Dans la gamme angulaire allant de θ = 110◦ à θ = 180◦, les e�ets

d'échange, corrélation et polarisation sont négligeables. On constate aussi que la section e�cace

di�érentielle globale adopte le même comportement que celui observé précédemment pour une

énergie de 50eV (courbe verte de la �gure 2.2.a), avec toute fois une légère réduction dans la

profondeur des minimas. On note que la section e�cace englobant tous les phénomènes physiques

est en bon accord avec les résultats expérimentaux de Baek et al. [17].

Pour des énergies incidentes Ei = 70eV (�gure 2.2.c) et Ei = 80eV (�gure 2.2.d), le minimum

observé aux alentours de θ = 90◦ pour la section e�cace statique IS, (la courbe rouge) s'élargit

avec l'augmentation de l'énergie incidente. De plus, on constate que l'in�uence du terme d'interac-

tions inter-atomique ISS persiste pour des faibles angles de di�usion. Par contre, cette interaction

devient négligeable à partir de θ = 155◦ pour une énergie incidente Ei = 70eV et à partir de

θ = 140◦ pour Ei = 80eV . L'e�et des termes IL et ILS est faible pour des angles de di�usion
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θ ≤ 100° et devient négligeable au-delà de cet angle de di�usion. Le terme de la di�usion multiple

I
(1)
SD présente toujours des e�ets sur toute la gamme des angles de di�usion. Nos résultats sont en

bon accord avec les mesures expérimentales de Maljkovic et al. [16] et Baek et al. [17].

Figure 2.3 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule pyrimidine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 100eV , 200eV , 300eV et 400eV .

La �gure (2.3) représente la variation de la section e�cace di�érentielle correspondant à des

énergies incidentes de 100eV (�gure 2.3.a), 200eV (Figure 2.3.b), 300eV (�gure 2.3.c) et 400eV

(�gure 2.3.d). Nous observons, pour ces énergies, que l'amplitude du terme IS est plus importante

pour les angles de di�usion inférieurs à 10◦. Cependant, la contribution du terme inter-atomique

ISS (courbe bleu) devient négligeable en augmentant l'énergie du projectile pour des angles de

di�usion importants. Par ailleurs, l'e�et inter-atomique joue un rôle important pour des angles

de di�usion θ < 10◦ . Ainsi les contributions des termes IL et ILS sont négligeables sur toute la

gamme angulaire de di�usion, et cela est dû aux fait que les potentiels de corrélation-polarisation

et d'échange (potentiels à longue portée) ont un e�et réduit pour des énergies supérieures à 100eV .

Pour l'énergie incidente Ei = 100eV (�gure 2.3.a), la section e�cace di�érentielle englobant tous

les termes physiques, montre clairement deux minimas aux alentours de θ = 50◦ et θ = 90◦ avec

deux profondeurs di�érentes, tandis que pour l'énergie incidente Ei = 200eV (�gure 2.3.b), ces

minimas diminuent de profondeur et les amplitudes ont nettement diminué et rapproché entre eux
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pour des angles de di�usion élevés. Alors que pour Ei = 300eV (�gure 2.3.c) et Ei = 400eV (�gure

2.3.d), on constate que l'in�uence du terme de la di�usion multiple I(1)SD est devenue très minime

et la section e�cace évolue de manière monotone avec des légère �uctuations. La comparaison

des section e�caces di�érentielles calculées avec les résultats expérimentaux de Maljkovic et

al. [16] montre un accord satisfaisant pour des énergies de 100eV et 200eV . Par ailleurs, pour

des énergies incidentes de 300eV et 400eV , nos résultats sont en bon accord avec ceux obtenus

expérimentalement par Baek et al. [17]

Figure 2.4 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule pyrimidine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 600eV , 800eV et 1000eV .

La �gure (2.4) montre de manière très claire le comportement des sections e�caces di�érentielles

en fonction de l'angle de di�usion pour des énergies incidentes de 600eV ,800eV et 1000eV . La

première remarque importante que nous devons mentionner consiste en l'accord très satisfaisant

entre les sections e�caces di�érentielles calculées dans ce modèle et les résultats expérimentaux

obtenus par Baek et al. [17]. Ainsi les ressemblances entre les di�érentes contributions de sections

e�caces di�érentielles calculées sont dues aux e�ets de corrélation, polarisation, échange et la

di�usion multiple qui sont négligeables sur toute la gamme des angles de di�usion. On constate

aussi que la contribution du terme inter-atomique ISS est plus important pour les angles de

di�usion θ ≤ 5◦ et au delà de cet angle, l'in�uence de terme ISS devient minimale.
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2.2.3 Section e�cace intégrale de la molécule pyrimidine

En intégrant les sections e�caces di�érentielles sur l'angle solide Ω, on aboutit à la section e�cace

intégrale pour la di�usion élastique électronique par la molécule pyrimidine. Cette dernière est

calculée à l'aide de deux méthodes complémentaires.

Pour les énergies d'impact inférieures à 20keV , nous avons utilisée le modèle des ondes partielles

qui constitue la base de notre calcul et qui a été utilisé avec succès par Aouchiche et al. pour

les molécules H2S, H2O, HCl et NH3 [20, 24, 33, 34], quant aux énergies supérieures à 20keV ,

nous avons utilisé la première approximation de Born car la cible est faiblement perturbée étant

donnée la vitesse importante des électrons incidents. Cette approche a été utilisée avec succès par

Champion et ses collaborateurs [35] pour étudier l'ionisation de l'eau.

La �gure (2.5) représente la variation de la section e�cace intégrale (SEI) de la molécule de pyri-

midine pour des énergies incidentes allant de 20eV jusqu'à 5MeV . On remarque que l'amplitude

de la section e�cace est plus importante pour les basses énergies incidentes, puis décroit de façon

monotone avec l'augmentation de l'énergie incidente.

Figure 2.5 � Variation de la section e�cace intégrale de di�usion élastique d'électrons par la
molécule pyrimidine en fonction de l'énergie des électrons incidents.

Pour valider notre modèle, nous avons comparé nos résultats aux résultats expérimentaux obtenus

par Fuss et al. [36] dans la plage d'énergie incidente allant de 8eV à 500eV (losange rouge) et
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ceux obtenus par Baek et al. [17] dans la gamme d'énergie allant de 10eV à 1000eV (carré noir).

Nos résultats sont en parfait accord avec les résultats expérimentaux dans toute la gamme des

énergies incidentes. Par ailleurs, nous n'avons pas pu comparer pour des énergies supérieures à

1KeV car, à notre connaissance, il n'y a pas de résultats expérimentaux dans la littérature.

2.3 Etude de la di�usion par l'adénine

2.3.1 Densité électronique

La �gure (2.6) représente de manière très claire la distribution de charges électroniques de la

molécule d'adénine (C5H5 N5) en fonction de la distance radiale.

Figure 2.6 � Densité de charge électronique ρ(r) en fonction de la distance radiale r

D'après la �gure (2.6), on remarque que la densité électronique de la molécule d'adénine présente

une allure similaire à celle de la molécule de pyrimidine, avec une di�érence dans le nombre

d'électrons existant dans chaque molécule. En e�et, on voit toujours la présence de deux maximas

pour les deux distances atomiques r = 0.15u.a et r = 1u.a respectivement, et une distribution

minimale pour r = 0.56u.a. On constate également que cette densité tend vers zéro à partir de

r = 5u.a, et cela veut dire que l'interaction électron-adénine se limite aussi à une distance r

inférieure à 5u.a.
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2.3.2 Sections e�caces di�érentielles (SED)

Les sections e�caces di�érentielles (SED) de di�usion élastique d'électrons par des molécules

d'adénine (C5H5N5) sont calculées par la même méthode décrite précédemment en fonction de

l'angle de di�usion. Comme il n'y a pas de résultats expérimentaux dans la littérature pour cette

molécule d'adénine, nous avons comparé nos résultats à ceux des modèles théoriques disponibles

dans la littérature et obtenus par Mozejko et al. [6] et Blanco et al. [7] pour des énergies d'inci-

dences suivantes : 50eV , 100eV , 200eV et 1000eV . Les di�érents résultats obtenus sont représentés

sur les �gures (2.7, 2.8, 2.9) pour les mêmes énergies incidentes que la molécule pyrimidine tout

en gardant la même légende que celle faite pour cette molécule de pyrimidine.

Figure 2.7 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule d'adénine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 50eV , 60eV , 70eV et 80eV .

La �gure (2.7) indique que les termes de section e�cace varient presque de la même façon que

ceux de la molécule pyrimidine. Pour une énergie incidente Ei = 50eV , la �gure (2.7.a) montre

que le terme statique IS (courbe rouge) a une amplitude importante pour des faibles angles de

di�usion (θ ≤ 10◦), ensuite elle diminue jusqu'à atteindre un minimum aux environ de θ = 90◦

et au-delà de cet angle la contribution IS augmente. De plus, nous remarquons que lorsqu'on

rajoute la contribution inter-atomique ISS, l'amplitude a augmenté et elle est plus importante

que celle mesurée par la molécule pyrimidine pour des angles de di�usion θ ≤ 10◦. On remarque
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aussi que l'e�et d'interaction entre les atomes de la molécule (inter-atomique ISS) est négligeable

devant la contribution du potentiel à courte portée pour les angles de di�usion θ = 30◦ et θ = 85◦

et dans la gamme angulaire comprise entre θ = 135◦ et θ = 145◦. De plus, le minimum du

terme IS à θ = 90◦ est légèrement décalé vers l'angle θ = 85°. En tenant compte des deux

contributions des potentiels à longues portées IL et leurs interférences avec le potentiel à courte

portée ILS, l'amplitude a légèrement augmenté pour les faibles angles de di�usion. Par contre, ces

deux contributions (IL et ILS) ont un e�et négligeable devant le terme inter-atomique ISS dans

la plage angulaire allant de θ = 50◦ à θ = 70◦ et pour des angles du di�usion θ ≥ 100◦. Alors

que pour le terme englobant tous les phénomènes physiques (courbe verte), on voit clairement

un minimum plus profond (0.01u.a) pour θ = 40◦ par rapport à celui induit par la molécule

pyrimidine pour le même angle. Aussi, l'introduction du terme I(1)SD a fait nettement diminuer

l'amplitude sur toute la gamme angulaire de di�usion. Il est à noter que nos résultats, sans tenir

compte de la contribution de la di�usion multiple, sont en accord avec les résultats de ces modèles

théoriques, sauf que pour des angles très élevés (θ ≥ 140◦), les résultats du modèle de Blanco et

al. [7] sont plus proches du terme de la section e�cace globale.

Pour une énergie incidente de 60eV (�gure 2.7.b), on remarque que le terme statique IS suit

presque la même variation que l'énergie de 50eV , alors que la contribution inter-atomique ISS a

une in�uence importante à faible angle de di�usion. Par contre, elle devient négligeable devant le

terme du potentiel statique qu'est à courte portée pour les angles θ = 27◦ et θ = 77◦ , ainsi que

pour des angles de di�usion allant de θ = 115◦ à θ = 123◦. De plus, le minimum observé à θ = 85◦

s'est élargi. Tandis que les deux contributions IL et ILS ont un léger e�et pour les faibles angles

de di�usion. Par ailleurs, cet e�et devient négligeable devant la contribution inter-atomique dans

la gamme angulaire comprise entre θ = 50◦ et θ = 60◦ et pour des angles de di�usion θ ≥ 77◦.

Concernant la section e�cace globale, on remarque que la profondeur du minimum vu pour

Ei = 50eV à θ = 40◦ est réduite et l'amplitude de ce terme a aussi diminué à cause de l'in�uence

imposée par la di�usion multiple.

Les �gures (2.7.c) et (2.7.d) montrent pour des énergies incidentes Ei = 70eV et Ei = 80eV

respectivement, que le terme d'interaction inter-atomique ISS impose toujours son e�et pour les

faibles angles de di�usion. Alors que cette interaction ne joue aucun rôle à partir de l'angle de

di�usion θ = 150◦ pour Ei = 70eV et à partir de θ = 130◦ pour l'énergie incidente Ei = 80eV , on

note aussi l'apparition des oscillations qui caractérisent les interférences dues aux liaisons inter-

atomiques de la molécule d'adénine. On constate également que l'in�uence des termes IL et ILS
est faible pour des faible angles de di�usion (θ ≤ 20) tandis qu'elle est entièrement négligeable

pour des angles de di�usion θ ≥ 45◦. Par ailleurs, l'e�et du terme de la di�usion multiple I(1)SD

est faible pour des angles θ ≤ 15◦ et devient important au-delà de cet angle avec des oscillations

ramenées par ce terme.
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Figure 2.8 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule d'adénine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 100eV , 200eV , 300eV et 400eV .

La �gure (2.8) représente la variation de la section e�cace di�érentielle correspondant à des éner-

gies incidentes de 100eV (�gure 2.8.a), 200eV (�gure 2.8.b), 300eV (�gure 2.8.c) et 400eV (�gure

2.8.d). On remarque pour ces énergies, comme pour la molécule de pyrimidine, que l'amplitude du

terme de la section e�cace due à la contribution du potentiel statique IS est importante pour des

faibles angles de di�usion (θ ≤ 10◦) et le minimum de ce terme vu pour les énergies de la �gure

(2.7) s'est aplati pour Ei = 100eV , alors qu'il a complètement disparu à partir de Ei = 200eV . On

remarque aussi que le terme d'interaction inter-atomique ISS a un e�et important pour θ ≤ 10◦,

tandis que son in�uence est négligeable devant la contribution du potentiel à courte portée à

partir de l'angle de di�usion θ = 110◦ pour l'énergie incidente Ei = 100eV , à partir de θ = 80◦

pour Ei = 200eV et à partir de θ = 50◦ pour Ei = 400eV . Par ailleurs les e�ets des potentiels

d'échange, de corrélation-polarisation ne jouent aucun rôle pour ces énergies sur toute la gamme

des angles de di�usion. On constate également que le terme de la di�usion multiple présente des

oscillations qui caractérisent l'interférence entre la simple et la double di�usion pour Ei = 100eV

et son in�uence devient faible avec l'augmentation de l'énergie incidente. On remarque aussi pour

l'énergie incidente Ei = 100eV , un bon accord avec le modèle de Blanco et al. [7] pour les angles

de di�usion θ ≤ 60◦ et une légère di�érence avec ces deux modèles théoriques par rapport au

terme qui contient la di�usion multiple pour des angles de di�usion élevés. De plus, pour l'énergie
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incidente Ei = 200eV , nos résultats sont très proches de ceux de Blanco et al. [7] et Mozejko et

al. [6].

Figure 2.9 � Variation de la section e�cace di�érentielle de la molécule d'adénine en fonction de

l'angle de di�usion θ pour des énergies incidentes de 600eV , 800eV et 1000eV .

On constate d'après la �gure (2.9) qui représente la variation des sections e�caces di�érentielles

en fonction de l'angle de di�usion pour des énergies incidentes de 600eV , 800eV et 1000eV , que le

comportement de ces sections e�caces sont identiques à celles mesurées par la molécule pyrimidine

pour les mêmes énergies. En e�et, on constate qu'en augmentant l'impact d'énergie du projectile,

le terme relatif aux liaisons inter-atomique ISS ainsi que les contributions des potentiels à longues

portées et de la di�usion multiple ont un e�et négligeable devant la contribution IS qui est due

au potentiel à courte portée sur toute la gamme angulaire de di�usion, mis à part le terme ISS
qui présente son e�et pour des angles de di�usion inférieurs à 10◦. D'un point de vue général,

pour l'énergie incidente de 1000eV , nous observons que nos sections e�caces di�érentielles sont

légèrement plus élevées par rapport à celles obtenues par Blanco et al. [7]. Cette légère di�érence

est probablement due au fait que Blanco a utilisé uniquement le potentiel de polarisation au lieu

du potentiel de corrélation-polarisation.
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2.3.3 Section e�cace intégrale de la molécule d'adénine

Pour le calcul de la section e�cace intégrale pour la di�usion élastique d'électrons par la molécule

d'adénine, on a suivi exactement la même procédure que celle décrite précédemment pour la

molécule pyrimidine. La �gure (2.10) représente la variation de la section e�cace intégrée (SEI)

de la molécule d'adénine pour des énergies incidentes allant de 10eV jusqu'à 5MeV . En e�et, on

voit qu'elle varie de manière identique que la SEI de pyrimidine et cela pour les mêmes énergies

incidente (strictement décroissante avec l'augmentation de l'énergie du projectile). Cependant, en

raison de l'indisponibilité des résultats expérimentaux pour cette molécule d'adénine, on compare

nos résultats uniquement avec les modèles théoriques obtenus par Mozejko et al. [6] pour des

énergies allant 50eV à 3000eV ainsi que par Blanco et al. [7] dans la plage d'énergie allant de

5eV à 10000eV .

Figure 2.10 � Variation de la section e�cace intégrale de di�usion élastique d'électrons par la
molécule d'adénine en fonction de l'énergie des électrons incidents.

D'après la �gure (2.10), on constate que nos résultats sont en très bon accord avec les résultats

du modèle théorique de Mozejko et al. [6]. Par contre, on remarque une légère di�érence dans

l'amplitude qui a un peu augmenté d'après les résultats théoriques de Blanco et al. [7] et cela est

dû au fait que ce dernier n'a pas pris en considération l'e�et du potentiel de corrélation.
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Le travail présenté dans le cadre de ce mémoire porte sur l'étude de l'interaction de particules

chargées avec des biomolécules de types bases azotées de l'acide désoxyribonucléique (ADN) telles

que la pyrimidine et l'adénine. Nous nous sommes intéressés plus particulièrement aux sections

e�caces di�érentielles et intégrales de la di�usion élastique des électrons par des molécules de

pyrimidine et d'adénine. Notre objectif consiste essentiellement à calculer des sections e�caces

di�érentielles et intégrales de la di�usion élastique pour di�érentes valeurs d'énergies incidentes

dans toute la gamme angulaire.

Avant d'entamer la présentation des résultats de ce travail, nous avons d'abord rappelé les bases

théoriques de la di�usion élastique où nous avons donné un aperçu sur les méthodes de calculs

de sections e�caces, à savoir la méthode des déphasages pour les faibles énergies incidentes et la

méthode de Born pour des énergies élevées. Par la suite, nous avons donné les di�érents potentiels

d'interaction mis en jeu, en tenant compte des interactions entre l'électron projectile et les élec-

trons de la cible. Dans cette interaction, nous avons considéré une contribution statique issue des

fonctions d'ondes moléculaires et des contributions �nes dues aux e�ets de corrélation-polarisation

et d'échange. Ainsi nous avons rajouté d'autres phénomènes physiques tels que l'interaction inter-

atomique et la di�usion multiple intervenant dans le processus de la di�usion élastique et nous

avons terminé le premier chapitre par la description des cibles biomoléculaires (pyrimidine et

adénine).

Le second chapitre de ce travail, a fait l'objet de l'analyse des di�érents résultats de la section

e�cace élastique obtenu pour les deux cibles biomoléculaires (pyrimidine et adénine) par impact

d'électrons. Les di�érents e�ets de ces phénomènes physiques : échange, corrélation-polarisation,

interaction inter-atomique et la di�usion multiple sont clairement mis en évidence par les résultats

obtenus. Par ailleurs, la forme et l'amplitude des di�érentes distributions angulaires des sections

e�caces élastiques di�érentielles et intégrales obtenues pour chaque cible biomoléculaire (pyrimi-

dine, adénine) ont été rapportées et analysées. L'analyse de ces résultats montre une similitude

des sections e�caces di�érentielles et intégrales obtenues pour ces deux cibles biomoléculaires avec

des amplitudes di�érentes. Nous retenons que pour des énergies incidentes inférieures à 200eV , la

section e�cace due au potentiel statique admet un minimum aux environ de l'angle de di�usion

θ = 90◦ et s'élargit pour des énergies incidentes supérieures à 200eV . On a constaté aussi que

28
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la contribution du terme d'interaction inter-atomique est négligeable dans la gamme des angles

de di�usion élevés, notamment pour des énergies incidentes supérieures à 70eV . Par contre pour

les hautes énergies, cette contribution est importante pour les très faibles angles de di�usion, à

savoir des angles inférieurs ou égaux à 10◦ puis devient négligeable au-delà de cet angle. Nous

avons noté aussi que les e�ets des potentiels d'échange et de corrélation-polarisation sont relative-

ment important pour des énergies incidentes inférieures ou égales à 100eV . Alors que leurs e�ets

deviennent négligeables pour des énergies supérieures à 100eV sur toute la gamme des angles de

di�usion. Concernant le terme de la di�usion multiple, on a remarqué qu'il présente une in�uence

importante à basses énergies incidentes. Par ailleurs, cette in�uence diminue avec l'augmentation

de l'énergie jusqu'à devenir entièrement négligeable sur toute la gamme d'angles de di�usion pour

des énergies incidentes supérieures à 600eV .

La comparaison de nos résultats aux mesures disponibles dans la littérature a montré un bon

accord sur toute la gamme des angles de di�usion et pour di�érentes énergies incidentes. Quant

aux sections e�caces intégrales pour des énergies allant de 10eV à 5MeV , nous avons obtenu un

très bon accord avec les résultats expérimentaux.

Nous souhaitons avoir contribué par ce travail à ramener un plus à l'interaction d'une particule

chargée avec la matière vivante. Il nous parait très pertinent d'introduire d'autre potentiel d'in-

teraction a�n d'ouvrir d'autres voies pour l'étude des phénomènes physiques intervenants dans la

di�usion élastique. Par ailleurs, il nous parait également intéressant d'appliquer le modèle actuel

à d'autres molécules biologiques contenues dans le corps humain par impact de positrons et de

protons.
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