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INTRODUCCION [1],[11],[14},([16]) ¥y [18].

Dentro decl vasto campo de la Fisica, uno de los procesos
que ha tenido mayor trascendencia ha sido el de colisidn. 1o
sdlo es importante en las meccdnicas cldsica y estadistica,
-donde ayuda a establecer diversos conceptos fundamentales
como el de masa, fuecrza, temperatura, presidn, ctc. - sino
tambidn en las ramas de acd"tica, dptica, fisica
atdmico-molecular, fisica nuclear y fisica de altas energias
donde constituye la base de variados modclos que expllcan
tanto fendmenos a nivel macroscdpico como microscdpico. En
estas tres dltimas ramas la importancia de las colisiones
resalta adn mas , ya que estas no se limitan a intervenir
Unicamente en la teoria, sino que ademds lo hacen en el
aspecto experimental, en la forma de herramienta fundamental
para el sondeo fino de los potcnciulcs con que interactian
los distintos sistemas de particulas, lo cual, constituye un
paso intermedio para alcanzar uno de los OijLlV0u centrales
en esta parte de la cicencia: la determinacidn de la
naturaleza de las interacciones entre particulas

Para apreciar on toda la extensidn el valor que tienen
las colisiones como herramicnta experimental, conviene hacer
un breve bosquejo evolutivo tanto de las bases teoricas
desarrolladas, -que en conjunLo forman la teoria de
dispersion- como de las tdcnicas experimentales empleadas en
la xgvestlgaclon de las interacciones y estructura de 1las
particulas,

Esencialmente se distinguen tres etapas: la primera
comprende desce finales del siglo XIX hasta comienzos de 1la
ddcyr .. .o wus Lreintas y en ella se establccen los resultados
que conforman la tecoria de 01upcrqlon cldsica. En el terreno
experimental, se utilizan tdcnicas de cxploracxon basadas cn
la teoria cindtica de los gases, tales como el analisis de
las variaciones con la temperatura de la ecuacion del gas
ideal y de los cocficientes de transporte, ademas de que se
introducen exitosamente las primeras tdecnicas colisionales
con haces moleculares (molecular beam techniques) [1].

Durante ste periodo, se wve nacer a la mecanica
ondulatoria (19?6) y junto con ella, una seric de resultados
que mds tarde (1933) dan origen , los primecros cdlculos
cudnticos de la teorfa de dispersidn,

’Desafortunadamente en 1933 (finaliza abruptamente esta
prolifera etapa, pucs, -por razones politicas— se  suspenden
los trabajos con haces molecculares en Alcmanig, hasta
entonces centro de la inves nga@ldn on partlculqu atomicas v
clementales, causando con dsto un es Luncnmlano expcrlmontd]
en todo el ambito del que no hubo recuperacion total sino
hasta varios afos despuct de terminada la Sequnda Guerra
Hundial,



o obqtantc,' cn esgos veinte affos de "intermedio", la
investigacion en fisica atomica y molecular, esencialmentae
tedrica, continda su desarrollo apoydndosc principaluenta cn
los datos proporcionados por los experimentos de resonancia y
por las tccnicas cindticas ya antes mencionadas.  Sin cembargo
el proceso se lleva a cabo con lcqtitud, debido a que 1la
informacion provista por dichos metodos (potencial atractivo
Y repulsivo a grandes Yy peguenias ’ distancias,
respectivamente) cs mas cualitativa que cuantitativa, lo cual
no permite una determinacidn del potcncial de manecra tnica v
por lo tanto impide una verificacion detallada de los nuevas
resultados tedricos, sin la cual, no es posible definir

claramente la traycctogia de investigacidn a sequir. fste
hecho gue el que creo la necesidad de cambiar esas tdcnicas
macroscopicas, por experimcentos que incursionaran mas
directamente en la naturaleza microscdpica de los
4 1 o 3 ' ol =4 L e $ -
potenciales. No fue sino hasta 1955 -~despucs de varias
revisiones a 1los métodos disponibles— que se llegd a la

conclusidn de que las téenicas colisionales cran las nds

” 7 L - .
sensibles y por lo tanto las mas apropiadas para este tipo de
sondeos.

”

Con todos los nuevos avances técnicos desarrollados
durante ¥ posteriormente a la gquerra, ademds del
advenimiento de las computadoras, el diito de costas  tdenicas
no se hizo esperar. ilo s8lo se acabod con el estancamic: to
experimental en que se encontraban las fisicas
atdmico~molecular y de altas encrgias, sinc aue ademds se
abrid una tercera etapa en la que, hasta la fecha, se ha dade
gran impulco a la teoria de dispersicn y al cmpleo de las
colisiones como una herramicnta fundamental para el andlisis
tanto de la estructura de 1las particulas como de sus
interaccicnes.

En este trabajo emplearemos a las colisiones en el
estudio de procesos de quemi-ionizacidn, conocidos nds
comnmente como procesos de formacidn de pares ionicos o de
intercambio de carga, y en procesos de captura doble, De
todos éstos nos interesan en especial aquellos casos en los
gue la seccion diferencial presenta distintos miximos,
asociados al hecho de que este tipo de sistemas evoluciona
siguiendo curvas de potencial covalente o ionico. - Nosotros
analizaremos en particular los mdximos covalente y secundario
utilizando el modelo presentado por Gillen y Hickman [23],
en el cual se propone un,potencial coulombiano atractivo para
la interaccidn idnica (A"+ B7) y un potencial constante para
la interaccidn covalente o neutra (A + B ), En el caso de la
captura doble, esto es posible por c¢l hecho de que -en los
sistemas tratados— los potenciales -covalentes son muy planos
en la region de nuestro interds,

Debido a la sencillez del modelo,no es posible predecir
la estructura de arco-iris que se observa en algunos de los
sistemas analizados,tema que discutiremos en el capitulo
correspondiente; gin  embargo, tanto 1la aparicidn COMo
aproximadamente la localizacion de los mdximos de interds cos



reproducida por este modelo, que por este hecho nos permite
explicar -~hasta cierto punto- el origen de esos rasgos tan
peculiares de la seccidn diferencial,



CAPITULO 1
TRATAMIENTO CLASICO DE LAS COLISIONES.

1.1 GENERALIDADES [1],[2],14]),114) y [15].

Hasta el momento sélo hemos mencionado 1la importancia
del uso de las colisiones y su aplicacidn en nuestro trabajo.
Es conveniente dar ahora una descripcioh general de los
rasgos nds comunes Yy fundamentales de las tdcnicas
colisionales que se emplecaron para la obtencidn de los datos
experimentales, asi como de los pardmetros susceptibles de
medicidn involucrados en ellas, Bdsicamente 1la tdcnica
consiste de tres partes:

1) Formacion de los haces proyectil y blanco.
2) Interacgion entre estos dos haces.
3) Deteccidn de los productos de dicha interacciohn.

Para la formacidn del haz de proyecctiles ¢s necesario,
primero, producirlo mediante wuna fuente (por ejemplo, un
Colutron); segundo, colimarlo ya sca por medio de rendijas o
de una lente de Einzel; tercero, acelerarlo a la encrgia
deseada por medio de una diferencia de potencial y por
diltino, depurarlo por medio de un campo eléctrico
transversal, ya que usualmente la fuente emite varios tipos
de productos, Es muy inportante que la densidad de este haz
sea baja, ya que de ste modGo podrcmos conciderar a losg
proyectiles 1ndcpendlentc entre i, suposicidn que sera
fundament al en ¢l momento en que deduzcanos la expre51on para
la seccidn de dispersién.

Afortunadancnte en los tres sistemas estudiados (lla+I,
H(ls)+Cs y H+ + lg) el blanco se encuentra en reposo con
respecto al  laboratorio, lo cual facilita tanto la
descripcién tedrica, -cosa que veremos un poco mds adelante-
como su implementacion, ya ¢que cn lugar de hacer algo
semejante al haz de proyectiles, simplemente se emplca una
celda (la celda de dispersioch) llena con el gas cuyos dtomos
servirdn de blanco. ’

La segunda parte de esta "tdcnica comdn", se lleva a
cabo cuando se hace incidir cl haz de proyectiles en el gas
"blanco". Debido a las colisiones que se producen entre los
dtomos de dste y las particulas de bombardeo, estas (¢ltimas
son dispersadas en diferentes direcciones gue dependen tanto
de la encrgia \' pardhqtro de impacto de los proyectiles, como
de las fuerzas entre estos y el blanco,

Aqui pueden pres entarse varios tipos de situaciones: que
las colisiones scan elasticas (A + D => A+ n),'en cuyo caso
no cambian ni el estado interno de encrgfa ni ‘la composicidn
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de las particulas participantes, =—es decir, ¢l proyectil «dlo

se deflecta~- ; qgue ccan inceldibticas (A + D => A+ + D-=), o
sea, dquce canbie ¢l estado interno de cnergfc, ~-cn nuestro
caso, que aparte de ser deflecltadas intercambicen carga- v por
Ultimo, cue sean reactivas (A + R ~> C + D), en cuyo caso las

particulas cambian su composicidn,

Para cada dircccidn los productos de estos tres tipon de
procesos salen "mezclados. Como generalmente lo gque se
deseca obtener c¢o la distribucion angular de alguno de cstos
productos (a veces de todos), cs necesario entonces, antes de
realizar la deteccidn, hacer una separacidn entre ellos, por
ejemplo, por medio de campos clectricos transversales ({2) vy

(41" .

El registro de estas particulas dispersadas, que c¢s la
dltima ctapa de la técnica, se lleva a cabo por medio de
detectores adecuados colocados en una zona -gue recibe el
nombre de regidn asintdtica- bastante alejada del lugar donde
se llevan a cabo lasg interacciones. Con frecuencia, a partir
de las propiedades del registro sc puecden inferir algunas de
las caracteristicas de las,particulas detectadas, tales conmo
masa, carga, impulso, cnergila, ctc.; pero el dato nds fetbil
con que nos provee la deteccidn, es dicha distribucidn
angular de las partfcuvlas dispersadas, que peraite calcular
la seccicdh diferencial de digpersidn (¢O /dw), muy importante
en el momento de comparar los resultados experimentales con
los obtenidos por medio de cdlculos tedricos.

El concepto de seceidn diferencial de disporsidﬁ surge a
partir del de seccidn total de dicpersidn (collision crosa
section, total scattering cross scction), que no es otra cosa
mids que una medicda del "tamaho" relative de las particulas
interactuantes, en otras palabras, es una medida de quc¢ tan
"grande" ve el proyectil al blanco o viceversa. La exprezidh
analf{tica para ella se obtiene a partir del hecho de que 1a
probabilidad que ticne un proyectil de sufrir una colisidn cn
el intervalo [x, x+é§x] (o sea, l&x/z ;estamos suponiendo que
el haz se mucve cn la direccidn =), debe ser proporcional al
nidmero de particulas gue hay en el blanco, es decir:

Ax /2 o nu AV= n, A= ‘donde:
; =camino libre medio del
proyectil
n=dencidad de partfculas
en'el blanco.
= numero dc blancos por
unidad de volumen.
AV s A1 ( suponemos
- que el haz atravices
superficics unitarias
perpendiculares a  su
movimiento a lo largo
del gas blanco).




Lo scceidn total se define entonces como la constante de
. 7 .
proporcionalidad cn esta relacion, con lo que s5c obticnce:

il
v

Ax /a =onAx = "(7“'“')—' cee (1)

Para obtencr la seccidn diferencial (do/ dw), -que se
define como el producto de 0 por la distribucidn angular

(normalizacda) de las particulas clqpersadau P(©,¢f)- cs
necesario obtener primero, la expres ion para el nudmero de
particulas dispersadas en , una direccidn deternminada (e,d),

por unldad de tiempo a traves de un elemento de dhgulo solido
dw , (@&f1{e,¢)/dw ),ya gue como puecde observarse del siguiente
esquemna:

Esquema de  un experlmentoi ‘dei. con:.haces
moleculares. R B G D

dr(e,d)/ dw dependera errtenente del flu:o dé proyectlleu‘
(Ia), del ndmero total de Atomos blanco (Np) 'y del "drea" que
presentan los proyectiles -en la direccidn e~ al collslonar
con el blanco, la cual es precisamente la tan buscada seceidn
diferencial,

Primeramente: dil(6,$) / dw = N P(6,4) donde:

N = nimero  total de
‘proyectiles dispersados

en  todas las dircccio-

nes por unidad de ticm-
“po = nlmero  total de
de colxuxoncs en todas
las direcciones por
. unidad de tiempo,

Nota. Estamos suponiendo que cada proycctil sdélo colisiona
una vez..' : :




Por otro lado: MN= {[Ia (%) - Ia(x+Ax)] / Ax } Av =

ne WAV = AV Na N ’1;{ = NN CVAY = TN O
b

H

.con:

"

# de proyectiles por
unidad de volumen.,
W = frecuencia de col.
- = # de colisiones que
sufrec una particula
por unidad de tiempo.

Na -

Z e
Qv P
nhnu

3
®
9

velocidad de los
proycctiles.

Por”iofféhtbk = Ta Ne 0" P(€, $) o=

1(6) = do/ dw = ane, ¢) / dw Ta Ne ... (11)

donde: S
“1e)= e (e, @)

Hemos obtenido entonces una expresion que relaciona a la
seccidn diferencial con pardncurog dlrectanente medibles c¢n
el laboratorio. Pcro concretamente: d para que nos sirve  esta
expresidn en nuestro sondeo del potencial?

Como habianos mencionado en un pérrafo anterior, por
medio de ella nos es posible conparar los datos
expcrlrcntaleo con los datos provenientes de modelos
tedricos. Generalmente estos modelos comienzan presuponlcndo
una £orna determinada para el DoLenclal de 1nteracc10n ¥
a travds de ella calculan la funcicdn de deflexion, -dsto lo
veremos dos secciones mas adelante- que a su  vez permite
calcular la seccidn diferencial, correspondiente a dicho
potencial. En la mayoria de los casos, una vez que sc  han
establecido las difercencias y alﬂllltudes de dsta con la
experimental, se procede a modificar convenicentemente al
potencial y 1la secuencia que hemos descrito se vuelve
iterativa. De este modo se va encontrando una expresidn
analitica para el potencial que describe cada vez mejor 1los
resultados experimentales,

El caso de nuestro trabajo es un poco distinto, Aquf Nno.
hay nodificacion ni uocuencia iterativa,simplemente nos
concretamos a analizar cudles de las caracteristicas de I(8)
obscrvadag wperimentalmente se  pueden reproducir con el
potencial propucesto; es decir, nos limitamos a tratar de
encontrar la parte del potencial gue es la causante de los
procesos que dan lugar a dichas estructuras




1.2 TEORIA DE DISPERSION CLASICA.
A) DISPLCRSION CLASICA [91,114] y [1G).

Aunguc el tratamiento cxacto de las colisiones atcuicas
debe hacerse a travds de mdtodos cudnticos, la mecahica
cldsica ofrece por lo gencral una buena dproximacidh a c¢ste,
espec1alnente 2 la hora de cutlnar cl comportamniento general
de la seccidn dec dispersidn., Como precisamente dste cs
nuestro caso, vanos a desarrollar on esta seccidn 1las
herramientas cldsicas que nos servirdn en la aplicacidn del
modelo coulombiano (Gillen).

En primer lugar, vamos a deducir otra cxpre31ov para
I(8) guc nos ‘"conectard" con la funcion de deflexich X(b).
Para dsto analizarcmos con cierto detalle lo que sucede en el
momento de la colisicdn,

Primeramente tenemos que aclarar que 1o que ocurre entre
los proyectiles del haz incidente y los dtomos del blanco no
son colisiones en el sentido estricto de la palabra. Esto se
debe a que las particulas no tienen una "estructura rigida®
como la tiencen, por ejemplo, las bolas de billar, -a las
cuales corresponde una fuerza de 1ntorac"10n infinita Y
repulsiva- sino gque interaccicnan a travca de fuer“us mas
complicadas que conblnan efectos de atraccioh y repulsidn de
diferentes intensidades, que dan cono resultado trayectorias
hiperbélicas como las que se muestran cn la figura 2.

. fig.2
Repreucntac1on esquemdtica de las trayectorias de 1las
particulas con pardmetros de impacto entre b y b+db,

La forma de estas hipékbolas depende fuertemente de la
cnergia inicial de los proyectiles (E), de su momento anqular
(L) y de a4 que es la masa reducida del sigtema

proyectil-blanco., Una forma de condensar todas Jestas
dependencias en una sola, se obtiene utilizando el pardmetro
de impacto (b) ¢ que se define como la distancia

perpendicular entre el centro dispersor (en un pdrrafo



posterior wvamos a cxplicar el pnrqud de este centro y de 1la
M) y la trayectoria rectilinea inicial del proycctil, o 1lo
que e¢s lo mismo, cntre dicho centro y la dircccioch de la
velocidad inicial. Ya que:
- - - - -
L =R x p =R x Qv donde:
v = vel, inicial
de los pro-
yectiles,

: - Y- ~ '
eso implica que: L = u ¥ x b , con' b = bn , y por lo tanto:
b=L/}L‘U",.’ y como: E=.;.')u.:u" == ~,b=L/y/2/u.E:.

Para un valor dado de E y .de b, 1la trayectoria

hiperbdlica queda completamente dqterminada. Como nuestro
objetivo es encontrar una expresion para I(8) explicitamente
en términos de 6, vamos a _considerar un conjunto de
proyectiles,todos con energfa inicial fija {(E), con

pardmetros de impacto que fluctden dentro del intervalo
[b,b+db] y cuyas deflexiones se encuentren en el intervalo
[8,8+d8] (ver fig.2).

Ya habfamos visto en la seccidn anterior que ¢l nimero
de particulas deflectadas en una direccidn determinada (8,4)
por unidad de tiempo, a travds del dngulo sdlido dw es
proporcional a I(®) (ver ec.II), por lo que:

dali(e,¢) & I(8)dw Ia

lo cual representa el nUmero de particulas dispersadas en la
direccidn © por unidad de tiempo (vamos a suponer quec cl
potencial que causa las deflexioncc tiene simetrf{a esfdrica,
es decir, tenemos la misma situacidn en cualquier direccidn ¢
y por lo tanto g adquiere todos los valores entre 0 y 2IT ).

,por otra parte, o es el cociente del nidmero de
particulas dispersadas en todas las direcciones por unidad de
tiempo centre la densidad del flujo incidente; entonces la
contribucion do que hacen las particulas con pardmetros entre
by btdb a 1la seccidn total (que se interpreta como _el drca
efectiva del haz perpendicular a su movimiento) es igual al
drea del anillo de radio b y ancho db (21T bdb), ya que el
producto de la densidad del flujo incidente (Ia) por el drea
de esc anillo, nos da el nimero de particulas por unidad de
tiempo con esos parametros, que son precisamente las

/ . . .
particulas que van a salir deflectadas entre las direcciones
By G+ib y u vo a cantidad sdélo hace falta dividirla entre Ia
para que nos de do, entonces:

do" = Ia 21T bdb / Ia = 211 bdb ,



Por lo tanto:
dr = 27T b db = I(®) ¢w = I(E) 21T scnd de ,
ya que de la fig. 2 puede'vcrse t£ﬁbién gue':
a = e ; L
dw =4

De donde: e L
I(e)= b db / sen® dO = b / send® (de/db) ... (III)
Sin  embargo, hay veces en que el potenc1al es tal, nue
para, valores distintos ' del parametro de impacto, la
particulas salen deflectadaf en la misma direccidn. Ya quc
cada una de estas particulas esta contrlbuvendo a la
"intensidad de dispersién  en 1la dlrecc10n e", 1(8e),

debenos incluirlas en su expresidn, Como esta “intensidaa®
obedece la superposicion, tenemos entonces que:

n
I(0) = Zi bi/ sen® (de/db;)

e

B) RELACION ENTRE LOS SISTEMAS DE LABORATORIO Y CENTRO DB
MASA [2],1(8],09),120),(221,.0(12},(13} ¥y [14]¢

Es convenxente aclarar cn este momento gue todos ecstos
cdlculos estadn referidos a un sistema muy especial = -el del
centro de masa- y gque por eso hacemos mencidn. de una masa
reducida y de un centro dispersor,

El objecto de utilizar dlChO sistema es. simplemente hacer
la deocrlpc1on del proceso na's scnc1lla, por un lado porgue
esta dcgcrlpc1on'qucda en términos de la distancia relativa

entre las particulas participantes =-de la cual depende el
potencial de interaccidn- , por otra parte, porgue
dentro de esta descripcion el centro de masa se encuentra
en reposo, lo ue implica que su movimiento nos es

irrclevagtc, y por Ultimo porgue el problcmalcn tdrminos de
dos particulas se reduce al de una sola particula (de masa )
sujeta a la influencia de un centro dispersor.

Sin 'embargo, como hemos qstado mencionando, la
comparacion entre las sccciones tcoricas (referidas al Ci) y

~10~



experimentales (referidag al LADR) es un punto crucial para la
deterninacidn del tipo de interaccidn  entre  las partfcu]au
analizadas vy para elle necesitanos que ambas scecciones cotdn
referidas al micmo sistema, Lo qgue haremos a continuacion,
es deducir cxpresiones gue nogs relacionen a algunos
pardimetros en ¢l sistema del centro de masa  con Sus
correspondientes en el sistema de laboratorio; de este modo,
estaremos en posibilidad de cambiar a I(®) de un sistema a
otro con mayor facilidad.

Como la seccion diferencial es una funcidn que depende
fuertemente del paramctro ©, es de sospecharse que a travds
de dste encontromos nuestra solucidn.

Antes gque nada, debemno recordar que en este trabajo
vamos a tratar con colisiones 1nela ticas y por 1lo tanto
haremos 1las deducciones mencionadas para este caso, que se
traduce simplemente —en el lcnguajc de las energfas- cono las
COllblOneg donde hay tran“fcrmg01on de wuna cicrta cantidad
de egcrgla cindtica ([XE) a energla interna de alguna o ambas
particulas interactuantes, es decir:

E} = E.- AE donde: B! = energia total
del sistemna
despuds de 1la
colisidn.

Er = energia total
. AT del sistema
. : : L antes de la
' : : - o collsldn.
ZSE =. energfa perdida
‘ durante la
colisidn.

Para hacer nuegtro tratamiento wmds sencillo, vamos a
suponer que solo tenemos dog partlculas con masas M, vy M, vy
velocidades iniciales @, y @. (resp. al LAB), interactuando
por , medio  de una fuerza F(f). Sus ccuaciones de mnovimiento
estan dadas entonces por:

MoAh = F(F)
act .

M, 4% = ~p(7)
df‘ : . y
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Conbinando adecuadamente ecstas dos ecuaciones,obtencemos quo:

_gl_f{M.E%lhl-",}:O
act

LT per)
Mirr, Attt :

£ (G 47 ] o)A

Si observamos con cuidado estas tres expresiones,
por.‘h:emo.2 darnos cuenta de que ellas dependen_ de dos
pardmetros muy peculiares: uno de ellos, R={M T + M.r.}/M.+ML
representa la coordenada r del centro de masa de este
sistema de particulas, el otro ¥ = (B -© )., reprcsenta la
coordenada r de su posicidn relativa. La primera de las
ecuaciones nos dice que el movimiento del centro de masa
permancce inalterado durante la interaccidn de las
parLIculam la segunda, nos dice aque el mpvimiento de 1la
90g1010n relativa se comporta de mancra andloga al de una
particula de masa u= M M/ (Ms+ M, ) gujeta a una tuclza P(F) vy
la tercera, —-guc no es otra cosa mds que la cnergia total del

stema~ nos expresa la independencia gque hay entre 1los
movimientos del centro de masa y de la posicidn relativa.

Debido a la "separacion" entre esos dos movimientos y al
hecho cde gue 1la velocidad del centro de masa permanece
inalterada duranLc toda la colisidn, cualquier cambio que
surja en la encrgla cindtica total del sistema se deberd a un
cambio en la cnergia asociada a las coordenadas relativas, es
decir, & un cambioc en la magnitud de la velocidad relativa:

.L (H++1;) (fé Rg,ﬁf) L /((af lenkd) _ AF = 4 VA A ‘[_/;C_/fﬂ_.},.,zﬂ }
\§k

~
Energia antes de Encrgia despues dc
la colisidn ~ la col1510n

idoqde;‘
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Si ahora llamamos v y Fi 2 las velocidadns de nuentras
_particulas despuds de la colisidn y si ademdS  Supohenos  gue
una de ellas (digamog la princra) cstd en reposo raes pecto al
laboratorio (a la gue ya anOh nencionado anLorlolmanc COono
el blanco), tendremos gue cl dngulo (& ) con que se deflectan
los proyectiles ecn el sistema del laboratorio estard dado
por:

tan 8,_ = '\f‘.’ / Vaix
ya due por definicidn, € es el dngulo comprendido entre

la direccion de  la velocidad final del proyectil y la
direccidn de su velocidad inicial(ver fig. 3).-

Representacion

la -dzsper51on
Laboratorio, s :

“en el sistema de

~ Nuestro objetlvo ahora, es Lratar de re1a01onar a’ vna Y.
a "y con sus correspondlentes ‘en el sistema CH.V

Como puede pbservarse de la £1gura 4:

-

R= - M r Y
e ﬂﬂ‘n;
R= M ¢
Mﬂ'M._ .
lo cual implica q o
R = {;‘ = V o ’
e se. (@)
v < ]

para i = 1, 2.
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roger -yt

fig.4
Reprqgentac1on grdfica de la relacidn entre los vectores
de posicion .respecto al CM (primados) ¥y  los ‘referidos al
sistema de :Laboratorio, ' ;

Comp: ﬁ ‘= Mc l.'. + Mg tg/ M. + N; ‘ g Ve v M ;a‘lﬂ/;“-'f‘ M,
- i TR A
pPero. como . W, = 0. : y ademas vamos g l,
entonces: « ‘ :
V=M U /N + M4 ,lo que 1mpllca
vx" Mz “;/(Mn “'M;) y
De las ecuaciones (a), obtenemos que. S
?).,'_ = ﬁ'_ = v Ml U., /(M."' Mg) } M;)u'. /HI

con 1o que: Vy= M, ul / M

De (a) y (b) resulta ;qu'ey-'j'i

de lo cual, junto co

R T i,
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chresenta01onﬁ
de Masa. :

aplicando l hecho de. que la colls'J' e

s ineldstica, es
decir,la ecuacmon (V), tenemo SRR

z e e
-L /u_ (df.lmh) - AE ‘= Ji }:l. (_,d;;"&,',()
Como: T = (K;‘+ M) &) /Wy tenemds’énfonces que:

- 2 2 ¥y 2
_l_ Ml ”; dr'l-th E = A M:*Ml (d rl Jlf,o'l;) ==
2 /u(';;'," 7“‘} A o2 ( M ) ¢

i M;(M,M;)(u., Y A =.\i My (Mi+M2) (v "
o 1]
2 ™ ELEPAR

Nota. Los prlmados s0n paranetros’rcferidos al Cli.

Despejando de aqu1 a v on términos de W}

(-2 o p () PPS AE_ Fien —AE.
L A g : :
2 2

= Enerqla

i cincdtica

inicial resp.

al CH.

Eum(ﬂu /M, + M)
'Lﬂgu| (ﬂl / M\ 4 l"’g)

nu
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Por lo tanto: ( L E A ,
W' (1~ Y s O

tan 6, =
M © ( 4AE Iz M
t Et,nl) end' + A u
srt '
T ' Mo [ EC err 7]
i~ 04
LMB i = (Ei,ol -AE)
= st Bemr S - v (V)

8O+ T

De esta ultlma expres 1dn es facil ver que T= (M2 /M)
(1- /\E/ Ei,em )" se - aproxima a cero cuando la masa del
proyectil (M) es mucho menor que la del blanco, lo "~ que’ nos
lleva a la conclusidn de que, para este caso: :

tan B~ tan Bem => Buo T BOw
Este es un resultado muy atractivo, ‘pucato que resulta inne -

cesario realizar la tran:fornac1on de un sistema a otro;
sobre todo para nosotros, ya que las masas de nuestros tres

sistemas - HMNa + I , H(ls) + Cs y H+ + llg — sc encuentran en
proporcioncs aproximadas (My/ M) de : 23/127, 1/133 y 1/24
respectivamente, Intuitivamente, el resultado era de

esperarse, ya que con un blanco tan masivo, la posicion , del
ceqtro de masa del sistcema se cncuenLra mas cercana a este,
prdcticamente ¢onfundi€ndose con dl.

Para concluir con esta seccxon, vamos a emplear 1la
ecuacidn (VI) y el hecho de gue -por conuervac1on de masa- .la
"intensidad" de dispersidn debe ser la - misma en ambos
sistemas, c¢s decir : : e .

I(G)UW Wi = I(B)en ;dmp;;g. B

lo cual implica: L
I(O)ye = €N Bune GOuas . . (VIT),

nuevamente facilitando er ‘caso’1l s cdlculos, va que :

I(B)ns ~ A £
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1.3 PUNCION DE DEFLEXION CLASICA.
A)  SIGNIFICADO Y DRESCRIPCION CUALITATIVA [12],[14]1 y [16].

La funcidn de deflexion X = Z(b) no sdlo es importante
porque establece un puente entre la uc0016n diferencial y el
potencial dispersor que la  caus sino tambidn, porqgue
refleja muchos de los rasgos de ecse potcncinl

su lgnlflcado es muy simple: sc reduce a decirnos que
la desviacidh que sufre una particula en su trayectoria,
depende de su energia,, nmomento angular, masa Y desde luego,
del tipo de interaccion a que dsta es somectida.

En general, para un potencial 1ntgrnolecular tlplco com

el gque se muestra en la figura 6a, la funcidn de dcflehldh
adquicrim%n forma presentada en la figura 6b.

(a) 

‘ A}

Ilg 6
. chresentacxon graflca de -un potcnc1al 1ntermolecular
t1p1co (a) y de la funcion de deflexion R(b) corrcapondlentc
(b)., €,y ©r reprcsentan, respectivamente, los dngules de
"gloria" y de "arco iris"

Claramente podemos distinguir en ella varios detalles de
importanciaz una rama, positiva Yy otra negativa
corxegpondlcntcv a la accion de una repulsion y de una
aLrac01on netas, respectivamente; un minimo ( 8r ) llamado
dngulo de "arco iris", que COLLCuPOndQ a la mdxima dcflcxldh
negativa 'y que es resultado del comicnzo de la accich de la
repu]uzon, y un cero { €¢g ) llamado dngulo de "gloria', cuyo
origen se  debe al equilibrio de las fuerzas de atraccidn y
repulsion.,

-17-



Para hu(LL todo  Esto un poco nds intuitivo, vamos a
pensar en tdrminos del pardnctro de JPP?LLO y de su relacion
con la cnquld inicial de las particulas. Recordemos que e
b = L/ 2 &t ; lo quuo wog dice onLonccs quc (nancnicn(o

Ly
M fijas) partlcul‘s con b's pequefias son altamente energdticas
y por lo tuanto, sc 1ntcrnan" mds  profundamente cn ¢l
potencial de inter raccioch, lgnorande su  parte atractiva c

1nterchuanoo exclus 1vavcnto con la repulsiva, 1o qgue da conmo
. /.
sultado que las particulas ccan deflectadas "hacia atrag"

(backward scattering), es decir, con angulos positivos (ver
fig., 7).

LEn el caso de b's grandes, la encrg{alcs baja y las
particulas no pueden ' pasar na's alla" de la parte atractiva
del potencial, deflectandos "hacia adelante" (forward

scattering), con anqgulos negativos (ver £ig., 7).

< '\ bufomtett Suwals _":‘___,,4-___~]_,_ g
&

CoNTRO
DISPERSOR

fig.7 :

Grafica de 1las trayectorias cldsicas que produce un
centro dispersor para distintos valores del-- parametro de
impacto. A la derecha se muestra la grafica de la- func1dn de
deflexidn correspondiente.

Obviamente se obtienc cierta informacidn sobre. el pozo
de potenc1al —exiahencia, ancho y profundidad- a partir de
los dnqulos de arco iris y de gloria, ya que, para esta
dltima, 1la fuerza de interaccion es nula y como a su vez,
F(T) = - \UV(¥), eso implica que tendremos el valor de ¢
donde 1la derlvada del potencial es nula, es decir, donde el
potencial es un minimo. <

Con objeto de cxpllcar la relacidn cualitativa entre 1a
funcion de deflexidn y la seccion diferencial (o mejor ‘dicho,
entre el angulo de deflexidn observable y  la seccidn

difcrencial medible), es necesario comparar las siguientes
graflca":

-18-



‘i‘H-B

s1a N\

d

v'ndw)

its

£ig,
gelaCth gtaflca entre la fun01dn de eflcxlon (a) y la
seccion dlferencial (b) Notcse el efecto de arco iris en
e = er. .

De ellas podemos ver fdcilmente que la contribucidn a la
dispersidn es mayor cerca de © = 0. Principalmente dsto ecs
una consecuencia de la parte atractiva del poLcncxal, ya que
dsta produce una deflexidn a dngulos pequenoa de muchas ras
pargfculas que la parte repulsiva, porgue ¢stas, -al tcner
paranetros de impqcto mayores— forman superficies anularcs
mas grandes, a traveés de las cuales pasa mayor cantidad dc
flujo, Para dngulos grandes, oS obv1o qgue la contribucidn
proviene exclusivamente de b's pequefias y por lo tanto, de la
parte repulsiva del potencial. i

Nasta aquf sdlo hemos esbozado cualitativamente la
funcidn de deflexidn., Para completar una buecna descr1pc10n
de ella, es necesario encontrar una expresidn analitica que
condense todas las caracteristicas mencionadas. Este, es el
objetivo de la siguicnte seccidn,

~19-



B) ., EXPRESION AMNALITICA DE © [81,19),[11],(14] y [l6].

Como nucstras partfculas estan sujetas a la accidn de
una fuerza que sdlo depende de su distancia de separacidn (P=
F(F)), o5 decir, una fuerza central, el movimiento de cllas
se encucntra COnSt[indO a un plano. Fsto nos facilita el
tratamicnto, vya que 910 tendreomos gue usar dos coordenadas,
que, por la gecomectria del problema, resultan ser las
coordenadas polares r y p

En dstas, ¢l Lagrangiano y la cnergla total dcl sttema
(referidos al CH) se escriben como:

L=n-v

K

[}L(i—*+rﬂ

M

N

S
-t
<
L]

=_En. Cinctica
~“del .sistema.
En. Potencilal
del sistenma.

Debido al hecho de gue § no aparece explicitamente en el
Lagrangiano, ¢ es una coordenada ciclica y por lo tanto, su
momento genceralizado correspondiente (Pg ) se conserva:

o /95?)=0 ==> Lz = P¢ = M r‘# = cte. ...(d)

A | |
_.con: Lz = comp. z del

amosmoes momentoangular

'enemos-

Incorporando Lz.a la encrgfia,

;’?2”' + V(r)

De donde:

cee(e)
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. . ’ . 2 :
Sustituyendo de agui dbt en la ccuacion (e) ¢ integrando,
obtenemos

f-go = i (£)
- ] = LI
o ,-z(z/q [E..V(r)J - /_z‘/rz)l/:.
que en,términOS*dag pardmetro de impacto nos queda como:.
b dr i
(-8 )k
= = g
Ya habfamgs mencionado antes: -que--las--trayectorias de
nuestras  particulas son abiertas. Esto “implica que sdlo

tienen un punto de retorno, cuyo valor queda determinado por
la ecuacion: B = Vef(r), o lo que e3 lo mismo:

V(E) +(I% / 2 f =B

donde Vef(f) es precisamente cl potencial efectivo o "neto"
al que sc encuentra sujeta nuestra particula de masa Mgy que
no representa otra cosa ndg que una competencia entre la
energfa centr{fuga de la partfcula y el potencial del centro
dispersor. Pues bien, para el valor cde r asociado al punto
de retorno (que de ahora en adelante, llamaremos Rmin o
distancia de wdximo acercamicnto al centro dispersor), el
valor del radicando en (f) -y por lo tanto de 1la integral-
cambian de signo, Fso implica que si medimos a / a partir de
la Idixeccidn de Rmin, tcndrenqg gue la trayectoria es
simétrica respecto a esa direccion. Entonces, como pucde
verse de la figura 9, el dngulo entre la direccidn =0y
cualesquiera de las dos asintotas de la trayectoria es el
mismo, lo cual implica que:

'z = ﬂ - 2 ‘}‘a
ot reo
donde, de (f): i 9‘0‘
go = ag rz (/_ br V(f)}’/l
Sy v R T
: $=0 r.-.l,’mr'a:
y por lo tanto: = ' ff‘”ﬁ
f= T - v dr eve (VIIT
x _.rz(/.;-‘g:- ._,l/(f'))/z : : )

Pl 79
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simetria. de’ la ‘trayectoria respecto a la dx*eccxoq de
R m# . Claramente ‘el-valor del angulo entre esta direccion y
cada una-de las asInLotas, es el mxamo. ' '

La rcldC16n (VIII) es la eypre51on que tanto bu&CdbaﬂO”
para la funcidn de deflexioh. Esta mas claro ahora, porguc
dijimos que A& establece un puente entre V(r) y 1a seccicn
difegencial. sélc hace falta encontrar la relacidn entre ©
-el dngulo de deflexidn observable- y Z.

Como nos podemos dar cuenta, ¥ es una cantidad cue se
calcula tedricamente. Sus valores pueden ser positivos o
negativos, Sin embargo, en el momento en que nos enfrentamos
al experimento, el hecho <de tener &hgulos positivos o
negativos picrde su sig nlflcado, ya que -si observamos 1la
fig.2~ tenemos 51moLr1a c111ndr1ca alrededor del ecje b = 0.
Entonces sc hace necesario introducir una nueva cantidad, © =
|Z!, que nos permitird cerrar conpletamente el ciclo V(?),
X(b) e 1(8) y poder asi{ dar alguna interprctacidn a los
resultados experimentales.

De esta manera, dada una forma analitica especi{fica para
el potencial V(E), podremos calcular su correspondicnte
funcidén de delCnlOn por medio de la equac10n (VIII), y a la
vez, la seccidn diferencial asociada a ¢sta, a travds de 1la
expresion (III).

sin cmbargo, no debemos olvidar que en los sistemas con
que nogsotros trabajamos, las colisxoncq son 1ncl' sticas y por
ese 51mplc hecho, el valor de Aos dngulos entre cada una de
las asintotas y la direccidh &4 = 0, ya no es el mismo. Us
mds, va no tenemos una sola curva de potencial, sino que
ahoga nuestra particula At ) puede "saltar" de una curva
VL(r) a una VE(F), cuyas formas dependen del tipo de proccso
que se lleva a uabo entre los proyectiles y el blanco, y cuya
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difcrcnc:a de valores asintdticos os precisamente la pérdida

7
de LnngJd /N\E que hemos mcnglonudo antes Ahora los anqulos
5, Al
flov $o' con que se dellectard la parLlcula, dependeran Ge o la
distancia donde ¢sta de el "salto", es deeir, de la distancia

donde los dos potenciales se ”crLcen", -a la que llanarcmos
Rc- ya que ella detecrmina el intcrvqlo de accidn de uno vy
otro potencial. Considerando todo ¢sto, tenemos ques

A= 1r - ( ¢o + ﬁo '
00 (.4
= [T - bdr Jo o bdr
B r:(s- Vw‘-ldf' ) —l")/‘ rz (/- Vialide () -_/_’.z)'/z
= r2
Rren
2‘ L4
= 1T - bdr bdr
- rz (I- ver) -b’ 4] rz(/ - Vtrl -b‘)/‘
- "3
ﬂ-l'
Le
+ bdr + bdr )
rifi —wver) | 62)7 re (- x///r) A*)’/
£ 7 e
2% Le

Donde V(r) pucde tencr el valor de Vi{(r) o de V{(r),
segén el sistema que ested interaccionando. A esta
especificacion del tipo de potencial que actua. en cada uno de
los segmentos de la trayectoria, se le denomina comBnmente en
la literatura "canal" [15].

1.4 POTENCIAL INTERMOLPCULAR. } o
A) DESCRIPCION GENI}RAL (1],[14],[16] Yy [17].

En la seccion anteglor mostramos la vgtéfité ide un
potenc1a1 intermolecular tipico " (fig, 6a). Esencialmente
dste consta de una parte repulsiva (r <" o‘)’y una atractiva
(r > re). Pero, d cdmo es quc aseguramos ‘que egta es: la forma
del potencial? :

Si adoptamos un punto de vista empirico, el hecho de que
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los gases se condensen, sugicre gue las fuerzas entre los

moldculas deben ser atractivag a grandes distancias qc
separac1on. Por otra parte, ¢l que log li“U1UOu scan tan
poco QOMP[CulblC»' indica que, a pequeias  distancias  de
separacidn, las fuerzas entrce las moldeculag deben ser

repulsivas,

Sin embargo, ésto sdlo nos da una idea cuzlitativa sobre
el potencial y lo gue nosobtros nccesitamos es una teorfa que
genere su forma y explique ¢l origen de su comportamiento, va
gue por el camino experimental, tampoco podemos medirlo
directamente,

Desafortunadamente adn no sc¢ ha desarrollado una teoria
que sea completamente satisfactoria, y las que se, tienen,
explican por separado el origen de la atraccion y la
repulsidn,

Para esta dltima, cl caso es aln mgs grave, pues aunque
tienc mejores fundhnentos fisicos, los cdlculos involucrados
en ella son bastante mds compllcaoou. M continuacidn vamos a
describir cada una de estas tcorias.

La repulsidn se atribuye al traslape de las nubes
electxonlcus de los dtomos o moldculas interactuantes. Bl
gue sea mds intensa gque la atraccidn, es simplemente un
reflejo del hecho de que 1la enerqia aunmcenta considerablencente
si "juntamos" dentro de un volunen pegueiio a muchos
electrones.

Esta fuerza de rcpulglon ticne mo contribuciones: una
proveniente de la repulsidn  electrostdtica de los nticleos
-cuyos efectos son secundarios- y la DLOVOnlanC de las
distorsiones producidas en las nubes clectrdnicas por 1la
aplicacidn del principio de exclusicn de Pauli. La dltima se
presenta cuando los dtonos po.ucen  inicialmente capas
electrdnicas cerradas (completas), ya que en este caco, los
electrones tienden a repelerse, provocdndose una disminucidn
en la densidad de carga de la regidn de traslape. Eso tiene
como consecucencia que la carga nuclear se reduzca debido al
efecto de "woantallamlento dando como resultado neto, 1la
repulsicon de los dos itomos.

Como ya habfamos dicho, los calculos de esta parte del
potencial son muy complicados y no los vamos a incluir en
este trabajo. Simplemente diremos que se obtiencen con el
netodo de soluciones aproximadas a la ccuacich de
Schroolngcr, llamado método variacional (aplicado a dlngntqg
funciones de onda 1n1c%alc 5) 'y quec en la mayorfa de los
casos, los resultados numericos se ajustan bastante bien a
una curva de la forma:

Ve(r) = A exp(-ar)
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3 . ¢
O Ccon mayor procaision:

VE(r) = & cxp(-ar + brt )

Las fuerzas atractivas aparecen a distancias nayores y
su origen es puramente electromagnétlco. A diferencia de lagu
repulsivas, estas fuerzas son de tres tipos: electrostdticas,
inductivas y dispersivas.

Las primeras surgen cuando la olotrlbuc1on de ca rga de
las moldculas en cuestidn no es simdétrica. Debido a <%to,
esa distribucidn -y por lo tanto la energia asocia@a a clla,
que es la gue nos interesa- sc pueden cxpresar en teérminos de
un desarrollo rmultipolar (en realidad, cstos momentos son una
medida de la deformidad de la distribucion), que no e¢s otra
cosa nds que la suma de una scerie de potencias inversas de la
distancia de scparacidn entre los centros de las dos
distribuciones de carga.

Las inductivas surgen cuando interaccionan una molccula
neutra con una molcdcula polar (es decir, una noleculg cargada
o que tiene un dipolo permancnte K ). aqui son importantes
los conceptos de polarizacidn (&) y nultipolos inducidos.

El primcro es simplcmentelcl desplazamiento relagivo gue
sufren las cargas de una molecula neutra cuando osta  se
"sumerge" en un canpo cléchito,' Yy los segundos surgen a
consecuencia de esta nucva deformacion de la dlqulbuc1on de
carga (hablando cstrictamente: momentos de la distribucidhn
distorsionada - momentos de la distribucion original =
momentos inducidos).

-
Pues bien, el campo del dipolo permanente (E) hace que
la moldcula neutra se polarice, induciendo en ella

multipolos, que a su vez lHCCLaCClonan con cste dipolo. Como
el campo producido por el dipolo estd dado por:

E=jL/R’

y como 1a energfa asoc1ada a esta 1nteracc1on esta dada por.

V(R)‘ d B /2

entonces;i‘ vg, ” g e ‘u
; V(R) = = o .}t‘/zR_ e

Las fuerzas -~ dispersivas - 'son -las- principales causantes
de% potencial atractivo. Su orlgen se ‘debe a -efectos
cuanticos. .Para obtencrlas analiticamente es necesario hacer
uso del método de gerturba01onou, pero en este trabajo vamos
a dar una explicacidn y una deduccidn semiclasicas de ellas,

4 . . .
Toda moldcula o dtomo, tienc asociado consigo un momento
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dipolar instantdneo sin iwmportar si {uta es neutra o siosu
distribucidn de  carga e esfdéricunente simdtrica, Boto ce
consccuencia de gue -en algdn momoento~ todos Jos  electrones
de la moldcula e azumulan  en una  regidn  determinada,
causando con d¢sto une defornacidn instantdnea de la  nubc Y
por lo tanto dando lugar a un dipolo instantdnco,

Si e¢n cge momento  se acecrca , e interactda con otra
molccula, por lo que explicawmos en parrafos anteriores, se
induce un dipole en esta dltima y el eofecto de la

interaccidn, es la atraccidn de las dos., De mancra similar,
hay un instante en el gue la Scegunda molecula adguicre un
momento dipolar e induce’otro en la primera moldcula, dando
como resultado una energia total de interaccidh:

V(R)

]

- (ol E'+ o, Ef)/2 =
- (el o+ oo, m3)/2R =
~ Cdisp/R®

I

11

Es conveniente aclarar ahora que las expresionces para
las fuerzas inductivas y dispersivas no sdlo contienen cl
término R*% sino también potencias como R®, R, R ,etcdtera,
que resultan de considerar interacciones con nomentos
multipolares de orden mayor.

De todos estos resultados, se deduce que las fucrzau
atractivas sc pueden exprecar generalmente como una serie de
potencias inversas de R, De especial importancia ces el
termino 1/ R® , va que é1l define cn especial, la contribucidn
de la fuerza dispersiva.

Ya obtuvimos -~aungue de manera muy simplificada- las
expresiones analfticas gencrales para cl potencial agtactivo
y repulsivo, UHecesitamos ahora cncontrar_ una cxpresion gue a
la vez gque describa tanto el ecfecte atritivo como rcepulsivo
del potencial, explique algunas de las caracteristicas de los
resultados experimentales. Se nos ocurre entonces proponer
nuevas cxpresiones para el potencial, que S¢ construirdn a
partir de distintas combinaciones , de estos thenciales
genqrales, pero gque ahora incluiran ciertos parametros qgue
seran los encargados de describir a diferentes sistemas de
part{culas, Yy que podremos ajustarlos hasta que queden, en 1o
posible, a las obscervacioneS cxperimentales.

B) MODELOS [1],[16) y [17].

) Es ‘de esperarse -por la manera de construir los modelos-
que exista un gran ndmero de dstos en la  literatura. A
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. . ’ . .
continuacidn vamos a describir sdlo tres de ellos que fucron
los que se utilizaron en las relferencias [2), [3] y {(4). Con
¢stos se  calenlaron las  correupondientes funcionecs de
deflexzidn ¢gue  sirvieron de comparacidn a las obtenidas en
este trabajo con el modelo de potencial couleombiano.

Debemos tener bien presente, que para que un nodelo sca
satisfactorio, debe tratar de incorporar on si, la Qéxima
> . 7 L) . 3 . ge g 3
informacidn teorica posible sobre el poltencial; adenmds, no

debe scer denmasiado complicado, para que de cce nodo sca  =si
no fidcilmente- por 1o menos intcgrable, vy por (ltimo, debe
predecir cl mayor ndnero Eosible go propicdadoes
macroscdpicas. En pocas palabrun, un modelo debe scr el
resultado de una rnezcla adgecuaaa de sentido comdn,
conoc1miento Y cxpcllenc1a qug gc refleje cono una e pLLJLOH
analitica con un mlnlno de pa dmetros ajustables, gque ni

hagan 1la situacicn mds complicada, pero ¢ue tampoco la hagan
escucta.

Potencial de Rittner (([2),[4]" y (6]).

Este modelo fue calculado e :plicitamente para molecul""
constituidas por un alca11 Yy un halégcno, ba)o la uupoolc1on

de que los dos estan en la moldcula como iones. Debido a
dsto, cada uno de cllos se polariza con el campo electrico
del otro. Entonces su energia potencial provicno, casi
exclusivanente de las interacciones clectrostaticas
carga-carga, carga-dipolo, dipolo-dipolo y de encrgfa
cuasi-cldstica almacenada en log dipolos inducidos. Si

llamamos ¢ a esta energia tenemos que:

et Ml e | 2 AT Mo
$ R TTR? R? 22 2 a. 2
t et (A ) _ 2%

-

e
< 2R¢ ad

donde la dltima expresidn se obtlcne gugtltuyendo los valorcu

jdi$t§pgiq internuclear

La parte de la energla poten01al quc falLa,;sé'obtiene a
partir de la tcoria de Born y HMayer y consiste en;un tdrmino
repulsivo, uno atractivo 'y varics tdrminos @ cindticos que
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representan la diferencia en enqula traglacional, rotacional
y vibracional entre la molccula y los iones libres. Por lo
tanto:

Rle c Jo A/’- JéT
V(R) = }é +hAe - e * 62} +ehu-/n’r._1 T T Z
_-_e? eiandy)_ 2¢%a: tA & C__é'.. + AL . Loy
R : 2@‘/ 27 s : :

Claramente este V(R) describe mejor la parte atractiva,
ya gue considega cuatro potencias de R, mientras que la parte
repulsiva es sdlo descrita por un termino exponencial,

Como dijimos al principio, este potencial se calculJ
para 1la intcraccich entre un ion alcalino y uno haldgeno.
Es por eso que en [2) y en [4]" se utiliza para rcprcsenta:
al potencial ichico asqciado a los procesos Na + I -> Mat+ 17

H(ls) + Cs => H™ + C& , En  Ja ecuacién (g) 1llamames
deliberadamente PAND a los términos cindticos, ya gue
coinciden con esa cantidad, :

Potencial de Horse ([4),[41" y [5])., .

La forma funcional de este modelo surge cuando gqueremos
resolver la ecuqcidn de onda para el movimiento nuclear de
una rnolecula diatdmica.  Como 1la energfa potencial dc los
nuqleos es una funcidn complicada de R y de los numeros
cuanticos, y como ademds no sc¢ conoce con prec1oldn para
ninguna moldcula, entonces se procede a sustituirla por
alguna funcidn analitica que se asemeje cualitativamente a
ella, para de ese modo, poder resolver de menersmds simple la
ecuacidn.

. . : ’ . .
Picha funcidn debe cumplir ademds con las siguicntes
condiciones .

a) debe tender a un valor flnlto cuando . R -> o0,
b) debe tener un dnico punto minimo 'y debe estar

localizado en R = Ro,
c) debe tender a o0 ¢ al menos crecer mucho cuando
R~->0

Una de las exprealoncs que cumple’ con ellau y quc ‘es de
las mds usadas para. euto, es precisamente .. el . ‘potencial de
Morse, S ,



Su cxprosién consta de dos tdrminos xponenciales:
V(R) = D exp{~2a(R - Re)} - 2D cup{-a(R - Ro)}

donde D eso ¢l valor del mfnimo del potencial y Ro define la
posicidn de dste.

Como puede verse, cen csta exprcsi&n s¢ eliminan completamente
las potencias de R, por lo qgue no se reproduce de manera
realista,la parte atractiva del potencial. Para R's muy cer-—
canas a cero, cl comportamiento tampoco es muy satisfactorio,
ya que da valores finitos para V(R).

En realidad la expresidn usada en [4] y [4]" fue:
V(R) =D {1 - exp(~2/A(R - Ro)/ Ral}

que constituye simplemente una traslacidn de la anterior,
pero que parece adaptarse mejor a los resultados
experimentales obtenidos para el potencial del sistema
H(ls) + Cs.

Potenciales Ab Initio ((3],[17]) ¥y [19]).

Estos tambidn surgen cuando queremos resolver la
ecuacidh de Schrddinger, pero a diferencia del de iiorse, aqui
todos los pardmetros e integrales que surgen en  su cflculo,
se obtienen analiticamente. La fdnica aproximacidn que so
hace es la de Born-Oppenheimer, es decir, aqudlla en quc
separamos cl movimiento nuclear del movimiento clectrohico y
en la que por lo tanto, suponcmos que la funcidn de onda
completa e¢s un producto de la funcidh de onda solucidn del
problema electrdnico (con los ndclecos con posiciones fijas) vy
la funcidn de onda que corresponde al movimniento de los
nuclcos somctidos a un potencial que incluyce 500
interacciones mutuas y el efecto medio de la nube clectrdhica.

En la referencia [3], gue es de donde tomamos los
potencialqs para el sistema I+ + Mg , se ignora ademas la
interaccion spin-orbita y se construyen funciones de onda

aproximadas por medio del mdtodo de superposicidn de
configuraciones (configuration—-intecracticn mnmethod; CI). En
dste caso, el conjunto de funciones cmpleadas cn la

construccidn de cada configuracidn es del tipo del de las
funciones de Slater. Esencialmente el mdtodo consiste ¢n
formar distintas combinaciones lincales con estan
configuracionqs, pero desde lucgo, tomando en cucnta lo que
-por intuicion fisica- se spera. Con las  funciones asi
construidas, e procede a encontrar los eigenvalores de 1la
ecuacidn de onda para el woviniento electrdnico, que on
conjunto constituyen, ni mds ni nenos, el potencial
intermolecular gue tanto buscamos. Fn tcrminos de ccuaciones:
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A
H W o, R) = Ey (r,R) Ec. de onda del sistema
completo.

donde:'\r(r,n)‘= W@(r)qb (R) de la separacién Born-
S : Oppenheimer

ec.”de jonda del mov.
electronico.-::

(i\l Z—r%f)y V:}‘e"s' el oi)é':r:'éfaqrr_tdé_;éhergia;__ﬁ?btencial
SR TTLIEE R M SR : L e

para las repulsiones nucle

= potencial sintermolecular.

» .« £ .
Con esta breve Qescrlpc10n de los potenciales empleados,
fiq@lizamos este capitulo, Ahora, con todasllas herramientas
clasicas desarrolladas, estamos. en posicion de analizar el

modelo de Gillen y Hickman y sobre todo, de aplicarlo a
nuestros sistemas. ‘

-30~



CAPITULO 2

MODELO DE GILLENMN Y HICKMAN.
2.1 DESCRIPCION DEL IMODELO.

El, proposlto fundamental de este nodclo, s explicar a
aparicion de un maximo seccundario en la seccidn diferencial
. I3 . - ’

de ciertos stemas que sufren un proceso de guemi-ionizacion

Basicamente ol proceso de formacidn de Jpares idnicou
consiste en la colisidn ineldstica de dos phrLlcula ncutras,
{puede haber otras combinaciones posibles de rcactantes, pero
a nosotros nos intercsan dstas) la cual tiene como reusultado
que una de ellas “"atrape" un elcctrdn de la otra.

Lo que se proponc en el modelo, es que el movimiento do
nuestro sistema antes de la colisidén, sea el de unas
particulas a travds de un potencial constante (Vo(R) = ctco.)
-lo Jque significa que la fuerza serd nula entre las
partlculag neutras- y despuds de eclla, seca c¢l de unas
particulas a través de un potencial puranente coulombiano

atractivo (V¢(R) = - 1/R), como Si los iones fueran nada mds
dos simples cargas opuestas unitaries. 5in  cmbargo, 1la
situacidn no co tan Fcncilla -s0bre Loco en lo gue respecta a
ese "antes" y "despuds® de la colisidn- y para aclararla,

analizarenmnos la figura 10.

Como puede observarse, si el pardmetro de impacto del
proyecctil os menor que Rc, esta partfcula cruza dos veces la
superficie efinida por R = RNc, Durante cada uno de jLston
cruces ¢s pOulblC que haya una transferencia del electron de
una particula a otra, por lo cral se ticnen cuatro posibles
traycctorla : dos que dan lugar a dis pcralén elastica y dos
que dan origen a pareg idnicos, 8i la transferencia del
electrdn se lleva a cabo en el primer cruce y el sistema
permancce ionizado en el segundo, tendreomos lo que s¢ llana

dlopcrglon idnica. En general, cste proceso = produce
dispersidn a d&ngulos grandes, debido a gque la fuerza
Coulombluna actda durante la mayor parte de la colis sidn. Si
el sistema permancce neutro do PUCu del primer cruce, pero

hay una trancfeorce n01g de electron cn el sequndo, teondremos cl
caso de una dispersion covalenLc, la cual, cn general,  da
origen a deflex ioneg a angulo pcqucnog, debido al hecho de

que ¢l campo Cou]onblano sdlo actda despuds de  este ngundn
crucce, e todo sto podemos inferir que los dos mdxinos
principales que aparoce en ]a" secciones diferenciales

experimentales, se deben a estos dos tipos de procesos (217,
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SIpervioe
ohice

LRI BLricas

—a vi0) (oV)

S flg 10 L B

(a) Imagen olnpllflcada de - la . .colision entre

partfculas (b) Curvas de energia poLenc1a1 correspondlente a
este proceso.

Si analizamos ahora a la figura 10b en tdrminos de la
figura 10a, veremos que nuestras particulas se van acercando
a travds de un potencial covalente cons tante,llegan a Rc y cn
este punto puecden seguir por el potencial idnico (dis spersidn
ionica), o pucden continuar por el potencial covalente
(dispcrsidn covalente), hasta alcanzar -en cualqulcra de los
casos— ¢l punto de retorno Re. A continuacich las deLfLUlaS
vuelven a scepararse, hasta volver a/alcan.ar cl punto Re (Q]
scgundo cruce), donde ahora las particulas seguirah a traves
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. . . - 4
del potencial coulombiano, ¢35 decir, donde se separaran pero
ya como ionaes.

Pe todo dsto podemos inferir que el Mantes" y el
"despuds" al que nos referimos inicialmente, guedan definidos
por ¢l primer y secqgundo crucc, y que ahora la colision ne es
instantidnea, -como en el caso de partfculas puntuales- sino
que se presenta como una interaccion (covalente o idnica)
dentro de la superficic de radio Rc,

Como pucde verse, cl modelo es extremadamente sinple vy
por lo mismo, requerird un, mayor cuidado a la hora de su
aplicacion, ya qgue no serd valido para cualquier tipo de
sistema.

En primer lugar, como Se ignora por completo la parte
repulsiva de los potenciales covalcn;p y icdnico, los sistemas
gue gscojamos deppran moverse a traves de ellos pero en una
region que este alejada de esa parte repulsiva, para que de
ese modo, el efccto con su moviniento sca verdaderancnte
despreciable y entonces tcnga sentido comparar los resultados
experimentales, con los del modelo.

En segundo 1lugar, como en el modelo hunca se toma en
cuenta que hay una probabilidad (p) para que ¢l sistema sufra
una transicidn del estado covalente al idnico o viceversa,
esto se traduce a que los candidatos por estudiar con ¢ste,

deban tener un valor para p aproximadamente constante.

s . L4
Las reacciones que se estudiaran. entonces en . este
trabajo: e

a) Na+ I => Na + I, al3.ly 38.7 eV;

b) Cs + H

2 50.8, 70.2 y 80

c) Mg + B+ a-500; 600y 700 eV

se escogieron tratando de seguir estos dos criterios.:

La Jltima reaccidn constituye un proceso de caplura
doble. Sin embargo vamos a inclufrlo ‘en nuestro ‘estudio,
porquc para R's grandes, su potencial covalente es muy plano
y su potencial idnico muy semejantc al Coulombiano, es decir,
el sistcma se comporta a costas distancias @ como .particulas
neutras a la entrada, y como una carga positiva (+l) y otra
negativa (-2) a la salida,
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2.2 APLICACIOIN.

A) CALCULOS.

Primeramente vamos a deflinir a A\E como la diferencia de
energ{as gue hay entre 1las asintotas de los potenciales
covalente y idnico (ver fig. 12). con dsto el potencial
covalente adquiere la forma: : ,

Vo(R) = -AAE = -1/Rc
( -2/Rc para el caso del sistema H+ + lig)

Con los potenciales propuestos, (Vo(R) = -AERE y Vi(R)
= =-1/R en los <casos a) y b) y Vo(R) = ~-/AE y Vi(R) = -2/R
para c¢) ) se procedid a calcular la funcidn de deflexidn para
cada uno de estos sistemas. Como hay doc procesos distintos
(dispersidn covalcnte Y idnica) y por lo tanto dos
trayectorias distintas a travds de los potenciales (a las gue
se 1llaman canales) que conducen a la formacidn de pares
idnicos, tendremos qptonces dos romas para la funcidn X(b):
la covalente y la ionica,

. S . '
Haciendo uso de la ccuacion (I¥), wvamos a calcular
primero la rama ionica. De la figura 12 podemos ver que:

T T ¥ .
O |- ]
* [4
N /fﬁ//""“
- /4§§f’ R
- £ib
kl: N *‘)--—1
8- 10 12 K heie
RA)
fig.12

Grdfica del canal idnico. NJdtese que el potencial -y
por lo tanto la encrgia de colisidn (E) .y el pardmetro  de
impacto(b)~ estdn  referidos a la asfntota de la curva
Coulombiana. Esto se hace con el objeto de simplificar 1los
cdlculos.Los , brimados correspondientes significan lo
mismo,pero estdan reteridos a la asf{ntota covalente.
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Vi(R)

It

VE(R) = -1/ vy Vi(1) = -/AE = ~1/Re, de donde:

© P
A7
#ion = ﬁ - b G!',Z raEY +
21(/ + ot »b )/z yrd (/ *EIZ: —-% /e
(A o
S L '
s AL ‘e (X)

f#(r ol -2y

De manefa'ahélbga obtenemos de 1a figuEé;l3:

V(R) eV r P e ot ¢ :
T T >
AE| i i . S
& Vex ~AE !
Vi=-%
flg 13

Grdfica del canal covalente._ 

V(R) = Vi(R) = -AE = = Z1/R, de donde:
P &
LR AR

4 =TI -5 + *
Zcov 72t (, ,4.2,1‘_5__ - %‘;)//zv ,()z(/ ,.._.é _f’.z)r/l

YA Zo

oo

co(XI)
2 :



4 . o
Para colcular mas fdeilmente cstas dos funciones, vanos
a definir a dos integrales:
(4

-t
I(Ra (Rb ) = [___%e_ (1+1/ee - 6Y2%)
L Re

C(Ra ,R;, ) = 7“-’?_ (/ '/’//& 52/,@)‘

(2%

Para encontrar el valor de la prlme a,
cambio de - variable w = 1/R :

YRa

‘a hacer el

du (f +&/E -

I(Ra 'Rb ) 2

Como: .
e

y si ahora 1ntroduc1mos
entonces que: S

1
H brEY?

de donde: g/

I(Ra (Ry) = 2bEY du.(f-(zb‘EYu, Y)

ey

i hacemos el cambio deé Varléblé¢: i 2b° EYw - Y,
dn = 2b' EYdu, la I(Re,Re) nos qucda dc una £orma ya = conocida
y facilmente integrable: ,« .
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Za

1.
I{Ra ,Rp) = -E—; dz¢1-2%) e -;; arc sen(=)

2 -

2b

donde 'f ﬁ"

‘Algo iszmllar 5 ’““ encontrar

el valor de 1la
segunda integral: i

de donde [ { :

que se convierte cn: :
Uk%- g '
cuando introducimos la variabie Uzﬁﬂ
Entonces la integral hoé—quedé¥
1 Rusi

C(Ra +Rp) = (U R

Yeo o
que con el cambio v = U'R.bw , dv = Uﬁac "lfSéﬁ transforma
en: v e o
i i i '.; ‘r~
el T '
C(Ra ,RL) = [(1~T? ) dr=— arc sen(v)
b el Ll "
SR R T
. U ‘ '
donde: ve= Yhe b /e
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Con 1las integrales I y C definidas y calculadas de esta
Lgorma, vames a recscribir  las e chuLono", para  las rauas
ionica y covalente dc la funcidn de dellexion:

Yion = T - b [I(Ro,0) + I(Ro,lc) + C(Rc,o00)]
Xcov = 11 - b [C(Ro,o0) + C(Ro,Rc) + I{Rc,00)].
Evaluando a la primera de ellas, tenemos: - ‘
#ion = fI‘¥ 2 arc sen(z2b*EY/R,-Y) + arc sén(?Y) +
+,7arc seﬁ(Zb‘EY/fg'c - Y ) - arc _sen(u'/‘ b)
Esta expresidn se puede reducir empleandé 1a‘ccuaci6h

gue define al punto de retorno Re, ya que, si .la resolvemos
para b/Ro, tenemos:

S - R - ..lz_,...*.__'(_r__ ___'_(14_'_)
1 [rid +ee =0 >‘ ﬂo’,"_zbE * zb) 4‘ zbE X

La solucidn con algno negatlvo se deshecha, ya que conduce al
resultado: . ] ) . n

Si utilizamos de (20] que‘
arc sen(Z,) - arc scn(z,)

entonces:

Para ahorrarnos ¢dlculos en la. evaluac1on dc Zbov, vames
a hacer uso de 1la- suma’ de esta ultlna %presidn con :‘«-"cov.

[

Xcov + Xion

- aré'Séﬁ(?j =" 2 afc Seh(f)
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lo cual implica que:
Xcov = - arc sen(Y) + arc scn[Y(l—b’U)h] ceo (XITT)

Sin cmbargo, las dos primgxas integrales en la expresidn
para ambas X's, ticnen como limite de integracion inferior a
Re, que como puedc verse, constituye un punto singular de los
integrandos de ambas. Esto nos causo problomuq, va quc nil
debemos cvaluar la integral ahi, ni podemos quitar
simplemcnte €l punto, puesto que su contribucidn & 1la
integral puecde ser bastante grande., Lo gue hacemos entonces,
es dividir la intecgral en dos partes [7]: une gue va de e a
Re + Al y otra que va de Re + /N a R'. Como el valer de la
1ntcgrdl corres ponclcntc al  primer intervalo (¢,), no se
puede obtcner anal{ticamente, se proccde a acotarlo entre los
valores Ua y La, los cuales dependen fuertemente de 1a AN
escogida, de B, de b y del potencial de interaccion en
cuestidn., Tenemos entonces gue:

i

I{Re,R") IkRe,Ro + A) + I(Ro + A,R') .

andlogamente para C(Re, R').;'

'de Ua y La estdn dados por:

z(éu»A) (eu, —Qo) )

Como los valore

R | BN

Ua A\ -
i : R .ﬁu, o= Bt - (20 +4)?
. e “,,; : /e
La = art tan ,A( s zA
donde: Ru = 2B/V'max = 2B f‘~£‘0 + ya que. V'max = R}=
= V/R? ‘o = g0 y como:   J' S Lo
0 A ¢ (R

¢ntonces A = 0 y por lo tanto, Ua = La =0, lo que implica
que ¢|— 0 y gque-no c¢s-necesario-aislar al punto Ro, o-lo que
cs lo mismo, los célculos de Xion y Zcov estdn correctos

Una vez que hcmos vcrlflcado las expresiones para ambas
ramas de la Funcidn de deflexioh, procederemos a cncontrar la
seccion diferencial correspondiente, Como para oo
necesitamos invertir a las @'s -es decir, queoremos b(Z) y  no
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3 . . . 4 ’
?f(b)—-~ tendrenos  que recurrir a la aproximacion de angulos
pequeiios tan® ~ 6, Esta uwltima implica que:

6 7 arc tan(e) Y que 6 T arc sen(®)

Por otro lado, como puede verse de la fig,., 14:

Relacicn c s del modelo.

~%ion
tenemos :

2y - Y(l -B U)"z = -Y(l +a
'—(l/2bE) (1 + (1- b'U)"‘)

ok -

De donde, despejando a b tencmos:
b = —-4EB /(4e‘e‘+‘u

Anélogamenteb' para la

en-la - cual
obtenemos: - :

rama7

Zeov = ~(1/2bE) (1

y por lo tanto, pafé{b(x);; :k S
' b =*-4l"36"/4'(451’e"v+ o

En ambas ramasy, la expreulon para b(%) es la misma y por

lo tanto la,eapre sidn para la seccidn diferencial —-ecuacion
(III)- sera igual en los dos casos:

1(8) send = b Iqb/ae\:\"" E8 (16 30 -4 EV) l

(4erer + U)3

|16 E%6 (U 4E%6Y)
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Sin cmbargo, deta no e la O"prozioﬁ para la seccion
diferencial que estamos bugcande, ya Jque ol analizomos con
cuidado las inteqrales para la funcidn de dCLlC‘lOn, podronos
ver gque las trayectorias utilizedas son lag inversas de las
gue conducen a la gucri-ionizacion, Por lo tanto, para poder
obtener la expresion correcta, vamos a tener que  introducir
al pardmetro de anacLo referido a la asintota covalente
(b'), cuya expres ioh sale de combinar la definicidn PAN:IE
E'-E (ver seccion 2.2 A) ¥ el hecho de que el momento angular
debe ser el mismo tanto en t = +02 como cn t = -, BEs decir:

b' = b [1 - (AE/E')]Y? donde:
E' = Energia de
colisich re-

lativa a la
-
asintota cov.

= B 4+ AE

rencial nos queda:

i}

Lo £1g (V- %£6%)]
(4760 + V)3

'eA@m)

oo e (XIV)

: Sy : ,
Hasta ceste-momento no hemos hecho nlngén calculo para el
potencial -2/R. Sin embargo, no .es necesario, ya que si
definimos las variables:

Y, 21/9y1 + E’ b y U, 8 (RS + 22:/5)

los resultados para la funcidn: dc dcflexlon asumen ‘la’ sma
forma que en:. el caso. del"p tcnc1al —l/R, - nada maa que
cambiando Y por Y - yiU:.p

rc'oenlyz (l—b'U;f&

Zcoy t arcsenl¥y (1-B'U,)

1
)

|[i
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y para la seccion difecrencial:

|weg (V. - £267%) |
(Ezgz * Uz )3

1(8) sen® = (1 -~ AE/E") . (XV))

Como ~mas: adelante vamos a comparar la posicioﬁ de los
puntos criticos de la seccidn difcrencial de este modelo con
las correspondigntes al cxperimento, obtendremos 1las
expresiones analiticas para ellos. Diferenciando las
expresiones (XIV) y (XV): :

-32 E'Q%Y + 48 EYYY +U;}(, - z_J_E_)

d [ de = 0 =

. ==> 48 BY'~ 32 E'6'U + U =0

Si hacemos: 6'= ¥ ==> 48 E'%'- 32 E'UX

o = 2ZEWY V632 EYUY

96 EY

162l = ¥Z¥ = 0.79

== B
le | =v% = 0.181

Por otra parte:

0 + HEE +/2£‘¢91(1 - éf)

d I(e?sgne/:* ‘"f:'(Egol -ty )Y

12 E'e% - 32 EYU, 6%+ 4 E'UF = 0O
Si hacemos nuevamente 8%= @, entonces:

gEW, tVE2 EYUS

3ER-BEUVZ+ U =0 ==>2Z-=

¢ EY
2+ = aEfuzé;/fz £V le; | = 1.592 u” /g
==> == ‘ ! ! -u’-(j)
t ~ Y .
o = BE uzéfdfz £ 18,1 =0.363 Ut/E

PR m‘,'gjf L e
Para obtencer el valor mfnlmo,:solo;hacemos;;, ,

0.5 u'E e (K)
1.0 u'/e ees (1)

U - 46 Ghin | = 0 “lenin|

n

v - E*'6¢hin | = 0 , lemin}.

i
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B} PROGRALIAS. .

Con las cxprecciones (XIX), (XMIXII), (XIV) y (2V), sc cla-
boraron dos programas (BASIC), -uno para -1/B (Prograna 1)
Yy otro para =-2/R (Programa 2)- que permiticron obtencr un
buen ndmero de valores para cada una de estas funciones, e

e

1mportanLo aclarur gue todos los cdlculos se hicieron en

unidades atdmicas ( Ge y Hartreces) y que los rcesultados de la
funcidn de deflexn idn y de  la seccidn difcrencial se
obtuvicron an radiancs Y cn unidades arbitrarias,

cspectivamente, por lo que para . graficarlos

convenlcntcwane, hubo gue Lranuforqgr a Xy a®en gradou y
a las oncrglau nucvamente en clectron-Voltso,

Aunque la forma funcional de la seccion difcrcpcial s
la misma para ambas ramas de la funcioh de deflexion, en los
dos programas la separamos en dos secciones  (Sddcov oy
Sddion), con el ,objeto de poﬂcr definir mds claramente qud
parte de la funcion de deflexion da origen a cada uno de los
mdximos de la seccion diferencial.

En lo que respecta al intcervalo de valores que tona cl

pardmetro de impacto, el extremo derecho de dste , fue
determinado utilizando ey hecho de que, -en ¢l caso limite
Re = Re- tanto la situacion de la digpersion covalente cono

la de la idnica, es la misma (ver fig.l15) y por lo tanto la
deflexion resultante serd igual en ambos casos. Gsto,  Jjunto
con la, dcpcndcncia de b cn Re, -que significa tencr esta
situwacion para la migna b en ambas ramas- implica que las dos
curvas para la funcion %, coinciden en un punto, Algebraica-

VIR)ev % 2 N
t ‘
I} T \ YotrR) = -AE
R
i
g flg 15°

Cgin01dcn01 “de- “los canales lOnlCO Y covalente para el
caso limite: Es nc.; v
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- 4 ’
mente, esto esta cxpresado por:

e\t
Lo (b¥) = Re ==> ) 4 1

1
(=]
i
1
A\

(Ro ()} Ro(bME

de dondef‘déépejéhdé;a '
b = (RS 4
Susﬁi@pycndo este

de deflexion, tenemosS:. -

Z* = - arc st

[

= - arc sen(Y) .;.(n)‘

i ! . .
Con la ccuacion (m) se determinaron, en cada uno de los
sistemas estudiados, los posibles valores para el elntreno

derecho del intervalo. En la Tabla 1 sc muestran estos
resultados junto con los obtenidos para la ccuacion (n). tn

base a estos valores, sc decidid tomar los intervalos 0,8} y
[0,3.75) Angstroms para los Programas 1 y 2 respectivaemoente.

En algunos casos, por cjemplo en el sistema H(ls) + Cs,
estos intervalos exceden huestras necesidades, pero no hay
problema, ya gque para valores de b nayores que b¥ -que
implican b >U™t y por lo tanto (1 - b'U) < 0 - 1los programas
no calculan nada porgue se cstd introducicendo un argunento
negativo en una rafz cuadrada, crror agque <o utiliza e la
ifineca 440 de ambos programas para iniciar de nuevo el cdlculo
pero con un valor diferente para el pardmetro de impacto.

En 1la tabla 1 inclufmos tambidn a los distintos valores
emplcados para AE [28) . Anteriormente dijimos que  esta
variable correspondfa a la pérdida de energfa total del
sistema durante la colisidn. Como csta pdrdida es debida a
la transferencia del electrdn, eosto cquivale a encontrar la
cantidad de energia que falta para poder Textracr" al
electron de 1la partfcula correcpondiente; ¢on otras palabrag,
la diferencia entre el potencial de ionizacidn del reactante
que pierde al clectrdn y la afinidad electrdnica del que 1o
atrapa, nos dice qud tanta encrgia falta para que sc prasente
la transferencia del elcctrdn, energia que el sistema tomard
de su encrgfa cindtica total, con la consccuente disminucidh
ge ésta, Es claro que la cantidad AL es dnica para cada uno
de los slstemas tratados. Sin embargo,como pucde verse de la
tercera columna de la Tabla 1, hemos asignado dos  valores a
esta variable on ¢l caso del sistema U(ls) + Cs, La razdh co

-y~



gue en las referencias [41 ¥ [41" se da un valor (92.7449) para
+ 0 - e mym ~ . A

¢l punto doe cruce de log potenciales covalente y ionico, quwe

. P . !

introducido en la relacion:

/\E = 1/Rc

(que se obtuvo al principioco de 2.2 A)), nos da un valor
difcrente al obtenido de la relacidn:

AL =1 - AE donde:

I
AR

i

- . N L, !
Pot. de ionizacion
Afinidad clectrdnica

i

Esto se hace simplemente para poder establecer una
comparacidn entre los resultados provenientes dnicamente del
modelo y del valor AL, v los obtenidos con este mismo modelo
pero utilizando pardmetros de potenciales mds recalistas y por
lo tanto, menos escuetos que los de Gillen y Hickman.

2.3 RESULTADOS.

Con losg datos proporcionados para losltres sistemas por
estos dos programas, Se construyecron las grdficas ®(b) vs. b
e I(B)sen® vs. E'®@,

El ogjeto de la escala T = E'@, fuec tener una grafica de
la scceion  diferencial mwenos dependiente de la cnergia de
colision. Esto se basa en dos hechos; uno de ellos ecgc cue
en la dispersidn cldbgica T es sbélo dependiente =-en princera
aproximacidn- del parametro de impacto y no de la energia; cl
otro, es que /E e¢5 pequenia comparada con E', 1lo quec
significa que “"casi' se ticne una colisidn eldstica y por lo
tanto, una scccidn difercncial aproximadamente independiente
de la energfa ({21 y [14]).

Como pucde obscrvarse en las gréficas Ib,IIb,TIIc y IIlb,
1la rama covalente de X(b) es muy “"plana" comparada. con la
rama ionica, Los valores que asume Z para la primera estdn
dentro del intervale [X*,0] (ver Tabla 1), mientras que 1los
de la sequnda se ecncuentran en {-T1,%*]. Lo que nos dice
dsto, es que -si suponcmos una distribucidn uniforme para los

’ > /7 . . 4
parametros de impacto de las particulas incidentes- habra el
mismo ndmero de partfculas dispersadas en el intervalo [X*,0)
que en [~-TI,x*), v por lo tanto, el pico covalente -guc es el
gue estd situado a dngulos (absolutos) pecuelios— serd mayor
que el idnico, Precisamente dsto es lo que se observa en las
grdficas 1d, If, Ile, IIg, III4, IIIf y IITh.

Los datos experimentales con los que se  efectuaron las
conparaciones, fuecron tomados de las rcferencias [21 y [23)
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Para HNa + 1, [4], [4]' y [41" para I(1s) + Co, v (2] v ['5)
para I 4 g, Cowo no hubo neccgidid de transiornar nlnsuna
cantidad doel  sistena ool de Leboratorio, ~dsto 1o
justificamos en la cccidn 1.2 )= simplenente nos limitanos
a dar la forma ade ( (b)) vo., b c I(B)sens va, E's ) &
log resultados expe wentales,

Iy

Cada una de lag sccciones diferenciales fue graficada en
un  gsistema de unidades arbitrario, independiente de los
dends.

Dado que no conocemos ni el sistema de  unidades
arbitrarias uvsadas on alggnos de los cxpgrlmcntos, ni loo
factores de normalizacion para Ja scccion diferencial {uas
concretamnente, de la sefial detectada) empleados on s
referencias  {4]' y {4]" y «que nueastra comparacidn sord
puranmente cualitativa, vamos a fijar arbitraricmente «-on el
caso de lig + I+ — el valor del nduino covalente cblenido con
el modelo, igual al valor Gel corro"ponowlec wico
experimental. En ¢l caso de Cs + H(lg), igualarecmos los
valores de 1los nainos intcrmedioz. Esto perniticd
determinar mds fdcilmente los corrimientos relativos on log
puntos criticos, asi como el cnsanchamiento relativo en los
picos, informacidn cue serd valiosa en el momento de elaborar
Jas conclusiones sobre el modelo.

A continuacidn describiremos para cada sistema los
resultados de dichas comparacionces.,

Sistema Na + I .

En dste, ademds de comparar la seccidn diferencial de
nuestro modelo con la experimental, vamos a comparar los
potenciales y funciones de deflexidn con  los del mod: Io
propuesto por Delv1qne y Los ([2] y [24]). Como 1la seccidn
difercncial de ste Concuoxua bastante bien con cl

experimento, nos scrv1ra como gula cn  nuestro intento para
determinar el origen del mdximo secundario.

La graflca Ib (curva con 1linca punteada), muestra la
funcidn de deflexidn calculada cldsicamente por Delvigne y
Los a partir de los potencialces:

Uy e . z (e .
vion(R) = - & - e(a&: “‘),— ?‘ (‘j(z"; a’,)‘-;-—c——‘l-_ 2 +

+'Aion’exp(+R/€mw ) + 135 :‘

que'ééVuh'péﬁéﬁé;ai d§_ﬁi§tﬁ¢:,[2]_con,parametrés:;
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Upg= 0.%08 R? hion = 1913,6 ¢V

A= 6.431 A? Cion = 0.3459 A
Cion = 11.3 cv A® D\E = 2,075 eV
v i,
voou(m) = - Ler heo (R v )

que es 51mplemente la suma de uq tornlno de Van der Waals vy
de un Lermlno repulsivo, . con parametros i :

1)

Ccov = 1000 cv A*

Acov ‘= 3150 ev

i

Pcov. = 0.435 !

Claramente las ramas covalcnte Y 1on1ca de la funcidn de
deflexidn "“a 1la Gillen" (llnca conilnua), se asemejan a la
parte aLlaCt1Vn de sus correspondientes en  esta  funcidn  de
deflexidn. Esto es consecucncia del parccido entre las
secciones atractivas de los potenciales antes descritos y los
propuestos en el modelo ¢uce estamos cstudiando, ecspecialmente
para la zona de parametros de impacto mayores que 10 Qo .

Como pucde vergse de las gréficas Ic, Id, Ic, If y de 1la
Tabla II, 1la posicidn de los ndximos covalentes ( T ~25
ev-grad), de los miniros ( T <65 cV-grad) v del nduino
secundario en el caso E' = 38.7 eV (' "100 eV-grad),
concuerdan bastante bien con el experimento. Sin embargo no
sucede lo mismo para esta dltima estructura en el caso de
E' = 13.1 eV, ya quec como puede obgscervarse de la Tabla II,
dsta se encuentrae bastente desplazada hacia T's grandes.
Esto se debe a que la probabilidad de seguir el canal idnico
decrece a medida que b' crece hacia Re. Como lo duc 5"“
significa es que habrd menos eventos en la distribucich a
medida gque T se accrque a Emin (que es la correspondiente a
b'=Rc), se tienc entonces como consccuencia un de crcc1m1cnto
en la zona de éngulog menores del pico intermedio.

Con respecto al tercer mdximo que presenta la seccidn
diferencial cxchJmental -que es el llamado arco iris idnico
(ionic rainbow)- sdlo diremos gue no es reproducido por
nueqLLo modeclo, ya que precig amente el arco iris ¢s un

sultado del comicnzo de la accion de la repulsidn y en este
quoma ignoramos por complcto que exista una parte repulsiva
en los potenciales covalente y idhico.

Por cs La razdn y por ¢l hecho de que el modelo de
potencial ichico Fue egpcc1almonLe formulado para el sistema
Ma 4+ 1 [6},/01 nodelo de D;]v1qnc y Los reproduce muy bien
la rama dionica de la secccidn diferencial (ver fig.,16)., Sin

e
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cnbargo, agui cxiste una dlxcrcynngla con el @omolo de Gilloen
en lo que rescpecta o la denoninavion de los maximos y  a  La

. . 7 -~ .
explicacion de su origen.

i {a) ’ Ry Sy 7

i
a e o ff Ei=32.7ev 59
® ] Ei=NieY 3y H
"g e} ‘ : :‘ *
¥ \' & :
s Sat
- o1
= [
W : !
‘ b
i
) t
B
i
]

g
g
;'~"' f' L

. : "fig;le-; B T T T

Compargcién entre ~las secciones-diferenciales:-medidas
(1{nea contfinua) y calculadas con el modelo ' de 'Delvigne vy
Los, a 13.1 y 38.7 eV. SRR e e

,. A lo que Gillen llama mdximo secundario y arco iris
ionico, Delvigne le llama estructura de arco iris. Esto
parece deberse a que el primero se apega mds a la descripcidn
puramente cldsica de este fendmeno -la cual coincide, dosde
el punto de vista dptico, con 1z descripcidn de Bescartes que
revisaremos mds adelante en el Apchdice- mientras gque ol
scgundo adopta una descripcich semicldsica, en la cual ya  so
toma, en cuenta ¢l comportamiento ondulatorio de las
particulas interactuantes . Esta descripcion involucra 1la
interferencia de las diversas trayectorias que “"emergen" c¢n
la misma direccidn 6, por lo cual el mdximo secundario pasa
tapbicn a formar parte de la estructura de arco iris.

Sistema H(1ls) + Cs.

Al igual que en el sistema Na + I, aquf tambich
compararemos con un modelo extra: el de . Pradel, Maddarsi vy
vValance ([{4), (4)', (41" vy [26)). Los potenciales propucstos
para la interaccidn fueron determinados espectroscdpicamente
para R ¢ 94, Para R > 9., la parte idnica se extendid con un
potencial de Rittner y la parte  covalente se extendid
utilizando un potencial de Morse con. pardmetros De = 1.81 oV,
Re = 4,71 ¥y ﬁ = -0,513 .

Lo
Como puc@e obscrvarse de la grafica IXa, la parte
atractiva es mds intensa en los potencieles propuestos por
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Pradel que on loz  del modglo  de Gillen, 260 Liene como
consccucncia que  en  la regidn e parchtroz de  lmpacto
mayores gue  7.500, los angulos de deflexion (&) scan uayores
para lo raoma idnicn abractiva de la funcidh de deflexidn ol
modelo do Pradel qgue las correspondicentes al nmodeleo de Gillen
(ver ng:lLd I1h).

En  lo que respecta a la rama covalente atractiva de la
funcidn de deflexzidn, tenemos la situacicn opuesta, -dnguloeg
de defleozidn menores que en el modelo de Cillcn— pues aqui
las particulas, a pesar de tener poerdmetros de  inpacto
grandes, "sienten® yva la influcncia de la repulsidn,

Como log valores de los aﬁgulon de deflexidn en la rama
covalente atractiva del modelo de PradGel, varfan mucho wds
rdpidamente con b que eon nuestro modelo, se espera gue cl
pico covalente asociado a cllas , scea menor que el que  se
obtiene usandeo el modelo de Cillen, mientras gque para el arco
iris sc espcraria lo contrario, pero agui hay gue tenor
cuideado, porgue apbidn  debenmos tomar cn cucenta la
contribucidn de ldu otras partes de  la rama idnica, las
cuales dan como resultado una atenuacidn en este nduino,

La funcidn de deflexidn calculada para ABE = 2,974 eV
(Re = 9.,740,), apareccc situada cn la gruflbu IIb entre las
curvas calculadas con el modelo de Pradel vy el de Gillen a
AE = 3.093 ev, Clarcmente puede observarse gue 1os veloro
que adguiere su rama idnica atractiva son nds ncgativ que
en el caso de A\E = 3.093 cv, y dsto sc debe a quc lasg
partfculgu -para la nisma b y wpor lo tanto, para la misma Reo-
vizjan ahora mds tiempo a travds del potencial Coulombiano.

A 70.2 y 80.4 eV, tenemos una buena concordancia entre
las posiciones de 1los puntos crfticou de las seccioncs
difercnciales cuperimentales y la btenidas  por medio de
nuestro cdlculo, cxcepto para el mérimo covalente a 70,2 coV.
Esto puede deberse a la serie de transformaciones que se  le
hicieron a los datos expcrimcntalcs para poncrloes en la forma
I{(€)scend VS, E'8. La concorcdancia entre los mdxinos
secundarios, que son los que nos intercsan, era de esperansce
por la secemejanza entre las ramas idnicas atractivas quc ya
hemos mencionado.

Sistema I+ + Mg,

En este dltimo sxutema tcnemos como modclo "extra" para
la 1nteracc10n, un.potencial Ab Inltlo [3] para el canal dc
entrada {H* '+ g(3s?*)) 'y para-el . de ‘salida lnplemcnte una
curva -2/R. ' R e e

De %os datosg de,la Tabla I pucde verse gue a medida que
la ecnergla de colisidn aumenta, la rama covalente se "aplana"
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cada vex mds con ¢l consccucnte crecimiento del pico
covalcnie. Bsto  ocasiona  que el intervalo de €@'s asociado
con la rama idnica se vaya anpliando mds cada vez y por 1lo
tanto, que ol mndrino secundarie decrezea con la encrafa de
colisidn, Esto sc observa perfectamente en  las  gseccionas
difercenciales cuperimentales,

En lasg grﬁfjca" IITg y h, y de la tabla 1I1I, pucde
observarsc una bucna concor danc1u cn las tree Z'" de interds
para B' = 700 cV. Sin cmbargo para 600 eV (grdficas ITIe vy
f) la situacidn cambia complctamente, va que tenemos fuertes
corrimientos relativos en los tres puntos criticos. Ln lo
que respecta a 500 eV (gréficas IIIc vy ), definitivamenic c]
minino no concuerda con  los resultiados ‘“Worlmcnt']
mientras que los mdximos se apegan un poco nds a Estos.

De 1la gréf:ca IITa podeios ver gue h"" Lmayor semcjonsa

entre el canal lOnlCO del jodelo  de Gil.c vooel cue te
obtiene de 1la mbinacidn del potencia A) Initio de Cloon
[3] ¥y del puramuqtc coulonbiano, ague entre  los canmles
covalentes de cstos, Se cuporarla cntonces que  la

concordancia entre cl mdxzino secundario del experimento y  de
nuestro cdlculo fuecra mnayor que para el pico covalente si
estos potenciales e apegaran chctivaqcntc o potencial
real. Sin embargo la situacion no cgs ¢sta, lo qgue reileja
que no gon solamcnte cstos dos canales 1los que conL ibuyen a
la formacion de la seccidh difecrencial, y que en es pec1hl, la
rama ionica cexperimental se  encuentra influcnciada por la
existencia de una repulsion en el potencial idnico recal.

Claramente puede nota ‘rse en las aflcas IIIc,e vy g, que
ha medida que 1la energia de COllglon crece, el arco iris
decrece, lo cual ulCnlilCu que cl proceso covalente pucde ser
mes probable a mayor energfa de colisioh, o =-de nuevo- que
existen otros canalc gue contribuyen a la formacidn de 1la
estructura de arco iris.

2.4 CONCLUSIONES.

Comparando cntre si 1los resultados para los ndximos
secundarios contenidos en la tabla II para los tres sistemas,
llegamog a la conclusion de gque la concordancia
teor1a~-.perimcnto para csta structura, es mejor para cl
sistema lla + I que para H(ls) + C ; Y @ su vez la de doLO es
mejor gue la obtenida para 0+ + Mg, FEsto se debe a que ¢n ¢l
primer proceso cl punto de cruce Re se encuentra mds alejado
(a 8.11 M.a. Yde la recgidn donoc comienza la accion de  1a
repululon en el potencial ichico, mientras que eon las otras
dos reacciones se encuentra a 4.1 Y 2,74 U, Q.
respectivamente. En  sequndo lugar, esta concordancia et
estrechamente vinculada con la semejanza en  los  potencinles
simples  propuestos en ¢l nodelo de Gillen y los gue se
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obticnen a purtir de datos exparimentales, que como ya  haonos
mencionado  y  wostrado en  las grdficas ITa, 1Ia v I1Ya, oo
mayor para los cagos Mo + I y g 4+ [+, IEn especial ¢l ciccto
combinado de costos dos hechos se hace notar en este dliiwo
sistema , on ¢l cual a pesar de ue sus potencialos son
parccidisimos a los del wodelo (para R > RBe), la cercanfo de
Ec & su parte repulsiva afecta cnormemente los resultacdos.

Es evidente de todos estos resultados que la parte
atractiva del potencial idnico es 1la causante del mnduino
secundario, y gquc las zonas repulsivas de ambos potenciales
{covalente y idnico), sdlo se ocupan de modificar su tamaho,
posicidn y forma.

Para finalizar sdlo dircemos gue el objetivo central de
este trabajo ha sido desarrollar un modelo analftico
simplificado gue aclarc -en prinmcra aproximacion- ¢l origen
del mndxzimo sccundario gque se obkserva con  las secciones
diferenciales de algunos procesos de quemi~ionizacion. £l
conocimiento de un modelo asi, nos ayudard a la aplicaci&h s
interpretacidn de una seric de modelos nds complicados, entre
los cuales, cl de Dclvigne - Los [2] y el de Ford - Wheeler
modificado por Russek [29] constituyen las siguicentes ctapas
de sofisticacidn.
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Rc
‘(ao)

4+ Csl 50.8 12.794 |  9.74

I8 +Cs[70.2 | 3.093 |  8.80

H +Cs] 70.2 12,794 | 9.74

1 e.00
.1 (4,66 A)

9,74 1 -9.91 | 9.74 |-
1.05.154 &) | (5.246 &) | (5.154 &)

1 +Hg| 500.0° I 658 | 6.63 | 6.58. " -
BT | (3.48 &) | (3.51 &) ] (3.48 3)
o+ Hgl 600,07 ™ L. o"  f 6.2 1 . "

| | I A D I (3.51 &) |

[+ iig| 700.0 | | ") 6.62 "

| | | l | (3.50 4) |

TABLA I



. . . Lo
Posicidén del maximo

. . P
| Posicidn del minimo

. . r .
| Posicion del maxirio |

| SISTEMA | covalente (¥, ) [ { Town ) | - secundario ( T3) |
(. ~(ev-grad) 1 (ev-grad) |- (ev-grad)

I ra+1 280 CUiaer

I 13.1 eV 24 ‘ ’ I

| ta + I 30 Sl
1-38.7 ev c22 [
| E + Cs 22.5 1
| 70.2 eV 3205 ol
| 8 +Cs -30.0 ‘;[
| 80.4 oV 32,5 e
| 5 + Hg 70 h
[500.0 eV .85 . I
o o+ g 65 1
1600.0 oV 85 i
| 0 +ilg 90

1700.0 eV 85 " S

NOTA.- El

TABLA

11

primer rengldn correspondiente a cada 51stewa, represen~a los valores
experimentales, el segundo, los valores teoricos.



APENDICE T.

AUALOGIA ENTRE EL  EFECTO DE - ARCO IRIS OPTICO Y EL

OBSERVADO EIl  DXRPERIUEIITOS DE DISPERSION DEe PARTICULAS
ATOIIICAS [27]. '

Es Iintcrcsante ver = como debicdo a la duclidad
onda—partlcula,lalgunos fendnenos macroscdpicos se  “repiten"
a nivel microscopico. ;

En los capftulos anteriores hemos mencionado los dngulos
y las estructuras de arco iris y de gloria, pero no henos
conentado ¢l origen de dichas designacioncs. Estas se  deban
a dos hechos combinados: wuno de ellos es que la tecoric
matemetica que describe esos dos  efectos dpticos, tambich
describe a las estructuras obgservadas en la seccion
diferencial de ciertos euperimentos de  colisiones atdmicas;
el scqgundo, -y més importante~ cs qgue la analogfia entre cutas
estructuras, desde el punto de  vista ficico, S ouna
consccuencia de dicko comportamicnto dual,

Para apreciar nrejor todo dsto, vamos a dar una
explicacidn a nivel optico sobre la formacidn del arco iris
-que es la estructura que nos interesa- y a lo largo de dota,
ircmos estableciendo las similitudes con el arco iris
atdmico.

. . ’ ’
Esencialmente el origen de este fenomeno cstd
estrechamente relacionado con la forma en que 1los rayos do
luz provenientes del Sol son reflejados y refractados por las
gotas de lluvia,

En la supecrficie de cada una de las gotas, parte de cada
rayo incidente es reflecjada y el resto es transmitido
(refractado). Sequn €sto, tendremos varios tipos de rayos
cmergiendo de la gota (ver fig. 17):

Clasc 1), los quc fueron reflejados al primer contacto con la
superficie de la gota,

Clase 2), los que fueron transmitidos tanto en el primer como
en ¢l segundo contacto con la supecrficie de la gota

Clase 3), los que salen de la gota despueS de haber sufrido
una reflexicdh interna,

Clase 4), los que salen despuds de dos reflexiones internas

© ~dentro de la gota; ctc.. -



CLosE A %
(pco ras raniaeso

—— - - gyl
L

|

1rAY0 INCIOENTE

CLASEY T
(PReO 1015 SECwrip¥iero) cLase |
£ig,17" R
Distintas clases ~“dertrayectorias: para rayos
incidentes en una gota - -de agua. e e
Los primeros constituyen simplemente-la “reflejada

por las gotas, los segundos, la luz ‘transmitida vy los de
Clase 3 y 4, son los que forman 1lo0s arco.-iris “primario vy
secundario respectivamente., B

A nivel atodmico lo que tenemos en lugar de la lux
incidente, es un haz de particulas proyectiles gue inciden cor
un dtomo o moldcula blanco (el andlogo a la gota de agua).
Ahora e¢n lugar de tener rayos cuce se reflejan o refractuan on

la frontera de la gota por cfecto de un cambio en el {ndice
de refraccidn, tencemos traycctorias que van deflectdndose por
el cfccto combinacdo de las atracciones y las repulsiones cue

provoca la fuerza con que interactdan las particulas,

Las diferentes clases de rayos emergentes, corresponden
en este nivel a log diferentcs tipos de procesos (o canales)
cque siguen las particulas., :

, En ambos niveles la descripcidn matemﬁt%ca hace uso del
pardmetro de impacto, del dngulo de deflexidn, de la funcioh
de deflexidh y de la distribuciohn angular de 1las partfculas
(o de la luz) dispersadas. :

. . 4 N
Como la disporsidn de . las parglculas fue descrita en
ecte trabajo cldsicamente, la teoria optica con quc
’ s
tratarcmos sera la Cartesiana.



~ . - 4
En ésta, para  distintos valores cel paramctro  de

inpacto, se¢ calcula cuidadosamente  la trayccloria do cada
rayo tomando on cucnta  las difeventes  reflexioncs vy
relracciones a gue es sujebo, Descartes cncontrd gque los
cayos  de Clase 3 cran especialmente predominantes enrro todo
cl conjunto, y qgue ol conportaniento de sus  deflexiona: cra
bqst nte peculiar. Para b = 0, ¢l ravo crao dl"wcrvacu &oun
dugulo de 180°, cs  decir, reflejado hacia ¢l Sol en ou
segundo centacto con la supcrficip ac la, OLL, mientres cue
para b's mayores, ¢l angulo de deflenionh  iba decx*CWO“uO
haota llcv r a un winino donde cl comP\LLhmie.Lo se invertia
y cuy alor {133°) co*rc"wondfa al anvulo nedido

antcriormentc para cl arco iris por Roger Bacon: (udghlo cnore
la dircccidn final e inicial del rayo). Como las gotan zo
chcuentran unifermenmente  iluminadas  por 21 Sol, Jsto
significa gue la distribucion de los pardmetros do impacto ¢g
uniforme y por lo tanto, se ecpera una mayor conccntrac;cn Go
luz dlﬂchuuda en aqudllou lugares donde ¢l  ahgule deo
deflexicn varie mat lentamente con b, es decir, con las
regiones que circunden a un wdximo o a un minimo, Esta cs la
razoh por la cual 1la cgtructura de arco iris resalta sobre el
resto de la distribucion de luz dispersada,

Hasta ahora no hemos nencionado nada sobre los colorces
del arco iris. Estos surgen cuando Lcm MOS  on cucnta  la
dependencia  en la longitud de onda del ndice de refroccich,
lo gue ocasiona que cada _color tenga un valor particular para
su dngulo de deflexich minimo y por lo tanto, cue el arco
iris, tal y <como 1lo conocanos, ocuoe un cicrto 1nchv
angular en el ecspacio. Esto se rox]o a nivel mlCrOQCLJLLO
como una dependencia en 1la cncrrlh tanto de la funcidh do
deflexidn, como de la seccidh difcrencial.

Con respecto al arco sccundario, solamente mencionarcnios

que es producido por los rayos de Clase 4, de una mancerc  auy
semejante a la  que acabamo de mcncionar, s8lo que csic se
distinguec por localizarse a q%ﬂulo menore (1?0 Y, por tcner
los colores invertidos, la funcion de ooﬁlcx1ox 1nvor"‘4a"

(para b=0, 06=0 v va creciendo haf'a alcanzar un mduino,
despucds del cual decrece) y por ser mds tenue. Ademds entie
euLal estructura y ¢l arco iris primario, se presenta una
region donde la intensidad luminosa decrece considerableacnte
—la zona oscura de Alexander- que ¢S el resultado de la
ausencia de ravos de Clase 3 y 4 en la regioh comprendida
entre los 130 y 138°%(ver f£ig.18).

rd
Todas estas pecullarldadegl se re[lcgun a nivel atomico
como una onlC de mdximos y minimos relativos cn la secciof
difcrencial.



) ﬂl%unaﬂ veoos ~tanto macrosc&pica ceno
microscdpicmncnte~  aparccen  junto  al arco iris oLrnu
cstructuray 1lanedas arCos supernumerarios, BEotas
presentan  geacralmeate  en ,su parte  interna superior, 7
constlicuyen ups: manifcotacicen de o negULﬁlec oncdulateria de
la  luzx. Por osta raszoh, no pucden sor desceritas por la
teoria de Descartes y solo comontanrenos guc la  bdsgucda de
una explicacich satisfactoria para ellas, decembocd  en una
de las descripciones  aas conglot s y satisfactorias de la
Efsica : la tcoric del arco irisg.

lﬂ\ . b
b) 150 \\“ﬁ‘i___;
) mmmmm

FRAONIA OScops) DE ALZYANOER
2.0 -4

be

a9 ctassd

PARAMETED DE I1IPRCTO by

fig.,18 - S and e
.7 - . Y - ! PR . .
Funcion de Detlemo’n para los. arco::iris primario y
secundario. La r001on intermedia es conocxda como_la zona de
Alexander.
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FE DE ERRATAS.

Pégina

iii
44
59
59

61
61

Dice:

PCCBBC.

1inea 440

00180 FOR I=) TO 6
00200 pATA 13.1,
38.7,50.8,68.3,
50.8,68.3

00180 FOR I=1 TO 5
00200 DATA 1000.0,

2000.0,3000.0,
4000.0,5000.0

Debe decir:

1fneas 435 y 450

00180 FOR I=1 TO

00200 DATA 13.1,
38.7,50.8,70.2,
80.4,50.8,70.2,
80.4

00180 FOR I=1 TO

0200 DATA 500.0,
600.0,700.0




	Portada
	Índice
	Introducción
	Capítulo 1. Tratamiento Clásico de las Colisiones
	Capítulo 2. Modelo de Gillen y Hickman
	Tablas
	Apéndice
	Bibliografía



