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INTRODUCCION

El estudio de los efectos de las colisiones de particulas atémicas y los
experimentos de dispersion de particulas alfa a través de hojas de oro delgadas, se inicio
poco después del descubrimiento del electron. En esa época, 1910-1930, debido a la
existencia de problemas a los que las teorias convencionales no daban soluciones
satisfactorias (el efecto fotoeléctrico, el espectro del hidrogeno, la radiacion de cuerpo
negro, etc.), surge la llamada “mecanica cuantica”. Con esta nueva y poderosa
herramienta se interpretan una gran cantidad de problemas, entre los que se encuentran
algunos de los que ocurren en una colision entre particulas ionizadas y particulas neutras,
ya sean atomos o moléculas. Pero ain asi, teéricamente es bastante dificil explicar lo que
sucede en algunas reacciones, ya que en las colisiones entre iones con atomos o
moléculas, las interacciones pueden provocar, por ejemplo, excitacion, disociacion,
ionizacion e intercambio de carga entre las particulas; cada uno de estos fendmenos
compite entre si simultdneamente, de tal manera que pueden haber diferentes canales para

una misma reaccion.

En este trabajo s6lo nos ocuparemos de la dispersion eldstica del ion de Ar™ con
Ar, sin tomar en cuenta la excitacion del proyectil ni del blanco. Por lo tanto, lo que
experimentalmente se hace es: se identifica un proceso determinado y se aisla, para luego
compararlo con algiun modelo de manera que sea posible interpretarlo. Una de las
principales razones para llevar a cabo estos estudios es que a través de medidas
experimentales confiables, tales como las secciones diferenciales de dispersion elastica,

se podran hacer modelos teodricos mas acabados de los fenémenos que ocurren, y lograr



una mejor comprension del mundo fisico y un desarroilo de una teoria cuantica completa
cuyas aplicaciones sean muy variadas. Cabe decir que uno de los motivos que nos llevo a
escoger el ion de Ar” como proyectil siendo un sistema de seis electrones en su ultima
capa, es el de contribuir con resultados aplicables a sistemas atomicos mas complejos.
Ademas, actualmente este tipo de colisiones son fundamentales por sus aplicaciones no
sélo en la fisica basica [1,2), sino también en la aeronomia [3], la fisica atmosférica [4] y
la astrofisica [5, 6].

Dentro de esta ultima, por ejemplo, una de las principales aplicaciones de los
procesos de dispersion elastica esta encaminada a determinar potenciales de interaccion

de las particulas que colisionan. .

En este trabajo se estudia la dispersion elastica del ion Ar” en Ar, a energias de

colision de 3.0 a 4.0 keV y los objetivos son:

: ])A Proponer un método de inversion con el cual, a partir de los resultados
experimentales de secciones eficaces de dispersion elastica se pueda obtener el
potencial de interaccion de las particulas que colisionan.

2) Aplicar el modelo antes desarrollado al sistema Ar” en Ar. A energias de colisién
de 3.0y 4.0 keV.

3) Comparar los resultados obtenidos con calculos tedricos de curvas de energia
potencial de los estados mas bajos del ion molecular Ar,” reportados en la

literatura.




Para cumplir con estos oﬁjé;i\;ds, este trabajo se encuentra distribuido de la forma
siguiente:

En el Capitulo I se plantean las bases teoricas de las aproximaciones clasicas y
semi-clasicas de la teoria de dispersion. En el Capitulo II se presenta el método de
inversion, con el que a partir de las secciones eficaces diferenciales de dispersion elastica
en funcion del angulo se puede obtener el potencial de interaccion del sistema ion-atomo.
En el Capitulo 1II, se aplica este método a los datos experimentales obtenidos en el
Centro de Ciencias Fisicas de la UNAM, para el sistema Ar” en Ar a las energias de
colision de 3.0 y 4.0 keV, asi como su comparacion con los calculos tedricos de curvas
de energia potencial de los estados mas bajos del ion molecular Ar;".

Finalmente, se presentan las conclusiones de este trabajo.

[1] S. Datz et al, Rev. Mod. Phys. 71, 5223 (1999).

[2] RK. Janev, et al, Atomic and molecular processes in fusion edge plasma, New York,
Plenum 1995.

[3] G. Siscoe, Rev. Geophys. 33, 519 (1995).

{4] E. Ehresmonn et al , J. Phys. B 29, 216 (1996).

[5] J.S. Kaastra, Hot Universe, 188, 43 (1998).

[6] C. Uberoi, Pramana-J. Phys. 55, 645 (2000)




CAPITULO I.- DISPERSION ELASTICA DE IONES POR

ATOMOS

En este capitulo se explorara la teoria de dispersion elastica de iones por atomos.
Esta explicacion sera dada tomando en cuenta que la interaccion entre dos atomos (o
iones) A y B, que puede ser representada por un potencial central #(R), donde R=R, —
Rp es la posicion del atomo A relativa a B. Este modelo puede ser aplicado para describir
el movimiento relativo de A y B aproximadamente, incluso si la colisién es inelastica
(captura, excitacién, o ionizacion), dado que la energia de impacto es mayor en
comparacion con los cambios en la energia electronica interna de los atomos. Este es el

caso usual cuando la energia de impacto es del orden de o mayor que 100 eV,

L.1.- SISTEMAS DE REFERENCIA DE LABORATORIO Y CENTRO
DE MASA.

Se puede definir el sistema de referencia del laboratorio, donde el atomo blanco B
esta inicialmente en reposo y el proyectil A se mueve en la direccion paralela al eje Z con
velocidad v,. En el sistema de referencia del laboratorio, el centro de masa de Ay B se

mueve con velocidad constante

Ve=—=2 (1.1)



Donde M, y My son las masas de los iones A y B, respectivamente. La dinamica de la
colision entre A y B se expresa mejor (0 mas convenientemente), en el sistema de
referencia del centro de masa, el sistema de referencia en el cual el centro de masa esta en
reposo. En el sistema de referencia del centro de masa el movimiento relativo de Ay B
puede ser descrito por un sistema equivalente de una particula de masa u, donde

la cual es dispersada por el potencial W(R). La masa x4 se conoce como la masa reducida
de A yB.
Para una colision elastica los angulos de dispersion € en el sistema de centro de

masa y 6 en el sistema de laboratorio estan relacionados cinematicamente por la

siguiente expresion:

__sen(0)
tan(eL)—W (1.3)

M

donde: t=—2=

My

1.2.- POTENCIAL DE INTERACCION ENTRE SISTEMAS

ATOMICOS.

La forma tipica del potencial se muestra en la Fig. 1.1, para la interaccion entre
dos atomos esféricos simétricos en el estado base. A pequeilas distancias el potencial es

fuertemente repulsivo, debido a la repulsion de Coulomb entre los nicleos. A grandes



distancias la interaccion es atractiva y es debida a los momentos multipolares inducidos
en cada atomo (o ion) por cada uno de los demas.

La barrera del pozo de potencial formada por la repulsion interna y la atraccién
externa varia grandemente entre diferentes sistemas atomicos, pero tipicamente se
encuentra entre 10~ y S eV. La posicion del punto minimo del pozo también varia, pero

no mucho, los valores tipicos fluctian entre 1 y 10 a.u.

La parte del potencial de largo alcance se calcula directamente de la teoria. de

perturbacion a segundo orden [11].

W(R)

Fig. 1.1 Forma tipica del potencial ion-atomo W(R) [11]
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Los términos principales son de la forma:

(1) A y B atomos neutros

W(R) -~ —%‘7‘“— 1.4

(2) A un atomo y B un ion con carga ¢z :

2
W(R) -~ —“AR‘? ; 1.5)

(3) A y B iones con cargas g4 y g respectivamente:

%95

W(R) R (1.6)

Aqui C es el coeficiente de Van der Waals y aa es la polarizacion dipolar del atomo A.

Ambos coeficientes pueden ser calculados o estimados.

Una forma semiempirica del potencial para la interaccion entre dos atomos

neutros incluyendo la atraccién correcta de largo alcance es:

C
W(R) =f(R) e"‘”"—% a.n



Donde /S es una constante. La funcion f{R) se escoge de tal manera que, para un radio

pequeiio R, W(R) =~¢ + Z4 Zp/ R, donde ¢ es la energia apropiada del estado de atomo

unido y Z4 Zg/R es larepulsién Coulombiana entre los nucleos.

Otra forma de potencial que ha sido empleada ampliamente es la del potencial de
Lennard- Jones (n, m), definido como:

wen- (|3 2L

n—m R (1.8)
Donde m = 6 para sistemas &tomo-idtomo O m =4 para un sistema ion-atomo. Un valor
tipico para n es n = 12. Los parametros £ y Ry son la profundidad del pozo y la posicién

del minimo, respectivamente,

Otro potencial utilizado es el de Buckingham para dos atomos neutros:

oo R<Ry
WR) = 4 - (L9)
Aead )
L [E] 4 3 R> Ra

Donded =¢’, B=1-6/y y R4 estal que max r>ro W(R) = W(Ry.
Estos potenciales son los que se usan con mas frecuencia, muchos otros han sido

propuestos y una lista de ellos ha sido reportada por Pauly [12].
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1.3.- APROXIMACION CLASICA.

La teoria cuantica es aplicable sobre un amplio intervalo de energia, donde es
posible describir las colisiones elasticas de una colisién atomo-atomo por medio de la
mecanica clasica, donde necesariamente se toman en cuenta efectos de interferencia
cuantica.

Esto se obtiene debido a que, excepto en muy bajas energias, la longitud de onda
A asociada con el movimiento de los dos atomos es muy pequefia comparada con el
tamaiio de la region de interaccion. En términos de la velocidad de incidencia, tenemos

que (en unidades atomicas)

(1.10)

La interaccion entre los atomos, W(R), varia ligeramente y sélo cambia a
distancias del orden ag (ao = 1 a.u.). Se sigue que si A < / un paquete de ondas puede ser
formado, el centro det cual seguira una trayectoria clasica en el potencial W(R). Debido a
que el atomo mas ligero es el hidrogeno, y la masa de un proton es Ap = 1,836 unidades

atomicas, la masa reducida mas pequefiaes g = 918.

Tenemos que A < 1 para velocidades mayores que 21 /918 a.u., que corresponde
av,=44X10°ms!, 6una energia de 1.2 eV. Entonces se esperan condiciones
clasicas aplicables a un sistema de masa reducida u, cuando la energia £ cumple la

siguiente condicion: E 2 1.2(Mp/2u) eV.



Ny

Fig. 1.2 La dispersion de una particula en el campo de un potencial central cuyo origen

es O, para el caso de una repulsion.

Para condiciones mas lejanas, las cuales deben satisfacerse si la mecanica clasica
se mantiene, la incertidumbre en el angulo dentro del cual el atomo dispersado se
deflecta, puede ser pequeiia comparado con el angulo de dispersion. Una trayectoria
clasica particular definida por la velocidad inicial v, y un parametro de impacto b, donde
b es la distancia perpendicular entre el eje Z y una trayectoria recta, se ilustra en la Fig.
1.2, donde el origen de coordenadas O se toma como el centro de fuerza. Debido a que el
potencial W(R) es central, el momento angular L, donde L = buv,, se conserva y et
movimiento es confinado a un plano, éste es el plano XZ.

Bajo las condiciones clasicas, la funcion de onda de la particula dispersada se

representa por un estrecho paquete de ondas de ancho Ax en la direccién X. La

12



correspondiente incertidumbre en la componente x del momento p:. es, debido al principio

de incertidumbre de Heisenberg (en unidades atomicas)
Ax Ap, 21 1.1
La incertidumbre Ab en el parametro de impacto b debe ser del mismo orden que
Ar, entonces;

Ab=1/Ap, 1.12)

La incertidumbre Ap: en el momento transverso corresponde a una incertidumbre

A¢ en la coordenada angular ¢ de la particula, tal que

A$ = Bpe/p= =55 (1.13)
donde p = u v, El angulo de dispc;.rsién 6 debe también ser incierto por Ag, y para 8 se
tiene la condicion

0 >>A¢ (1.14)
la cual debera satisfacerse. Debido a que se debe estar seguro que b >> Ab, se tiene de

(1.13)y (1.14) que

0 >>1/(pab) >> p—'b— 1.15)
Se sigue que las condiciones clasicas se aplicaran cuando & es mayor que un
angulo critico €, donde
6 =1/1L, (1.16)

aqui, L es el momento angular clasico, L = duv, = bp.

De igual manera a velocidades térmicas (v, = 10° cm/s), los valores importantes

de L pueden ser mayores que 10® a.u., correspondientes a un angulo critico del orden de

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN
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unos cuantos miliradianes. La fraccion de particulas dispersadas dentro de los angulos
mayores a 6. puede ser muy pequeiia, debido a que a lo mas, todas las dispersiones
elasticas son confinadas en un cono estrecho sobre la direccion de incidencia para todas
las energias mayores que la térmica.

De cualquier manera, en los experimentos actuales, las mediciones son
usualmente confinadas a la region 6 > &, , para las cuales una descripcion clasica tiene
buenas bases. Casos excepcionales se obtienen cuando mas de una trayectoria clasica
corresponde a un angulo de dispersion.

Cuando esto sucede, una teoria semi-clasica puede ser desarrollada para permitir

los efectos de interferencias cuanticas que ocurren.

1.4.- TRAYECTORIA CLASICA Y FUNCION DE DEFLEXION.
Para determinar la trayectoria clasica en el potencial central W(R), se introducen las

coordenadas polares (R, ¢)

R=x+ 2 117

cos(@)=Z/R,

Como se muestra en la Fig. 1.2. La componente de la velocidad del &tomo perpendicular
a R es R(dgs) entonces el momento angular con respecto a la fuerza central es:
L = uR(d o), (1.18)

la cual es constante a lo largo de una trayectoria dada. Entonces



L= =20 (1.19)

La energia total del sistema E, es la suma de la energia cinética y potencial y

. . 1 2
también es constante, siendo iguala uv,’/2: E= ZHY,

1 (ro .y ERY
E=pvirn= Eu[(gk) +R2(5;¢) )+W(R)
2,2

1 ) v, b
i“[(g*,RJ'F?]*‘W(R) (1.20)

Esta relacion da una expresion para la velocidad radial,

2,2
2., 2{E-W(R)} % Y
SR —1\/[ { u( }_"Rz} , (1.21)

para la cual la ecuacion de la trayectoria puede encontrarse:

d
=4 v b
a¢=_aL = + [ -

R ad 2
ak Rsz{E—W(R)}_Vo b
n R

1.22)

2]
En el punto Ro de mayor aproximacién ER =0; entonces, para (1.21), Ro es la raiz

positiva de la ecuacion



f(k) =0 (1.23)

donde

W(R) —iz-]. (1.24)

fR) = [1— E

La trayectoria es claramente simétrica respecto al punto de mayor aproximacion.
Entonces 2o es el cambio total en el angulo ¢ durante de colision. o puede ser obtenido

al integrar (1.22) a lo largo de la trayectoria desde R=R a R=co entonces:
a=bh 1 dR (1.25)
[R*AR) '
R .

0

La funcion clasica de deflexicn 6 se define como

0=m-2a (1.26)

para una energia £ dada hay un valor de 6 para cada valor de 5, esto es:
0 =0(b,F) (1.27)

De la relacion inversa, pueden haber varios valores de b que corresponden a un valor

dado de 6.



1.5.- SECCION EFICAZ

Si se considera la dispersion de un haz uniforme de atomos por un centro de fuerza, la
intensidad del haz de dispersion sera simétricamente axial con respecto al eje Z y

dependera solo del angulo de dispersion 8, que se define también para 0 < € < x. Para

obtener & de la funcion de deflexion, primero se tiene la cantidad:
B=/6/ —2rn, (1.28)

De la ecuacion (1.27), atomos de energia /< con parametros de impacto entre by b + db
son dispersados entre los angulos 8 y 8 +d6. La seccion eficaz diferencial oyf) se

define como el nimero de atomos dispersados en la direccion 6 entre un _elemento de
angulo solido  df2 = 2n sen 68d6, por unidad de tiempo, por unidad de flujo incidente.

Si el fluyjo incidente es F. el nimero de particulas dispersadas por unidad de tiempo que

tienen parametros de impactoentre & y b + db es F(2nb db), y si solamente un valor

de & corresponde al angulo de dispersion 8, se sigue que:

F(2 bdb) b %”
0'(9)=‘-—FE—— = sen(8) (1.29)

TESIS CON
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Para varios valores de b, tales como b,, b, b;, . . ., correspondientes al angulo de
dispersion 6, 1a seccion eficaz diferencial es la suma de las contribuciones para cada una

de las trayectorias:

b 2

Zp
o(0) = Z,: ise%l (1.30)

En general un potencial repulsivo moné6tono produce una funcién de deflexién
positiva © decreciendo desde © =t en 4 =0 a © =0 en el limite b — oo. Un
potencial atractivo mondtono tiene una funcion de deflexion negativa para © =0  en

b=0 y © —0cuando b — oo.

1.6.- APROXIMACION SEMICLASICA.

Un tratamiento completo de mecanica cuantica sobre la dispersion elastica en un
potencial central W(R) inicia desde la ecuacion independiente del tiempo de Schrédinger

(en el sistema coordenado del centro de masa)
[:- V3% /2p + W(R) - E] ¥(R) =0, (1.31)

ia cual tiene que resolverse con la condicion de frontera

({kR)

(]
Y(R), . ~ &*? +f()+ (1.32)
donde E=pv,/2 y k= v,

18



El primer término en (1.32) representa una onda plana incidente paralela al eje Z y el

segundo representa las ondas dispersadas hacia afuera. La amplitud de la onda de

dispersion, f{8), determina la seccion eficaz diferencial con la relacién’

a(0) = |f(8)F 1.33)



II PROBLEMA DE INVERSION

Las funciones de energia potencial entre iones y atomos a energias de colision del
orden de kiloVolts son de interés basico, debido a que ésta determina su dispersion. La
fuerza de repulsién de Coulomb entre los nicleos es modificada por un factor debido al
apantallamiento electronico del nucleo. Varias funciones han sido propuestas para esta
energia potencial, incluyendo un apantallamiento exponencial [1] de la funcion de
Coulomb y una funcion derivada por Firsov [2] utilizando un modelo estadistico.

La funciébn de energia potencial puede ser determinada de los datos
experimentales de varias maneras:

(1) Los valores medidos de la seccion eficaz diferencial pueden ser comparados
directamente con valores calculados de funciones de energia potencial consideradas como
arbitrarias. Por ejemplo, Fuls et al [3] compararon sus datos experimentales de seccion
eficaz diferencial para la colision ion-atomo de gases nobles con los calculos de Everhart
et al{4], quienes consideraron un apantallamiento exponencial de energia potencial de
Coulomb. La comparacion fue buena, pero no exacta.

(2) El parametro de impacto puede ser determinado para angulos seleccionados y
para varias energias usando métodos desarrollados por Amdur [5] y Cramer [6]. Ellos
consideran una ley de potencias de la energia potencial y el correspondiente parametro de
impacto depende del ajuste de ese potencial a los datos. El intervalo de energia estudiado
por Amdur [5] y Cramer [6] en su trabajo experimental fue de 4 eV a 2000 eV, el cual
corresponde a separaciones interatomicas grandes.

(3) En este trabajo se aplicara un método que es semejante al método inverso de la

parte (1). Los datos de dispersion son usados para determinar la funcid

20



potencial. El primer paso es usar los datos de la seccion eficaz diferencial para encontrar
la dependencia angular con el parametro de impacto. El segundo paso es encontrar [a
energia potencial como una funcion de la distancia de separacion. Este segundo paso es
por mucho el mas dificil. Formulas desarrolladas por Hoyt [7] requieren usar datos
tomados a varias energias de colision para determinar la funcion de energia potencial
deseada. Firsov [8] desarrollo un método qu‘e determina la funcion de energia potencial
unicamente de datos tomados a una energia de colision incidente.

Recientemente experimentos desarroliados en el Centro se Ciencias Fisicas de la
UNAM, han acumulado datos absolutos de seccion eficaz diferencial de dispersion de
iones por atomos, a los cuales se puede aplicar este método. La energia potencial para
iones incidentes de Ar" en atomos de Ar es determinada en este trabajo para datos

tomados a las energias de colision de 3 y 4 keV en el sistema de laboratorio.

21



2.1.- TEOR{A DEL PROCESO DE INVERSION.

La seccion eficaz diferencial of@) y el angulo de dispersion 6, ambos en el
sistema de centro de masa, son obtenidos transformando los valores experimentales or8)
y 6, dados en el sistema de laboratorio. El parametro de impacto b se relaciona a of8) y
8 , utilizando la ecuacion (1.24):

2 7o (B) sin@ db = -2 nbdb, 2.1)

y este es integrado para obtener

pr=2 f'c(e) sen(0) a0 @2
9

De la teoria clasica de dispersion, la cual es valida para el presente problema, el
angulo € se relaciona con el parametro de impacto 4 y la funcidn de energia potencial

de interaccion V(r) por medio de la ecuacion:

O=n- 26 dr 2.3)

A0+

[1]

donde E es la energia cinética de colision en el sistema de centro de masa y r, es la
distancia de maxima aproximacion. Esta integracion no puede llevarse a cabo

directamente debido al desconocimiento de la cantidad }77) que esta en el integrando.
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Considerando

w=[]—M]r2

la Ecuacion (2.3) se puede escribir como:

Zb!aihl(r)!
O=n— hd dy

Jv -8

52

donde b’ es el valor de wen r = r,. Dado que

o (¥,
5| == —L
o(b)= v, 'zJ d
= v v,

b2
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@.5)

(2.6)
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El simbolo v, es usado aqui en lugar de v para distinguirlo de v, el cual aparece
en el limite de integracion en la siguiente ecuacion. La ecuacion (2.7) es multiplicada por

dbl(b® - ¥)'? y laintegral sobre b desde Vi a eo:

------ bdb
o Vo2 - v w, - %]

»2

dy, @2.8)

: a7
o(5) - oy, \ r
= db =
J Jor ]

La integral en la parte derecha es transformada y escrita como:

W1

o0 o

ob) 1] 8 ’{w.) 1 1 r?

————db== | — In —- |dy ———dg= ynin—

J N 210w, L) " [Wa-v /v -4q] LN P4
v

cong= b,
Cuando esta integral se resuelve para r, resulta que:
o _ae o,
[3 r i bz_ w
(w)=yy e ¥ (2.10)

Conociendo r(y) y usando la Ecuacion (2.4) es posible determinar V(7). Se probé
la viabilidad de este método aplicandolo a la seccion eficaz diferencial de Rutherford,
para la cual se obtuvo como resultado la funcién de energia potencial de Coulomb.
Usando este procedimiento también se probo que insertando los valores numéricos de la
seccion eficaz diferencial de Firsov de la referencia [2), nos lleva hacia la

correspondiente funcion de energia potencial de apantallamiento de Coulomb.
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2.2.- PROCEDIMIENTO.

Como ejemplo del procedimiento, vamos a considerar el caso de Ar+ en Ar a 25
kev. La Fig. 2.1(a) muestra la seccion eficaz diferencial en funcion del angulo de
dispersion en el sistema de laboratorio tomada de la Fig. 15 de la referencia [3] y la Fig.
7(d) de la referencia [10]. Las lineas solidas en la Fig. 2.1(b) muestran estos mismos

datos transformados al sistema del centro de masa y multiplicados por el factor sen(d).

2.2.1.- DETERMINACION DEL PARAMETRO DE IMPACTO.

La integracion numérica de la curva en la Fig. 2.1(b) puede llevarse a cabo como
se indica en la Ecuacion (2.2). Esta integral tiene un limite superior de 180° como se
indica en la linea punteada. El area sombreada a la derecha de cualquier angulo particular
6;, es igual a 5°/2. Una porcion de esta area cae sobre 1a linea punteada de 1a curva sélida
obtenida de los datos. Cuando 6; es un angulo pequefio, esta irea indeterminada es muy
pequeiia como se observa en las curvas x1 y x10, y la determinacion de b es adecuada.
Sin embargo, cuando €; es un angulo moderadamente grande, como en el caso mostrado,

el area indeterminada puede llegar a ser una importante fraccion del total.

TEGIS CON
FALLA LE CRIGEN
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E Ar+ en Ar
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&) &, COORDENADAS DEL CENTRO DE MASA

Fig. 2.1. (a) Datos de la seccion eficaz diferencial en coordenadas del laboratorio para
colisiones de 25 kev de Ar” sobre Ar; (b) Los datos de arriba estan graficados en las
coordenadas del centro de masa, multiplicando cada seccion eficaz por el seno del
angulo. El area sombreada a 1a derecha de cada angulo particular 6; es igual a la mitad

del cuadrado del parametro de impacto correspondiente.

u
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El resultado de esta integracion se muestra como la linea solida en la Fig. 2.2(a) la

cual grafica @ en fumcion de b. Es interesante comparar este resultado con el calculo de

Firsov (linea punteada).

é0°r \
3 Art en Ar

so°t X
5 40° 25 kev (lab)
S Qv b

30°f Dato: ;

— s Experimentales

5 w=ememme Calculos de Firsov

20°r - e Celculos de Everhare et al
<
[~ 10°F

/] 1 2

Fig. 2.2 (a) b, UNIDADES DE 10 cm
ig. 2.

Fig. 2.2(a). Se grafica el angulo de dispersion en funcion del parametro de impacto para
datos de 25-kev de Art+ sobre Ar (linea solida), (linea punteada) calculos de Firsov, y

calculos de Everhart ef al.[9] (linea sombreada).

2.2.2.- DETERMINACION DE V(r).
Para poder realizar la integracion de la ecuacion 2.10 a partir de los datos de las
curvas experimentales de la grafica 2.2(a), se requiere definir las siguientes cantidades

adimensionales:

TESIS CON
FALLA PE ORIGEN |
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w=a/b y s=a/ Vi @11

donde la longitud a es igual a Z; Z> e/E, Ze y Z»e son las cargas nucleares de los

iones y atomos involucrados en la colision.

3
8
%
5 —t
3 3.5 4.0
Fig. 22(5) Uv—
-
T
R ™~ Integrando de I(s)
= 1np
=]
g s}
<
@
S5 af
@
2‘ a ™ "
0 02 04 06 08 10 13 14 15 18 20
Fig. 22(¢) U—»

Fig. 2.2(b) Se grafica el angulo de dispersion € en funcidon de « la cual es reciproca al
parametro de impacto (linea solida). La linea sombreada recta se dibuja para 8(s) donde s
es un valor particular de u; Fig. 2.2(c) el integrando de /;(s) en Ia Ecuacion (2.13) es

graficada en funcion de u.
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Por lo que la ecuacion (2.10) se convierte en:

r_ e
a s
donde

I= 5(x) — du @12

u X

(1 s?
y escribiendo la ecuacion (2.12) en la forma:

a(s) [e(i)" ‘9(”)} 1

I= du du= 56(s)m—I(s) 2.13)

2 - 2
u u
R I—-T u 1——2—
o s 5
o

por lo que el siguiente paso es graficar & en funcion de u como se observa en la linea
solida de Ia Fig. 2.2(b). Esto se hace para realizar la integral (2.13) ya que u es reciproca
a a. Es necesario extender la curva hasta # = 0 como se indica en la linea punteada en
la Fig. 2.2(b). Esto corresponde a la ausencia de datos experimentales de la seccion
eficaz diferencial entre 0° y 1° (en el sistema de laboratorio), y esto conducira a que las
curvas r¥(r) obtenidas no son muy precisas. Se escoge una curva particular u, tal como s,
entonces se dibuja la linea recta &s)(u/s) como se muestra en la linea de guiones de la
Fig. 2.2(b). La diferencia entre esta linea y la curva es el numerador del integrando de

l[(s).
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El integrando total de /,;(s) (para un valor particular escogido de s) se muestra en
la Fig. 2.2(c). Cercade v =0 la cantidad & (u) se aproxima a cero y es mucho menor
que &s)(u.x) que también se aproxima a cero. El integrando /;(s) en la Ecuacion (2.13)
se iguala a &s)/s en wu = 0. En el limite superior el integrando es cero. Una curva
similar a la de la Fig. 2.2(c) es integrada numéricamente para cada uno de los diferentes
valores de s. Los valores resultantes de /,(s) son substituidos en las ecuaciones (2.13) y

(2.12) para determinar r/a para cada valor de s.

Valores comrespondientes de 7 /a y s se sustituyen entonces en:

V(r) = E[1-(1/s)*(a/r)?], 2.14)

la cual se obtiene por combinacion de las ecuaciones (2.4) y (2.11). Por lo que el

resultado de ¥ es obtenido como una funcion de r.
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Fig. 2.3 La energia potencial }V'(r) es dibujada como una funcion de la separacién entre el
ion Ar+ y el atomo Ar. Las tres lineas solidas son calculadas de los datos experimentales
tomados a las energias de colision de 100, 50, y 25 keV. La linea punteada es la funcién
de energia potencial derivada por Firsov basada en un modelo estadistico, y la linea de

guiones es la funcion de energia potencial de apantallamiento exponencial de Coulomb.
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111.- RESULTADOS Y DISCUSION.

Las figuras 3.1.a y 3.1.b muestran las distribuciones angulares en funcion del angulo de
dispersion en el sisfema de coordenadas del sistema del centro de masa (CM) a energias

de colision de 3.0y 4.0 keV, tomados de los datos experimentales de Martinez et al [20).

3.1.- CALCULO DEL PARAMETRO DE IMPACTO.

La evaluacién del parametro de impacto (5) se realiza por medio de 1a ecuacién

(2.2) definida en él capitulo I, esto es:

bz:ZInc(B)wn(e)aB G.1)
01

Esta integral tiene un limite superior de 180° y por eso es necesario hacer una
extension razonable de los datos a 180°. El érea sombreada a la derecha de cualquier
angulo particular 6, es igual a 5%/2. Una porcion de esta area cae bajo la linea punteada
mas alla de la curva solida obtenida de los datos experimentales. Cuando 6 es un angulo
muy pequefio, este error en el area es muy pequefio, se encontrd que esta contribucion es

menor que el 5%.

La extension fue realizada ajustando por minimos cuadrados los datos

experimentales a la funcion c/X.
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Los resultados de esta integracion se muestran en !a Fig. 3.2 en la cual se grafica

el angulo de dispersion (©) como funcion del parametro de impacto (b).

80 T Y T =T T T
..
70 | ) + -
- . Ar + Ar ]
o -
< 60 | o 4
6 -
€ ®r, b
g % . -
gq 40 |- 2 3.0keV .
o - . ® 40keV 4
20 | o
* .
2 | 0 4
L o |
- l i
[, . ”I||I|lu'n‘""!'!ﬂtuqonoov-:
ooo 0.02 om 006 008 010 012 014 016 018 020
O (rad)

Fig. 3.1. Seccion eficaz diferencial en el sistema Centro de Masa para iones de Ar' a
energias de 3.0 y 4.0 keV en atomos de Ar. Cada seccion eficaz diferencial fue

multiplicada por el seno del angulo de dispersion.

3.2.- INTRODUCCION DE VARIABLES ADIMENSIONALES.
Introduciendo la cantidad adimensional
2z,
Eb

3.2)
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donde Z, y Z, son los mimeros atomicos del blanco y proyectil respectivamente, y Ees la
energia de impacto en el CM.
La Fig. 3.3 muestra la grafica del angulo de dispersion (©) en funcidn de la

variable (u).
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Fig. 3.2. El angulo de dispersion (8), en funcién del parametro de impacto “4”.

Para un valor particular de “u”, tal como “s”, se puede calcular la

separacion internuclear “r”, por medio de la ecuacion
po
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Fig. 3.3.- El angulo de dispersion (8) como funcion de la variable adimensional “«”,
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3.3.- CALCULO DEL POTENCIAL V(R)

Para cada valor de “s™, se encuentra “7” por integracion numérica de la ecuacién anterior,
determinandose asi, los valores de “s” y “r”. Por lo que la energia potencial se puede

calcular usando

V() = E[1-(1/5)@@7)’]. @)

Antes de mostrar y comparar los resultados obtenidos, es importante mencionar
que una determinacion precisa de las curvas de energia potencial de iones moleculares de
gases raros es importante por varias razones. Primero, esta determinacion puede ayudar
a asignar el espectro de Rydberg y asi, contribuir a un mejor entendimiento de las
transiciones observadas en los laseres [M. Krauss and F.H. Mies, en Excimer lasers,
Topics in Applied Physics, Ed. By Ch. K. Rhodes (Springer, Berlin, 1984), Vol. 30].
Segundo, los iones de moléculas de gases raros representan sistemas modelo para
estudiar interacciones ion-atomo. Curvas de energia potencial detalladas pueden ser
usadas, por ejemplo, para analizar procesos de colision ion-atomo [E. J. Mansky and M.J.
Flannery, j. Chem. Pis. 99, 1962 (1993)]. Finalmente, las curvas de potencial de
moléculas de gases raros, y en particular la del estado base del estado A?Z*}/,, son usadas
frecuentemente para predecir el comportamiento de clusters muy grandes ionizados.

Varios calc:los han sido desarrollados para estudiar las curvas de energia
potencial de los estados mas bajos del ion molecular Ar,*. Por ejemplo, Gianturco y Lara-
Castells utilizando los modelos de funcionales de densidad investigaron la estructura y

anisotropia de los clusters iGnicos de argén. Chen et al [28] caracterizaron los jones
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biatomicos homo-nucleares de gases raros por medio de curvas de energia potencial de

Morse semi-empiricas calculadas sobre una base de datos experimentales.

T Y T T T L
06 |- + ]
Ar + Ar ]
os |- Gadeaetal 1996 °c" -
L . ~ -~ - Gadea et al 1996 °%’,
04 b ---+-- Gadea et al 1996 11, ]
: e Gadea ot a) 1996 %11
~ 03} uz\' T
30 =+~ Glanturco et al 1996 "z’
S r oswe L - Bohmer of a1 1086 ", |
o2} ~-Chen et al 1997 %", T
- & Estetrabajo 3 keV )
04 |- = Este trabajo 4 keV b
| 4
00
| 1 " L i 1 A
3 -] 10 11 12

Fig. 3.4. Curvas de energia potencial de los estados mas bajos del sistema Ar2".

Mientras que Bohmer et al, aplicando un extenso céalculo de interaccion de
configuraciones obtienen las curvas de potencial de los estados mas bajos del ion
molecular Ar;”. Posteriormente, Gadea y Paidarova desarrollaron un célculo ab-initio de
los iones moleculares Ar;', He;’ y Hey', tomando en cuenta un namero de
configuraciones muy grande. Con ello calculan varios estados electronicos y momentos
de transicion para estudios espectroscopicos y para la modelacion de clusters muy

grandes de gases raros.
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Estos clusters de iones de gases raros son de particular interés dado que pueden
ser facilmente producidos, seleccionados, excitados y analizados. Sus propiedades
dinamicas y electronicas pueden asi ser probadas no solo para el estado base, sino
también para los estados excitados.

Debido a la necesidad de descripciones precisas de sus propiedades electrénicas:
estructura, superficies de energia potencial y propiedades espectroscopicas, este problema
se plantea y se presenta en este trabajo.

La Fig. 3.4 muestra las curvas de energia potencial a energias de colision
de 3.0 y 4.0 keV, junto con calculos teéricos previos de los estados mis bajos del sistema
Ary".

Se puede observar en la Figura 3.4 los calculos del estado base *%," y los estados
excitados %", ’n, y 21, més bajos del ion molecular Ar;*, realizados por diferentes
autores. Se aprecia que las diferentes aproximaciones teoricas del estado base presentan
un buen acuerdo entre ellas en casi todo el intervalo de valores de separaciones inter-
nucleares, sélo en el intervalo donde se encuentra el pozo de potencial se puede observar
una ligera diferencias entre ellos. Para los estados excitados *I;y *IL, del ion molecular
Ar,", sélo Gadea et al [26 ] han realizado aproximaciones de ellos y se puede observar
que son estados puramente repulsivos. Finalmente el estado excitado 3£;" ha sido
estudiado por Gadea et al [26] y Chen et al [ 28], mostrando un excelente acuerdo para r
> 7 au., mientras que para r < 7 u.a. los dos calculos empiezan a tener serias
discrepancias entre ellos, este estado es completamente repulsivo en todo el intervalo de
separaciones inter-nucleares, siendo la curva de potencial de los calculos de Chen et al la

mas repulsiva de las dos.
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Como se menciond anteriormente, los iones de moléculas de gases raros
representan sistemas modelo para estudiar interacciones ion-atomo y al revés, el analisis
de procesos de colision ion-atomo, puede llevar a obtener curvas de energia potencial
detalladas que pueden ser usadas para probar nuevas y mas sofisticadas aproximaciones.
Como prueba de ello, la Figura 3.4 muestra la comparacion de la curva de energia
potencial obtenida en este trabajo con las diferentes aproximaciones encontradas en la
literatura del calculo de la curva de energia potencial del ion molecular Ar;". Se
encuentra que los presentes resultados de la energia potencial de interaccion del sistema
de colision Ar' + Ar, tiene un buen acuerdo con los célculos a R > 5 ag con los calculos
de Gadea et al [26], mientras que para R < 5 a9 la diferencia entre ellos empieza a ser mas
grande conforme “R” decrece. El acuerdo entre los presentes resultados y los de Chen et
al [ 28] también es excelente para R > 6 a.u., aunque para 5 < R < 6 a.u. los presentes
resultados se encuentran por debajo de sus calculos y para R < § a.u. las diferencias
empiezan a ser considerables.

Aungque la diferencia existe, la presente curva de energia potencial es cercana a la
curva de Gadea et al [26] y Chen et al [28] para el estado %"

El desacuerdo de los presentes resultados con las aproximaciones tetricas se
pueden deber a dos tipos de errores experimentales:

1. Un error llamado “factor de escala” el cual esta involucrado en la
determinacion de las secciones eficaces diferenciales absolutas. Este
error es en la determinacion de la medida de la presion del gas blanco,
energia del haz incidente, sensibilidad del detector y las dimensiones
del angulo solido afectaran todos los puntos de los datos

experimentales. La importancia de este factor de escala puede verse del
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siguiente ejemplo particular: un incremento arbitrario del 14% en los
datos de la seccion eficaz diferencial es suficiente para incrementar la
curva de energia potencial en un 30%. Tal error debido al “factor de
escala” esta dentro del posible error experimental.

2, Un segundo error experimental podria ser debido a que como la
corriente de particulas dispersadas es extremadamente pequefia y dificil
de medir a angulos grandes, esto se ve reflejado en la dispersién de los
datos a distancias inter-nucleares pequeiias y esto puede explicar las
diferencias entre las curvas de energia potencial del presente trabajo y
las diferentes aproximaciones tedricas.

Por otro lado, los errores debidos a las diferentes aproximaciones realizadas en el

modelo, pueden ser las siguientes:

1. Un error es que dado que el intervalo angular observado es pequefio, fue
necesario realizar una extension razonable de los datos a 180°. Aunque la
extrapolacion usada fue razonable y suave, tal vez no fue lo suficientemente
buena. Con lo que es deseable que un mejor método experimental y tedrico
sean llevados a cabo, para un mejor entendimiento de las curvas de energia
potencial.

2. Otra extrapolacion fue necesaria para determinar el potencial, debido a la
ausencia de datos experimentales entre 0° y 1°. Aunque esta aproximacién sélo
afecta los resultados un 5%, pero sumado a todos los anteriores puede ser

significante.
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CONCLUSIONES

Analizando los datos obtenidos en el Centro de Ciencias Fisicas (UNAM) se concluye lo

siguiente:

a) A partir de datos experimentales, fue posible evaluar la curva de energia potencial
del sistema Ar” en Ar.

b) La forma de la curva de energia potencial calculada esta en un buen acuerdo con
chlculos tedricos de curvas de energia potencial de los estados mas bajos del ion
molecular Ar;*, en particular se encontr6 un buen acuerdo con los datos de Gadea
etal [26] y Chen er al [28] para el estado 2%,".

c) Ar < 6.5a los presentes resultados muestran discrepancias con los célculos

tedricos. Las posibles razones de estas discrepancias pueden ser las siguientes:

(1) La energia potencial puede ser dependiente de la velocidad para algin intervalo
de la separacion internuclear. En este intervalo de energia la velocidad del ion
incidente es comparable a la velocidad de los electrones emitidos por cada atomo.
Los electrones tienen mas tiempo para ajustarse ellos mismos cuasi-
adiabaticamente en las colisiones de 4 keV de lo que ellos lo hacen, por ejemplo,
en las colisiones de 25 kev, por lo que la energia potencial puede ser diferente en

estos dos casos a la misma distancia interatémica.

(2) La teoria clasica usada en este trabajo para obtener V(r) de o(8), supone
colisiones elasticas, y es vilida en un intervalo en que la energia inelastica
transferida en el proceso de colision es muy pequefia en comparaciéon con la
energia cinética incidente. Tales efectos ineldsticos podrian causar desacuerdos

entre las curvas tomadas a diferentes energias.
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Se encuentra que los presentes resultados de la energia potencial de interaccion del
sistema de colision Ar” + Ar, tiene un excelente acuerdo con los calculos a R > 5a,
mientras que para R < 5a, la diferencia entre cllos empieza a ser mas grande conforme
“R” decrece. Aunque la diferencia existe, la presente curva de energia potencial es

cercana a la curva de Gadea et al [26] y Chen et al {28] para el estado 2Z,".
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APENDICE A

En el Capitulo 1, se considero la dispersion elastica de un atomo A de masa M, por un

atomo blanco B de masa AMp.

cual e! atomo blanco B esta e

El sistema de laboratorio es el marco de referencia en el

n reposo antes de la colision, mientras el sistema de centro

de masa es el marco de referencia en el cual el centro de masa de A y B esta en reposo

durante la colision,

En el sistema del centro de masa, el proyectil 4 y el blanco B se mueven con respecto al

centro de masa con momento igual y opuesto, Py = -Py = P, donde P es el momento

relativo el cual, antes de la colision, sera tomado paralelo al eje Z, si Ry y Ry son los

vectores de posicion de 4 y B con respecto al centro de masa como origen, y R es el

vector de posicion de 4 con respecto de B, R = R4- Rp, y se tiene

M, R

AT M, +M,

Dado que:

se tiene:

R M R @
= 1)
8 MA+MB
_ a
Py=M,| 5 R, (A2)
- _ ]
P=P = -P, u(ER) (A3)
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donde M es la masa reducida del sistema Ay B,

MM,

H=gr (A4
MA+MB

Si W(R) es el potencial de interaccion entre A y B, el Hamiltoniano del sistema es:

2 W(R) (A5)

Se sigue que las ecuaciones clasicas de movimiento ( y la ecuacién de Schrédinger) para
¢l sistema en el marco de referencia del centro de masa son las mismas que para una
particula de masa M con un vector de posicion R con respecto a un centro de fuerza fijo.
Antes de la colision

P=p=nv, (A6)
donde vo es la velocidad relativa de A con respecto a B, y la energia cinética es

1 2
T=§uvo .

Después de la colision los dos atomos A y B emergen en el sistema de referencia del
centro de masa con momento igual y opuesto p'’A=-p's=p’.

Debido a que se esta considerando colisiones elsticas, en la cual la energia interna de A
y B no cambia, las magnitudes de p y p- deben ser las mismas: p = p-. La direcciondep’

puede ser descrita por los angulos polares (8, ¢), tomando la direccion incidente vy la del



eje polar, esto es el eje Z. El angulo 0 es el angulo de dispersion en el sistema del centro

de masa.

TRANSFORMACION DEL SISTEMA DE LABORATORIO AL SISTEMA
CENTRO DE MASA

En el sistema de coordenadas de laboratorio, en donde la posicion B se considera como

origen, el centro de masa se mueve con velocidad constante v,, donde
LA M .

RATA @n

Sea va la velocidad final de A en el sistema del centro de masa y v'4 es la misma

cantidad en el sistema de laboratorio. Entonces v, y V’A estan relacionadas por

vV, = Va_v (A.8)

El angulo entre la direccién incidente v, y v, es el angulo de dispersion, @, en el

sistema del centro de masa, el angulo entre v, y va’ es el angulo de dispersion, ©, , en
el sistema de laboratorio. Tomando componentes en angulos perpendiculares y paralelos

a v, seobtiene

v4cos0 =v,' cos@ — v,

(A.9)
vy 5en0 = v’y sené,
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de donde:

sen(0)

tan(6,) = cos(8)+ T

como

entonces:

(A.10)

El plano de dispersion es ¢l mismo en ambos sistemas de coordenadas El angulo

azimutal, ¢, es el mismo al transformarlo del centro de masa al sistema del laboratorio

(b, =¢).

SECCIONES EFICACES

La probabilidad de que ésta dispersion ocurra no puede depender del marco de

coordenadas de donde se esté viendo el evento, entonces la seccion eficaz total g debe

ser la misma en todos los sistemas de coordenadas. Se sigue que:

a
36 9(6, 4) y
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son las secciones eficaces en los sistemas del centro de masa y de laboratorio

respectivamente, entonces

f¢wjmo(e¢)du j¢d¢J (8, &) du

Con u;=cos(0) y u2=cos(eL)

De donde se obtiene la relacién:

d 5 . d(cos(8))
—6?1—0‘1‘(9[" ¢)=(Ei°(e’ ¢))l d(cos(el_))

d(cos(0))
Evaluando m
5 (147 +21eox0)) (55500, 4)) M
-2 _ 4
ago(el."b)" | 1+tcos(0)] » V=AM

B

(A12)

(A.13)

(A.14)

Aunque muchos experimentos se llevan a cabo mediante la dispersiéon de un haz de

particulas por un blanco estacionario, en otros experimentos la dispersion de un haz de

particulas por otro haz es estudiado. Estos experimentos en donde 2 haces, inclinados a

un cierto angulo, interactuan en ambos marcos de referencia tanto en el de laboratorio

como en el del centro de masa, siguiendo argumentos similares a los expuestos con

anterioridad, las cantidades medidas pueden transformarse en el sistema del centro de

masa para permitir su comparacion con los resultados tedricos.
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APENDICE B
Experimento

La formacion de las particulas incidentes que para efectos de los experimentos son
iones de Ar’, los cuales se obtiene admitiendo gas de argon (Ar) de 99.999% de pureza
dentro de la fuente de iones a una presion de 90 uHg; posteriormente es necesario aplicar
una corriente en el filamento de 16 A, y un potencial en el anodo de 80 V, con estos
valores la corriente de descarga que se obtiene en el anodo es de aproximadamente 0.2 A.

Después de haber producide el haz de iones de Ar’, es necesario enfocarlos ya
que estos no se encuentran colimados. Ademas, en éste no sélo se encuentran los iones de
Ar’, necesarios para el proceso, sino que también existen particulas de Ar’ y Ar;", lo que
hace necesario también seleccionarlos. Para estos propdsitos se hace uso de lentes Einzel
y de un filtro de velocidades.

Para enfocar el haz se aplica un potencial al segundo electrodo de las lentes
Einzel de aproximadamente de 860 V por cada kiloelectronvolt (keV) de aceleracion del
haz. Posteriormente, mediante el filtro de velocidades se selecciona la particula con la que
se desea trabajar, aqui se aplica un campo eléctrico constante producido por un voltaje de
150 V y un campo magnético producido por un iman y un devanado donde la corriente
que se aplica depende de la energia de aceleracion.

La fuente de iones, las lentes Einzel y el filtro de velocidades se encuentran
alineados en un eje que se encuentra desviado 10° con respecto al eje principal del
acelerador, por esta razon es necesario corregir la direccién del haz de iones, para ello se

cuenta con un juego de placas paralelas cilindricas a las que se les aplica un voltaje de
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150 V por cada keV de aceleracion, el haz sigue su trayectoria pasando por varios
colimadores situados a lo largo de! acelerador.

Antes de admitir el gas blanco en la celda de reaccion para que se lleve a cabo el
proceso de interaccion, se mide la corriente de! haz en la caja de Faraday contractil, la
magnitud de la corriente es del orden de 107'® A Esta corriente se mide en un
electrometro analogico Keithely Modelo 610C.

Una vez que se logra obtener una corriente del haz de iones lo mas intensa posible
se adecuan los pardmetros en el sistema de deteccion (analizador parabélico y
Channeltron), ademés de que se admite el gas blanco (Ar) en la celda de reaccion a una
presion de 4x10™ Torr, esta presion se mide con un barometro capacitivo (Baratron); al
analizador parabdlico se le aplica un voltaje de 315 V por cada keV de aceleracion de las
particulas y al Channeltron un voltaje de 3000 V, con el cual se produce el efecto de
cascada.

El sistema de deteccion se mueve con respecto al eje principal del acelerador +3°
con un incremento angular de 0.1° y un tiempo de acumulacion de 20 s, este es el tiempo
en el que el contador de particulas permanece en cada angulo contando las particulas
provenientes de la interaccion. El motor a pasos permite el movimiento de sistema de
deteccion y es controlado por una PC.

El experimento se realiza en un tiempo aproximado de 25 minutos por
distribucion. Cada distribucion se realiza 5 veces en diferentes dias y condiciones, para
cada energia, lo que equivale a 10 distribuciones. El tiempo dado en horas que se

invierten para esto es de 250 minutos efectivos de mediciones.
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Estos experimentos se repiten al menos dos veces con diferencia de un mes para

probar los resultados obtenidos.
Todo el sistema experimental y todas las variables que intervienen en el

experimento, se controlan y almacenan en una computadora PC.
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