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Resum
Hem emprat el formalisme dieléctric del poder de frenat per a estuüar el

valor mitjá de la pérdua d'energia de feixos formats per protons, molécules de
Hf 

" 
Hj- quan travessen Iámines primes de diversos materials. També hem

desenrotiiat un programa que ens permet calcular Ia distribució de pérdua
d'energia, la distribució angular i la distribució de separacions internuclears
dels protons en qué es fragmenten les moiécules abans esmentades quan in-
teraccionen amb materials. Aquest programa combina un tractament de
dinámica molecular i de Monte Carlo per ai seguiment individualitzat de
cada partícuia, de manera que inclou la repulsió coulombiana entre els pro-
tons, les forces degudes a les excitacions electróniques (autofrenat i efectes
d'interferéncia) i les col.lisions nuclears. EIs resultats que hem obtingut com-
paren favorablement amb eis experiments.

Com a resultat del treball desenvolupat en aquesta memória, s'han pu-
blicat els articles que figuren tot seguit:

o C. D. Denton, F. J. Pérez Pérez, R. Garcia-Molina, I. Abrit y N. R.
Arista, "Energy loss of swift Hl--molecule ions in carbon foils" ,, Euro-
physics Letters 35 (1997) 499.

r F. J. Pérez-Pérez, C. D. Denton, I. Abril, R. Garcia-\¡Iolina y N. R.
Arista, "Vicinage effects in the stopping power of Hl- beams in amor-
phous carbon" , Zeitschríft für Physik D 41, (1997) 187.

o C. D. Denton, I. Abril, F. J. Pérez Pérez, R. Garcia-Nrlolina y N. R.
Arista, "Velocity and orientational dependence of Hl- energy loss,', Ra-
diation Effects and Defecüs in SoJids L42 (7gg7) 223.

o C. D. Denton, R. Garcia-Molina, I. Abril y N. R. Arista, "Electronic
interactions and nuclear scattering effects in the stopping power of car-
bon for fragmented Hl- projectiles" , Nuclear Instruments artd Methods
in Physícs Research B (en prensa, 1993).

o C. D. Denton, R. Garcia-Molina, I. Abrii y N. R. Arista, "Contribu-
tion of nuclear scattering to the energy loss distributions of protons in
carbon foils" , Nuclear Instruments and Methods in Physics Research
B (en prensa, 1998).

o i. Abril, R. Garcia-Molina, C. D. Denton, F. J. Pérez-Pérez y N. R.
Arista, "Dielectric description of wakes and stopping powerc in solids",
Physícal Review A (aceptado, 1997).
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Abstract
The dielectric formalism has been used to study the mean stopping power

of Hf-beams (n : I,2,3) after traversing thin foils of different *ut"riátr. W"
have also developed a code that calculates energy ioss distributions, angular
distributions and internuciear separations distributions of the fragment pro-
tons exiting the foils. This code combines moiecular dynamics and. Monte
Carlo to follow the trajectories of each molecular component, in such a lpay
that Coulomb explosion, electronic excitations (self retard.ing force and in-
terference efiects) and nuclear coliisions are included. We have found a good
agreement between our results and the experimental data.

As a result of this work we have published the following papers:

C. D. Denton, F. J. Pérez Pérez, R. Garcia-Molina, I. Abril y N. R.
Arista, "Energy loss of swift Hl--molecule ions in carbon foils',, Euro-
physícs Letters 35 (1997) 499.

F. J. Pérez-Pérez, C. D. Denton, I. Abril, R. Garcia-Molina y N. R.
Arista, "vicinage effects in the stopping power of Hj- beams in amor-
phous carbon" , Zeitschrift für Physik D 4L (1gg7) 182.

C. D. Denton, I. Abril, F. J. Pérez Pérez, R. Garcia-N4olina y N. R.
Arista, "velocity and orientational dependence of Hl- energ-y loss,,, Ra-
diation Effects and Defecús rn Solids L42 (7gg7) 22J.

c. D. Denton, R. Garcia-Molina, I. Abril y N. R. Arista, ,'Electronic

interactions and nuclear scattering effects in the stopping power of car-
bon for fragmented Hj- projectiles", .lüuc/ear Instruments and Methods
in Physics Research B (en pfensa, lgg8).

C. D. Denton, R. Garcia-Molina, I. Abrit y N. R. Arista, ,,Contribu-

tion of nuclear scattering to the energy loss distributions of protons in
carbon foils", Nuclear Instruments and Methods in phvsics Research
B (en prensa, 1998).

I. Abril, R. Garcia-Molina, C. D. Denton, F. J. pérez-pérez y N. R.
Arista, "Dielectric description of wakes and stopping powers in solids',,
Physical Review A (aceptado, 1997).
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Resumen
Hemos empleado el formalismo dieléctrico para estudiar la pérdida de

energía media que experimentan haces de Hf (n : t,2,3) tras atravesar
láminas delgadas de diferentes materiales. También hemos desarrollado un
programa para calcular las distribuciones de pérdida de energía, distribu-
ciones angulares y distribuciones de distancias internucleares de los frag-
mentos moleculares cuando atraviesan las láminas. Este programa combina
dinámica molecular y Monte Carlo para seguir la evolución de cada uno de los
protones que componen la molécula, de manera tal que se incluye la explosión
coulombiana, las excitaciones electrónicas (fuerza autofrenante y efectos de
interferencia) y las colisiones nucleares. Encontramos un buen acuerdo entre
nuestras predicciones y ios datos experimentales.

Como resu-ltado de este trabajo se han publicado los siguientes artículos:

o C. D. Denton, F. J. Pérez Pérez, R. Garcia-Molina, I. Abrii y N. R.
Arista, "Energy loss of swift Hl--molecule ions in carbon foils", Euro-
physics Letters 35 (7997) 499.

o F. J. Pérez-P&ez, C. D. Denton, I. Abril, R. Garcia-Molina y N. R.
Arista, "Vicinage effects in the stopping power of Hl- beams in amor-
phous carbon" , Zeitschrift für Physik D 4L (Igg7) I87.

o C. D. Denton, I.  Abri l ,  F. J. PérezPérez, R. Garcia-Molina y N.R.
Arista, "Velocity and orientationai dependence of H3r energy loss", Ra-
diation Effects and Defects in Solíds L42 (7997) 223.

o C. D. Denton, R. Garcia-Ntloiina, I. Abril y N. R. Arista, "Electronic
interactions and nuclear scatterlng effects in the stopping power of car-
bon for fragmented Hl- projectiles", NucJe¿r Instruments a,nd Methods
in Physics Research B (en prensa) 1993).

o C. D. Denton, R. Garcia-Molina, I. Abril y N. R. Arista, "Contribu-
tion of nuclear scattering to the energy loss distributions of protons in
carbon foils", .lüuclear Instruments and Methods in Phvsics Research
B (en prensa, 1998).

o I. Abril, R. Garcia-Molina, C. D. Denton, F. J. Pérez-Pérez y N. R.
Arista, "Dielectric description of r¡'akes and stopping powers in solids,',
Physical Review A (aceptado, 1997).
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Introducción

Desde principios de este siglo, Ia interacción de partículas cargadas
con la materia ha sido uno de los temas de más interés dentro de Ia
física. Los proyectiles cargados se han empleado ampliamente tanto
para modifi.car [Kelly y Silva 1989] como para estudiar Ia estructura de
la materia [Gras Martí et al.799t].

Aparte dei interés académico que despierta este tema, existe un claro
interés en la física aplicada. En Ia industria de Ia microelectrónica in-
teresa conocer cómo pierden energía las partículas cargadas al interac-
cionar con Ia materia, tanto para evitar el dañado de componentes como
para la fabricación de los mismos mediante el dopado por implantación
iónica fRyssel y Glawischning 1982, Ziegler 1981]. La limpieza de su-
perficies y el depósito de capas finas son otras dos áreas donde se ha
demostrado la gran utilidad del bombardeo con iones energéticos, ya
que dan lugar al fenómeno de sputtering [Rubloff 19S8]. Además existen
múltiples técnicas espectroscópicas que permiten analizar propiedades
de los materiales (SIMS, secondary ion mass spectroscopy; AES. Auger
electron spectroscopy; RBS, Rutherford backscattering spectroscopy) y
que usan a ias partículas cargadas como herramientas de análisis [Prut-
ton 1984]; incluso en áreas tan distantes como la catálisis [Brongersma y
van Santen 1991] se ha utilizado el bombardeo con haces de partículas.
Otro campo donde también tiene interés el estudio de la inter-acción
de partículas cargadas con sólidos es la medicina radioterapéutica o en
estudios relacionados con Ia protección frente a la radiacién [Turner
1ee5l.

Desde el trabajo pionero de Rutherford en 1909 [1911] donde. bom-
bardeando láminas delgadas de metales con partículas a, analizó por
primera vez Ia estructura de la materia, se ha avanzando constante-
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Introducción

mente en este área. En 1913, Bohr [1918] fue el primero en establecer
una teoría que describíaIa interacción del proyectil con los electrones
del medio. Posteriormente, Bethe [1930] y Bloch [1gBB] realizando
un estudio cu¡ántico del problema dedujeron resultados similares a los
obtenidos por Bohr. En 1940 Fermi [1940] comenzó a utilizar el formal-
ismo dieléctrico para estudiar el frenamiento de partículas cargadas en
medios materiales; pero esta técnica empezó a usarse con más asid.uidad
diez años más tarde. En 1954 Lindhard [1954] fue capaz de obtener una
expresión anaiítica para Ia función dieléctrica de un sólido, descrito me-
diante un gas de electrones, usando teoría cuántica d.e pert¡rbaciones.
A través de la función dieléctrica del material era posibie conocer el
comportamiento del sólido frente a perturbaciones externas; de este
modo Lindhard y Winther [1964] calcularon el poder de frenado d.e un
gas de electrones. La primera teoría unificada para describir eI frenado
de proyectiles cargados, denominada teoría LSS, fue establecida en 1963
[Lindhard et aI. 19631 y hacía posible predecir el frenado y el alcance de
iones energéticos en sólidos con una aproximación bastante aceptabie.
Con la aparición de ordenadores cada vez más potentes, a partir de la
década de los 70 se empezaron a desarrollar métodos numéricos para
simular los diversos procesos que tienen interés en la interacción de
partículas energéticas con medios materiales. De este modo se analizó
la interacción con los electrones del material [Rousseau eú aL 19Z0] y
con los núcleos de} mismo [Wilson et al. ISZZ].

El poder de frenado y el straggling electrónico de proyectiles e-
nergéticos en algunos sólidos no están perfectamente definidos y hay
algunas discrepancias en los valores que se citan en la literatura. Es-
tas discrepancias son generalmente pequeñas para el poder d.e frenad.o
fziegrer et aI. 1985, Andersen y ziegrer lgzr, Janni 1gg2, ziegrer 1gg4l,
pero no tan pequeñas para el straggling [Chu 19T6, Kido 1987]

Actualmente persiste el interés y la actiüd.ad. en la invesligación
sobre la interacción de proyectiles energéticos con la materia, ya que
todavía hay problemas sin solucionar, a la vez que surgen nuevas apli-
caciones y temas para estudiar. Prueba de que este campo d.e Ia física
interesa a la comunidad científica en la actualidad, lo demuestran los
diferentes congresos del área, tales como: ICACS (International Con-
ference on Atomic Collisions in Solids), IBMM (Ion Beam Modification
Materials), COSIRES (Computer Simulation of Rad.iation Efiects in
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lntroducción

Solids), WBW (Wbrner Brandt Workshop), Conference on Poiyatomic
Ion Impact on Solids and Related Phenomena, etc.

A continuación se relacionan diversas referencias que pueden consul-
tarse para introducirse en el tema [Sigmund 7975, Bonderup 1981, Ba-
Iashov 1997], así como para conocer el estado actual del mismo [Kalash-
nikov et aL 1985, Kumakhov y Komarov 1989, Gras-Martí et al. 1991,
Smith 19971.

Aunque Ia interacción de partículas atómicas con sóiidos se ha ana-
Iizado con gran detalle, el estudio de la interacción de agregados mole-
culares o t'clusters" con medios materiales se encuentra en estos momen-
tos en una etapa de gran interés, pues la actividad investigadora en este
área crece rápidamente, debido tanto a su interés puramente académico
como a las aplicaciones que comporta pe Beyec 1993]. Además ac-
tuaimente muchos laboratorios disponen de la posibilidad técnica de
producir clusters formados por un gran número de átomos v a en-
ergías cinéticas relativamente aitas, las cuales se extienden al rango de
MeV/átomo. Citaremos como ejemplos de aplicaciones Ia implantación
de iones moleculares, el análisis de superfi.cies, la determinación de la
estructura geométrica de iones moiecuiares detectando los fragmentos
de las moléculas disociadas [Vager y Gemme]L1976, Kanter et aI. \980,
Gemmell 1981, Gemmell eú al. 1989]. También ha surgido la idea de
usar los haces formados por clusters de iones como inductores de la
fusión por confinamiento inercial, dada la gran densidad de energía que
son capaces de depositar en un material [Nardi eú al. 1978, Vleh]horn
1981, Yonng et al. L982, Deutsch et al. 7983, Olsen et al. 1985, Arista
y Piriz 1987, Beuhler eú ¿1. 1989, Nardi eú 41 7992, Deutsch y Tahir
t992, Deutsch y Tahir 1993, Tahir et al. 19941.

Ei estudio de Ia interacción de haces moleculares con la materia em-
pezó con un trabajo pionero de Brandt et al. 119741, en eI cual se midió y
calculó la pérdida de energta de haces de Hl- y H3F en láminas delgadas
y se compararon los resultados con el poder de frenado correspondi-
ente a haces de protones de Ia misma velocidad. La conclusión de este
trabajo fue que la pérdida de energía de los agregados atomicos tenía
importantes diferencias, Ilamadas efectos de vecindad, con respecto a la
pérdida de energía de sus componentes considerados separadamente. EI
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Introducción

origen de este efecto radica en las interferencias producidas por las ex-
citaciones electrónicas del blanco debidas al movimiento correlacionado
de las partículas que forman la molécula o eI agregado.

En este momento, el estudio de las interacciones entre haces mole-
culares energéticos con sóIidos tiene un renovado interés, tanto teórico

fArista y Ponce 1975, Brandt y Ritchie 1976, Remillieux 1980, Basbas
y Ritchie 1982, Steuer y Ritchie 1988, Arnau et aI. 1989, Steuer y
Ritchie 1989, Sigmund 1992, Wang y Ma 1993, Bret 1-994, Jensen et aI.
1994, Jakas y Capuj 1995ab, Kaneko 1995 ] como experimental [Poizat
y Remiliietx 1972, Steuer y Ritchie 1988, GemmeII et al. 1989, Steuer
y Ritchie 1989, Fritz et aI. 7994,, Susuki et al. 1994]. Los trabajos
relacionados con la interacción de clusters grandes con la materia son
escasos, sin embargo hay que mencionar recientes publicaciones expe-
rimentales relacionadas con la interacción de clusters de hidrógeno o
carbono con sólidos [Tombrello y Caywood 1973, Mazug et al. 1988,
FaIlavter et al. 1990, Farizon et aI. 1992, Puay et al. 7992, Baudin ef
al. 79941o trabajos teóricos sobre el mismo tema [Abril eú oL lgg2,
Vicanek et aI. 1992, Pérez-Pérez et aI. 1996]. También se han pu-
blicados artículos sobre el paso de clusters en plasmas [Bringa y Arista
1995, Arista y Bringa 79971

En esta memoria estudiaremos de forma reaiista diversos aspectos
relacionados con el paso de haces moleculares energéticos formados por
átomos de hidrógeno (Hf fr : I,2,3) a través de láminas deigadas
de distintos materiales tales como aiuminio, carbono amorfo, cobre y
silicio. En este estudio nos centraremos en Ia interacción de proyectiles
con energías grandes (E a 25 keV/amu). En este caso una técnica
adecuada para describir los procesos inelásticos que sufre el proyectil
aI interaccionar con el medio es el formalismo dieléctrico de respuesta
lineal. Dentro de este formalismo ia respuesta del material puede des-
cribirse mediante una combinación lineal de funciones dieléctricas de
tipo Mermin [Planes et al. 1996]

Mediante técnicas de simulación de dinámica molecular hemos seguido
la trayectoria de cada uno de los protones que componen la molécula
a Io largo de su trayectoria dentro del material. Los sucesos de scat-
tering nuclear (responsables del cambio:de dirección del proyectil) se
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lntroducción

consideraron por medio de un método tipo Monte Carlo, mientras que

el frenado electrónico del proyectil se ha evaluado mediante el forma-
lismo dieléctrico. Usando estas técnicas podemos obtener información

sobre la energía perdida por el proyectil, el ángulo de salida, la distancia

entre los protones, etc.

En el capítulo L se describirán las bases dei formalismo dieléctrico
y el modelo empleado para describir la función dieiéctrica de cada ma-

terial. Utüzando esta técnica obtendremos el poder de frenado del

aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre para protones, así como el

correspondiente stragglingl de Ia distribución de pérdidas de energra.
En el capítulo 2 se estudiará de una manera más realista el paso de
protones a través de materiales, incluyendo el scattering nuclear por

medio de un método tipo Monte Carlo fZatjman et al. 1990] y usando
un código de dinámica molecular para seguir la trayectoria de los pro-

tones. De esta manera se obtendrá ia distribución de pérdida de energía
que poseen los protones al atravesar láminas de aluminio, silicio, car-
bono amotfo y cobre, así como la distribución de ángulos de salida
de los protones. En el capítulo 3, utilizando el mismo método que se
ha empieado para protones, se discutirá la interacción de moléculas de
Hl- en iáminas delgadas de carbono amorfo y aluminio. En este caso
es necesario tener en cuenta. además del frenado electrónico de cada
protón y dei scattering nuclear, los efectos de interferencia existentes

entre las perturbaciones del material que ocasiona cada uno de los dos
protones que forman ia molécula, así como Ia repulsión coulombiana
entre dichos protones. Usando las técnicas mencionadas se calcularán
diversas magnitudes que suelen medirse experimentalmente, tales como
ia distribución de energía, la distribución angular, Ia distribución de dis-
tancias internucleares, etc., que poseen los fragmentos de la molécula
emergentes de las láminas. También se hará un estudio acerca de las
moléculas que emergen alineadas del material. En el capítulo 4, uti-
lizando un modelo más simplifi.cado se analizar'á el frenado de moléculas
de Hf , haciendo hincapié en los diferentes efectos relacionados con Ia
orientación de dicha molécula en relación a su velocidad. Por último,
las conclusiones y el resumen de los resultados más relevantes obtenidos

lSe denomina straggling a }a desviación cuadrática media de la pérdida de ener-
gía, por unidad de camino.

c
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en esta memoria se exponen en eI capítulo 5.
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Capítulo 1

Frenado electrónico de una
partícula cargada

1.1 Introducción

En general, cuando una partícuia cargada penetra dentro de r:rr mate-
rial pierde energía, además de variar su dirección inicial de mor.imiento.
Estos dos procesos se deben a las interacciones que sufre el pro,vectii,

tanto con los electrones del medio, como con los núcleos del material.

Estos dos tipos de interacciones (electrónicas y nucleares, respectiva-

mente) tienen rangos de acción bien diferentes y su importancia en el

frenado del proyectil va a depender principalmente de su energía v de

su masa. Genéricamente puede decirse que el frenado debido a coli-
siones nucleares va a predominar sobre el electrónico a bajas energías
del proyectil, mientras que lo opuesto se produce a altas energías, como
se ilustra en Ia figura 1.1.

La desviación que sufre el proyectil respecto a su dirección iniciai
se llama scattering y se debe generalmente a colisiones elásticas con
los núcleos del material. Esto se debe a que Ia masa del proyectil es
por Io general mucho mayor que la de los electrones del medio y, por lo
tanto, el ángulo de scattering en colisiones con electrones es despreciable
comparado con el debido a colisiones con los núcleos del material.

Uno de los métodos más utilizados para obtener la pérdida de ener-
gía electrónica que experimenta una partícula cargada rápida .l p*
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8 Frenado electrónico de una partícula cargada

-dE/dx",*
..'-.-.-.. dEldxou",

U

Figura 1.1: Frenado electrónico y nuclear. Cada uno de ellos domina a
altas y bajas velocidades del proyectil, respectivamente.

netrar en un medio, es ei formalismo dieléctrico lPines 1964]. En este
contexto, la principai magnitud es la función dieléctrica e que describe
la respuesta del medio a perturbaciones externas. La utilización del
formalismo dieléctrico para estudiar la pérdida energética de partículas
cargadas fue introducida por Fermi en su tratamiento clásico del poder
de frenado en medios densos para partícuias relativistas. Posteriores de-
sarrollos [Pines y Bohm 7952, Lindhard 1954, Hubbard 1955, Nozibres
y Pines 1958, Ritchie 1959] han permitido extender Ia formulación
dieléctrica (originalmente basada en el modelo de osciladores atómicos
en medios dispersivos) y proporcionan una mejor descripción de los
efectos cuánticos en sóIidos.

Mediante la aproximación de fases aieatorias (RPA) es posible eva-
luar Ia respuesta de un gas de electrones libres ante una perturbación
externa [Lindhard 1954]. Los electrones del gas pueden sostener dos
tipos diferentes de excitaciones y ambas contribuyen a que el proyectil

OE

dx
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1.1. lntroducción

pierda energía. Por un lado, eI proyectil puede excitar electrones de la
esfera de Fermi a estados fuera de ésta, generando lo que se conoce como
pares electrón-hueco. Por otro lado también es posible que eI proyectil

excite modos colectivos de oscilación resonante del gas de electrones;
estos modos tienen unas frecuencias que son características de cada
material, llamadas frecuencia de plasma a.6r.

Lindhard y Winther [1964] usaron eI formalismo dieléctrico para cal-
cular la función de pérdida de energía de un gas de electrones, mediante
una descripción cuántica de los mismos en base al modelo de Lindhard

[1954]. También se han empleado otros modelos para describir la res-
puesta dieiéctrica de los materiales, como es el caso de semiconductores

[Penn 1962, Brandt y Reinheimer 1970, Tossati y Parravicini 1971, \\ral-
ter y Cohen 7972), extensiones del modelo dieléctrico de Drude [Ritchie
y Howie 7977, Ashley et aI. 1979, Kwei et al. 7993, Yubero y'Iougaard
1992] o el reciente modelo propuesto por Planes et al. [1996], que se
basa en una modificación a Ia función dieléctrica de Lindhard, que fue
propuesta por Mermin [1970]. En general se ha comprobado que el for-
malismo dieléctrico para describir la interacción de partículas cargadas
con la materia constituye una aproximación razonable y satisfactoria
para evaluar magnitudes promediadas a muchas excitaciones, como es
la pérdida de energía de un proyectii.

A continuación, en este capítulo presentaremos en primer lugar el
formalismo dieléctrico. Seguidamente describiremos el modelo utiiizado
para describir de forma realista la respuesta de los materiales a pertur-
baciones externas y que se basa en describir la fu¡ción de pérdida de
energía de cada material por una combinación lineal de fr:.nciones de
pérdida tipo Mermin [Abril et aI. 7994, Planes et al. 1996, Abril eú aL
79971. Por último, discutiremos el poder de frenado y el straggling de
protones en diversos materiales, como aluminio, silicio, carbono amorfo
y cobre, y compararemos nuestros resultados teóricos con datos expe-
rimentaies.

En toda esta memoria se usarán las unidades atómicas (a.u.), que se
describen en el apéndice A, excepto cuando se empleen expiícitamente
otras nnidades taies como keV o MeV, para energías, y pgf cm2 para
espesores (en ei apéndice B se da la relación entre eI espesor expresado
en unidades de pglcrt2 y en rinidades de longitud).
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1_0 Frenado electrónico de una partícula cargada

L.2 Formalismo dieléctrico

En el formalismo dieléctrico, la respuesta de los electrones del medio
a las perturbaciones externas está contenida en una función dieléctrica
e, definida a través de una ecuación constitutiva lineal entre el campo
eléctrico E y eI vector desplazamiento d. Para un medio homogénlo
toma la forma:

f f c

ñ 1r,t¡ : I dr'' I at' e (i - r' ',t * {) í (i ',t '),
J  J _ 6

( 1 . r )

donde la integral en tiempo es hasta oo, ya que la causalidad de la re-
spuesta está contenida en la función dieléctrica e. Definiendo la trans-
formada de Fourier de una función f (í,ü como:

f (É,,) : I o, ll*¿, "-t(Ér-'i ¡ qr,t) , (1 .2 )

tenemos que, en el espacio de Fourier, Ia ecuación constitutiva del
mediol, en términos d.el momento É y de la energía transferida 0r que
pueden tener las excitaciones del material, queda de la forma:

ñ (É,r) :  e(k,w) E (É,r) (1.3)

A través de la primera ecuación de Ma>cwell, eI vector desplaza-
miento d se relaciona con la densid.ad *e carga externa, p.*¡, de la
misma manera como el campo eiéctrico t se relaciona con la carga to-
tal, p5¡ : Pext * Pu¿, donde pi,,¿ es la densidad de carga inducida en el
medio debido a la presencia de p¿¡,¿. Esto es

VD :  Arp"*t (1.4)
1En un caso miís general, es necesario reemplazar én la ecuación (1.3) la función

dielectrica u (É,"\ por un tensor dieléctrico E (É,a\. Supondremos en Io que sigue
\  / '  \ '  /

que nuestro medio es isótropo. En este caso, dicho tensor dieléctrico estará es-
pecifi.cado por sus dos componentes, e¿ (k,a) y e¡(k,w), paralela y perpendicular
a E, respectivamente y la dependencia en ñ será a través de su módulo ,k. Si
además cor¡sideramos que las velocidad.es de los proyectiles no son relativistas, la
componente transversal e¡(kra) será despreciable frente a la longitudinal e¿ (/c,ar)
[Lindhard 1954]. Por lo tanto, el tensor dieléctrico se reduce a un escala¡, que será
la componente longitudinal, e(k,w). :
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1.2. Formalismo dieléctrico 11

i  i  : 4n (por* pi"¿) . (1.5)

Desarrollando Ia ecuación (1.4) en eI espacio de Fourier, y usando
la ecuación (1.3), obtenemos:

i .É e (k,r)  E (É,r)  :  t rp"o(É,r)

Por otra parte, Ia relación existente entre el campo eléctrico I y eI
potencial total @¿o¿, viene dada por:

i  1r,t¡: - ió^r?-,t)

que, en el espacio de Fourier, da:

E (É,r) - -iÉ ó^, (É,r)

De las ecuaciones (t.6) y (1.8), obtenemos la siguiente relación entre
la carga externa y el potencial total (debido a dicha carga externa y a
Ia inducida):

(1.e)

Si nos interesa conocer cómo responde el medio material a una carga
Zl eue se mueve con velocidad constante u, podemos representar dicha
densidad de carga externa como:

pu*t (f  , t) :  h 6 (r '  -  üt) (1.10)

y su correspondiente transformada de Fourier será:

p"*(É,r)  :2rh6@-r4.  ( i . l i )

Sustituyendo en la ecuación (1.9), obtenemos que el potencial total
vendrá dado por:

, /" , 8r2 Z1o (, - Ét)
Óat\k, ' ) :Eid- (1 .12 )

Si suponemos gue Ia carga 21 se mueve a través del vacío, e (k,a) :

1, eI potencial anterior se reduce a

(1.6)

(1.7)

(1 .8 )
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L2 Frenado electrónico de una partícula cargada

ó*t (É ' , , )  :
k2 )

(1.13)

que es la transformada de Fourier del potenciai coulombiano creado
por una carga 21 \ue se mueve con velocidad u- y que estaba en r- : 0
cuando  t : 0 :

,  / 1  , \  2 1
Poout (r '  t)  :  

l i  _ úq'
(1.14)

El resultado anterior era de esperar, puesto que cuando la carga
se mueve en el vacío sóio da lugar a su propio campo (coulombiano)
pues no existe ningún medio material sobre eI cuai inducir ninguna
excitación.

L.2.L Potencial inducido

El potencial que Ia carga Zl induce o provoca como respuesta a su paso
por el medio material se denomina potencial inducido. Este potencial
se obtiene restándole al potencial total, ecuación (1.12), el potencial
coulombiano, ecuación (1.13), lo cual da:

óna(í,ü : # I # | o, ",(ir-Q I
L  + \- r] , la 

- kü) (1.15)
e (k ,u )

Para r- - út, dio¿ es el potencial inducido existente en el punto donde
se encuentra la carga en cada instante. Este potencial se denom-
ina también, aparte de potencial inducido, potencial de estela o más
comúnmente "wake".

Teniend.o en cuenta que ios campos í@-,t) y ñ?',ú) deben d.e ser
reales, es posible deducir [Landau y Lifshitz 1960] una relación general
entre la función dieléctrica € y su compleja conjugada e*:

e (k,w) : e* (k, -u) (1.16)

Desarrollando la ecuación (1.15) y usando la propiedad anterior se
llega a la siguiente expresión para el potencial inducido por una carga
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1.2. Formalismo dieléctrico I_3

Figura 1.2: Coordenadas cilíndricas
ion.

Zl eue se mueve con velocidad '¿-r a
por una función dieléctrica e(k,w):

(2, p) y respecto al movimiento del

través de un medio caracterizado

ó,,a(z,p) : * l"-+ lor"* r,(e@-,w)
*{"o, (+)*[#-']
-"'"(*) *l#a-'])

donde Jo@) es Ia función de Bessel de orden cero fAbramowitz y Stegun
79721. Teniendo en cuenta Ia simetría axial alrededor de ia tra¡iecto-
ria de la carga, hemos usado en la ecuación anterior las coordenadas
cilíndricas V y p respecto a la posición del ion, donde Z es paraleia y
p es perpendicuiar, respectivamente, a la dirección del movimiento, tal
como se ilustra en ia figura 1.2.

Análogamente, podemos hablar del campo eléctrico inducido t]o¿,
dado por:

ír,o(i,t) : _ióina (r-, ú) , (1 .18)

(1 .17 )

cuyas componentes en las direcciones Z y p pueden escribirse como:
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t^u,, (v, p) : # I"*!f lou" * " rr(eík, - r, 1"1
,.{,,"(+)*[#_,]
*cos (+)*,[#-']]

t,ou,, (2, p) : # lr* + Iou" *, a(orl rr, - r1",

,.{"", (*)*l#-']
''(T) *[#-']]

(1.1e)

(1.20)

donde Jr(*) es la función de Bessel de primer orden fAbramowitz y
Stegun 1972].

L.2.2 Pérdida de energía

La única fuerza que actúa sobre la partícula con carga Zl es Ia debida
a la densidad de carga inducida por ésta en el medio2 y su valor es:

f - t t
F : zt4,oo (r-,ülr:rr: zrl-ióioa(r-,qlr:rrl (1.21)

Por cuestiones de simetría, puede verse que esta fircrza estará di-
rigida a 1o largo de la dirección de movimiento del proyectil y que su
sentido será opuesto al de la velocidad de éste.

Dado que el campo inducido se opone al movimiento de Ia partícula,
el trabajo realizado por ésta será negativo, Io cual implica que perderá
una energía al recorrer una distancia dr-, que está dada por dE :
-F af.s Con lo cual, el poder de frenado So (stopping power) o pérdida
de energía por unidad de camino recorrido será simplemente:

2El campo que genera la propia carga no actúa sobre ella.
sPonemos el signo "menos" en d-E -- -Far-parlobtener una cantidad positiva

para la energía perdida por la partícula, dado que Fdi < 0.
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d d E\ - - -
" n -  d z -

22? f* dk fku

"r' 
Jo k Jo

-,t-í fí - |
-F" :  Zt lYói"o ("- ,ú) |

U U lF=út

F r l

A t , t t , t l r n  |  
-  

|
\ l

I  e l K . a t  I
L  \  '  ' J

(1.22)

Desarrollando la ecuación (I.22) y usando Ia propiedad (1.16) de
la función dieléctrica, se llega a Ia siguiente ecuación para el poder de
frenado:

eu p - (1.23)

Vemos que ei frenado que experimenta un proyectil depende de éste a
través de su velocidad y carga y del material a través de su función
dieléctrica.

En realidad, el frenado de una partícula en u¡ medio material es
de naturaleza estadística, en el sentido de que no todas las partículas
de un haz perderán Ia misma energía al atravesar un espesor Az de
material. En la figura 1.3 se ilustra un haz de partículas cuya energía

inicial vale .Es y que incide sobre una lámina deigada de espesor Az.
Después de atravesar la lámina, la energía del haz ha variado; pero

no todas las partículas han perdido ia misma energra. Se observa que,

debido a las fluctuaciones en las interacciones que tienen lugar cuando

las partículas viajan a través dei materiai, el haz saiiente tiene una
distribución energética cuyo pico corresponde a unl.alor menor que la
energía incidente (debido a Ia energa perdida aI atravesar el material) y
que es más ancha que Ia distribución incidente (a causa de la naturaleza
estocástica de la pérdida de energra).

A partir de la distribución energética del haz saliente y conocida la
energra del haz incidente, es fácil obtener la distribución de la energía
perdida por el haz. Dividiendo ésta por el espesor de Ia iámina se
obtiene una distribución del poder de frenado similar a la que aparece
en la figura L.4, cuyo valor medio, correspondiente al primer momento
de la distribución, es el poder de frenado que hemos definido en la
ecuación (1.23). El segundo momento de esta distribución energética
recibe el nombre de "stragglittg" y está relacionado con la desviación
cuadrática media (o varianza) de la pérdida de energía mediante:
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16 Frenado electrónico de una partícula cargada

HAZ INCIDENTE FIAZ SALIENTE

+

--2 F-
Lz

Figura 1.3: Distribución energética de un haz de iones antes y después
de atravesar una lámina de espesor Ae.

(1.24)

El straggling nos da información sobre la anchura de Ia distribución.
Para ser más exactos, el straggling está relacionado con la mitad de la
anchura de la distribución a mitad de altura HWHM por Ia siguiente
ecuación:

HWHM : \/2ln2f) 11 '5\

Los demás momentos de la distribución dan cuenta de las asimetrías
de ésta. En la aproximación de u¡a distribución gaussiana, lo cual se
da en un gran caso de situaciones experimentales, podemos despreciar
los restantes momentos frente a los dos primeros momentos.

Dentro del formalismo dieléctrico, el straggling puede calcularse de
forma anáJoga al poder de frenado, obteniéndose la siguiente expresión:
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s

Figura 1.4: Distribución de
frenado ,9n y su ancho es f).

L.EtA.z

A,E lL,z, cuyo valor medio es el poder de

g,:2ft ['7iu' Jo
dau2*[#]"" dk lku

kl" (1.26)

(1.27)

En 1954 Lindharda [1954] dedujo la función dieléctrica de un gas ideal
de electrones mediante una teoría de perturbaciones a primer orden,
consistente con la respuesta lineal del formalismo dieléctrico. Para
u¡ gas de electrones de densidad n a temperatura cero, la función
dieléctrica de Lindhard e¡ (k,a.,) tiene Ia siguiente expresión analítica:

1.3 Función dieléctrica de Lindhard

aEl profesor Lindhard falleció durante la realización de esta tesis. Va aquí nuestro
reconocimiento por sus importantes contribuciones al campo de la interacción de
partículas con la materia.
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I
k

c

Figura 1.5: Función de pérdida de energía de Lindhard, Im (-Llr;).

enfunción delas variables adimensionales r: kl Qkr)y 1r: rl (uek),
y el parámetro de densidad X2 : 1l (nW); th' y kr, son Ia veiocidad y
el momento de Fermi, respectivamente, y s es un infinitésimo positivo.
La función g(y) está dada por

(1.2s)

Como vimos en Ia expresión (1.23), el poder de frenado de un ma-
terial depende de la función de pérdida de energía Im (-t/e) (a Ia cual
también nos referiremos como ELF, Energy Loss Function), ya que esta
fi:¡ción está relacionada con la absorción de energía que se produce en
un medio material. En Ia figura 1.5 se enaliza eI comportamiento de
Im(-1/e) en el plano (k,w). Observamos que Im(-t/e) f 0 en r:na
franja central delimitada por las curvas w+(k) y u*(k)dadas por:

w t - (1.2e)

Estas dos curvas corresponden a Ia mínima y a la máxima transferencia

g@):r**(-r')-(H)

*  ( r ' *zkur)
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1.3. Función dieléctrica de Lindhard 19

de energía para una dada transferencia de impulso a un electrón de la
esfera de Fermi. Por lo tanto, en esa franja están representados los
procesos de entrega de energía a electrones individuales o creación de
pares electrón-hueco.

Pero hay otra región de excitaciones que también contribuye a la
pérdida de energía. En Ia fi.gura 1.5 hemos representado esta región
por la línea a6r(k), V en ella se verifica que Re(e) : 0 e Ir"(.) es un in-

finitésimo, por lo ta¡rto hay una contribución infinita a la ELF en forma
de delta de Dirac sobre esta línea. Esta contribución corresponde a la
excitación de modos colectivos de oscilación dei gas de electrones, cuya

naturaleza explicaremos a continuación. En Ia fi.gura \.5, k"representa
el valor de k en el cuai Ia curva rnt(k) se une a la curva ,+(k).

Supongamos que por algún motivo se induce en el medio un des-
balance local de carga y que no hay cargas externas. De esta man-
era se destruye localmente la neutralidad eléctrica del material y el
campo eléctrico resultante tenderá a mover los electrones del medio
para restablecerla. La ecuación de movimiento para cada electrón afec-
lado por el campo eléctrico í será:

(1.30)

donde d es el campo eléctrico originado por ia densidad de carga in-

ducida, pin¿, gue dependerá de la posición. Por otra parte se debe
cumplir Ia ecuación de l\tlaxwell (1.5), pero ahora cor. p.*¡ :0 I

t i +
o-T :

I

- - - L '
dt'

V t :4tt pioa

y la ecuación de continuidad:

(1 .31)

(1,33)

^ .=, d"-, ?pr,.o
U:  V \ - "  

ü )  
*  

A
(1.32)

d.onde hemos despreciado el término de segundo orden V(prurJ. Susti-
tuyendo en la ecuación (1.30) obtenemos:

W * 4rnpio¿_- a
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2A Frenado electrónico de una partícula cargada

Como podemos apreciar, esta ecuación indica que la densidad de carga
inducida p¡,,¿ oscila en el tiempo con una frecuencia característica lla-
mada "frecuencia de plasma", dada por:

upt :  @ (1.34)

Intuitivamente podemos pensar que al crear en el material una
zona de mayor densidad de carga que la media (y, pot ende, otra de
menor densidad) los electrones van a repelerse entre sí en las zonas más
pobladas y van a tender a ir a zonas de menor concentración electrónica.
Pero en este proceso, los electrones van a ser acelerados por el campo
eléctrico resultante y adquirirán cierta energía cinética. Por lo tanto, al
llegar a las zonas menos pobladas, los electrones siguen de largo y gen-
eran un nuevo desequilibrio de carga. En este sentido, las oscilaciones
son autosostenidas y tendrían una vida media infinita si su movimiento
no se amortiguase al interaccionar con el medio material. Es por esto
que hablamos de modos de oscilación, pues Ia densidad electrónica del
medio puede oscilar sin presencia de ninguna carga externa. Debido a
que el campo eIéctrico es paralelo a la dirección de movimiento de los
electrones, los modos de osciiación resultan ser longitudinales y presen-
ten cierta similitud con las ondas de sonido, aunque en el plasma son
Ias fuerzas eléctricas, y no la presión, las responsables de sacar a las
partículas de las zonas de mayor densidad. Estos modos propios del sis-
tema ocurren cuando se verifica la condición e(lc,o) : 0. Un plasmón
es un cuanto de la oscilación de plasma, cuya energía vale uprr y puede
excitarse cuando pasa una partícula cargada a través del material.

L.4 Descripción dieléctrica de materiales
reales

Una de las limitaciones de la función dieléctrica de Lindhard a la hora de
describir materiales reales es que no tiene en cuenta que los plasmones
no tienen una vida media infinita, sino que efectúan oscilaciones amor-
tiguadas y pueden decaer en excitaciones indiüduales (pares electrón-
hueco). Esta circunstancia hace que el pico de plasmones que presenta
ia ftmción Im (-t/e) no sea deitiforme siño que posea un ancho finito (eI

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



I-4- Descripción dieléctrica de materiales reales

ancho es inversamente proporcional a Ia üda media de la excitación).

En las figuras 1.6 y 1.7 hemos representado mediante una línea dis-

continua la ELF correspondiente a momento transferido nulo, k : 0,

obtenida a partir de experimentos ópticos [Hagemann et al. 1974, L975,

Palik 1985], para aluminio y silicio respectivamente. Se observa gue en

el caso del aluminio la descripción mediante una función de Lindhard

está mucho más justifi.cada que pala el silicio, dado ei pequeño ancho

del pico de plasmones que presenta este material.

Una manera de generalizar la firnción dieléctrica de Lindhard para

tener en cuenta la vida media finita de los plasmones es la que propuso

Mermin [1970] dentro de Ia aproximación de tiempo de relajación. La

expresión de la función dieléctrica de Mermin €p1 viene dada en términos

de ia función dieléctrica de Lindhard €¡ por ia siguiente expresión:

Q + 4 lu) lr, (k,w + i'7) - 7l
,  (1.35).r(k,ar)  :  1 + L + ( i ,1lu) lr"(k,u'r  i '7) -  t)  l l r"(k,0) -  1l

donde ^l : 7lr es la constante de amortiguamiento, siendo r la vida

media dei plasmón. Este término da cuenta del decaimiento de ios plas-

mones a excitaciones individuales. La influencia del amortiguamiento

de los plasmones en el frenado de iones tiene gran importancia como se

demuestra en [Ashley 1980, Gras-Martí et aI. 1985, Ashley y Echenique

1e871.
Hay otros materiales donde Ia descripción dieléctrica no es tan sen-

cilla como en el aluminio y el silicio. Si observamos la ELF del carbono

amorfo y del cobre (figuras 1.8 y 1.9) veremos que presentan una es-

tructura mucho más compleja, y no se puede hablar de un solo pico de

resonancia de plasma.

tJna manera posible de describir los materiales reales es obteniendo

la ELF del material mediante un ajuste con una suma de ELF tipo

Mermin [Abril et aI. 1994, Planes et aI. 7996, Abril et al. 79971. Cons-
truimos la ELF de un material en el límite óptico (k : 0) ajustando

Ia ELF experimental en un amplio rango de energías transferidas, para

lo cual utilizamos una combinación lineal de ELF tipo Mermin, usando

como parámetros libres ai,t'yi y A¿:

2L
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22 Frenado electrónico de una partícula cargada

aluminio

0.0 0.s 1.0 l .s

co (a.u.)

Figura 1.6: ELF de aluminio a lc : 0. La línea rayada representa los
datos experimentales fHagemann et aI. 7974], mientras que la línea
continua corresponde aI ajuste obtenido con funciones tipo Mermin;
los parámetros del ajuste aparecen en Ia tabla 1.1.
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r-i
I

é

silicio

" ' . . . i 1 =0
0.0

co (a.u.)

Figura 1.7: ELF de silicio a k :0. La línea rayada representa los datos
experimentales fPalik 1985], mientras que la línea continua corresponde
al ajuste obtenido con funciones tipo Mermin; los parámetros del ajuste
aparecen en la tabla 1.1.
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24 Frenado electrónico de una partícula cargada

1.5

1 .0

r{
I

0.5

0.0

or (a.u.)

Figura 1.8: ELF de carbono amorfo a k :0. La línea rayada representa
Ios datos experimentales fCazau,r y Gramari 1977], mientras que la línea
continua corresponde al ajuste obtenido con funciones tipo Mermin; los
parámetros del ajuste aparecen en la tabla 1.1.

carbono amorfo ;r
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7.4. Descripción dieléctrica de materiales reales 25

cobre

012345

c¡ (a.u.)

Figura 1.9: ELF de cobre a & : 0. La línea rayada representa los

datos experimentales [Hager'rrarrn et al. 7974],, mientras que la línea

continua corresponde al ajuste obtenido con funciones tipo Mermin;
Ios parámetros del ajuste aparecen en ia tabla 1.1
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26 Frenado electrónico de una partícula cargada

-[fr;D].*:ra'r*[ _ I

e¡¿(w¿,1¿.k :0 ,w) ]  
,  (1 '86)

( i .38)

donde a¿ V 'y¿ están relacionados con la posición y el ancho de cada
resonancia del espectro experimental que deseamos ajustar. Los coefi-
cientes A¿ representan la importancia relativa de cada pico dentro del
espectro y deben de elegirse de ma¡rera tal que satisfagan la regla de
suma para el número efectivo de electrones en el medio,

A[r (,.,r) :
2tr2N lo'or'w'rml#] , ( i .37)

donde.A/ es la densidad atómica del material y ALr es eI número efec-
tivo de electrones por átomo que participan en ia excitación para cada
cantidad de energía transferida a.'. En el límite de altas transferencias
de energía (, -* oo) todos los eiectrones del átomo pueden ser excita-
dos y por 1o tanto ly'.r : ly', siendo N el núme¡o total de eiectrones de
cada átomo.

¡ / -
1 roo- t

2r2AÍ Jo

[  - r  I
da'  w' Im I  r .  

'  
' .  I

le  \k ,u ' )  )

A esta úitima ecuación se le denomina regla de suma /. Debe notarse
que el uso de funciones dieléctricas tipo Me¡min asegura que la regla
de suma / se satisface para todo k, si se satisface para k:0,1o cual
representa una importante ventaja de esta representación.

Los parámetros usados para ajustar ia ELF a ios datos experimen-
tales de cada material aparecen en la tabla 1.1. En el caso del cobre
aparece una estructura muy compleja en el espectro de absorción, rela-
cionada con las transiciones interbandas [Hagemann et aI. Lg74], que es
típica de los metales de transición. Para realizar el ajuste de su ELF se
ha usado la suma de cinco funciones de Mermin. El carbono presenta el
interesante comportamiento de una doble resonancia de plasma (cada
una atribuida a los electrones de valencia r y 7r * o, respectivamente,

lTuft y Philipp 1965]), por lo tanto es conveniente describir su espectro
por una suma de dos funciones de pérdid.a de energía tipo Mermin.
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L.4. Descripción dieléctrica de materiales reales

A medida que aumenta Ia transferencia de energía u.r, los electrones
de las capas internas que están en estados ligados empiezan a participar
en eI proceso de excitación. Para tener en cuenta la contribución de esos
electrones internos a Ia función de pérdida de energía, se ha añadido
un nuevo término por cada capa interna, cuyos parámetros son aca,,a i¡
.ycapa. i y A6pa ¿. Estos nuevos términos no contribuyen a la función de
pérdida de energía cuando las energías de excitación a son menores que

eI umbral correspondiente de dicha capa interrr& o)o-5."1¿. Los valores

de ú,.r,,-6,"1 ¿ se han obtenido de Lide 11992], mientras que los parámetros

aczpa it ^{capa i,y A" pu i que se emplearían en Ia ecuación (1.36) para de-

scribir ia respuesta de los electrones internos a perturbaciones externas
se calculan a partir de los factores de dispersión por rayos X fHenke eú
al. 1982]. Aunque la regla de suma.f, en la que intervienen todos los
electrones de un átomo, se ha de cumplir independientemente del valor

del número de onda k, no ocurre 1o mismo con la regla de suma dada
por la ecuación (1.37), y para que se verifique para todos ios valores de
k, se ha parametrizado la evolución de tllo-5r¡ ¿ corl k de la siguiente
manera:

uumbral i : oumbral ¿ * bum¡rat uk' +Crr-b."l i k4

27

(1.3e)

donde oumbral ir bumbral i Y cr¡-mbral ¿ son parámetros ajustabies para el
umbral de la capa'í de cada material. Los parámetros necesarios para

tener en cuenta Ia contribucién de los electrones internos figuran en la
tabla 1.2. Hemos de notar que en ei rango de velocidades del proyec-

tii que discutimos en esta memoria no todos los electrones del blanco
participan en los procesos de excitación. Aparte de los electrones de
valencia, hemos incluido los electrones de la capa K para el carbono
amorfo, Ios electrones de la capa L para el aluminio y el silicio, y los
electrones de ia capa M para eI cobre. En este úitimo caso, debido al
pequeño valor de uumbralM Ia contribución de los electrones de la capa

M no está separada de la contribución de los electrones de valencia. En
la tabla 1.3 figuran los vaiores de Ia frecuencia de plasma de los cua-

tro materiales correspondiente a la descripción empleando ftrnciones de
pérdida de energía tipo Lindhard para ajustar la función de pérdida de
energía experimental.

EI comportamiento de la ELF para valores finitos del momento
transferido lc se ha analizado en detalle recientemente por Planes eú
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28 Frenado electrónico de una partícula cargada

Tabla 1.1: Parámetros usados para ajustar, a través de la ecuación (
1.36), la contribución de los electrones exteriores a la ELF de aluminio,
silicio. carbono amorfo v cobre.

Material i  w¿ (u.n.) .y¿ (a.u.) A¿

aluminio 1 0.551 0.035 1.1178
silicio 1 0.620 0.156 0.9922
carbono amorfo 1 0.230 4.27 0.2362

2 0.945 0.49 0.7088
cobre 1 0.15 0.04 0.02

2 0.37 A.22 0.2L84
3 0.70 0.30 0.2449
4 1.05 0.30 A.I524
5 2.90 5.6 0.3564

Tabla 1.2: Parámetros usados para ajustar, de acuerdo con las ecua-
ciones (1.36) y (1.39), la contribución de los electrones internos a Ia
ELF de aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre.

aI. [1996]. En la figura 1.1"0 se observa el comportamiento de la ELF
del aluminio para distintos valores de k. En línea continua aparecen
resuLtados experimentales [Batson y Silcox 1983], en línea rayada se
muestra la aproximación de ia suma de ELF tipo Mermin comparada
con un modelo tipo Drudes extendido para la ELF (línea punteada).

5La función dieléctrica de Drude es el límite para ,k :0 de Ia función dieléctrica
de Lindhard y su forma funcional es: e(/c,a.,) : 1 + ffi, donde i.rpr(k) es la
frecuencia de plasma con su dispersión espacial'y.¡ un infinitésimo positivo.

Material I, Ja" br"lf bumbrali Cumbrali aepai

(r.".) (".".) (u.r.) (u.".)
1r:lpai. A-p^i

( " . " . )

aluminio
silicio
carbono amorfo

3.0 0.0666
4.9 0.05378
7.9 0.004078

L
L
K

2.664
3.668
10.45

1.883
1.182
2.543

0.359
0.340
0.34

3.9
4.2
10.5
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1.5. Poder de frenado

Tabla 1.3: Valores de Ia frecuencia de plasma de aluminio, sücio, car-
bono amorfo y cobre usados para ajustar la ELF experimental mediante
ELF tipo Lindhard.

Material tr;o1 (a.u.)

aluminio
silicio
carbono amorfo
cobre

0.551
0.620
0.79
4.702

Hemos de resaltar que a k :0 se ha empleado el ajuste de la ELF
a partir de los datos de la tabla 1.1, eI cual da una altura de pico aigo
mayor que en el experimento de Batson y Silcox. Puede observarse que
el ajuste de ELF tipo Mermin da una descripción mucho más realista de
la evolución de Ia ELF para valores finitos del momento transferido k,
pues se ensancha considerablemente conforme crece k, lo cual coincide
con el comportamiento de los datos experimentales. La descripción tipo
Drude mantiene la forma picuda de la ELF a medida que aumenta k y
no coincide con los datos experimentales para valores elevados de /c.

1.5 Poder de frenado

En este apartado presentamos los resultados que se obtienen para el
poder de frenado y eI straggling de diversos materiales, como aluminio,
silicio, carbono amorfo y cobre, en el caso de que el proyectil es un
protón.

EI poder de frenado ,So y el straggling f)2 de cada material fue
evaluado a partir de las expresiones (1.23) y (1.26) respectivamente en
función de la veiocidad ¿r del proyectil. La ELF fue modelada según el
modelo de suma de ELF tipo Mermin.

En las fi.guras 1.11 a 1.14 hemos representado el poder de frenado
de aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre respectivamente, para ei
caso de un protón que tiene velocidad u. En cada caso, los datos ex-
perimentales están indicados por diferentes símbolos, cuya procedencia
está señalada en cada fi.gura. La línea continua representa el cálculo

29
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30 Frenado electrónico de una partícula cargada

I

Á=3 Á-l

fico (eV)

J 0
100

Figura 1.10: Dependencia con k de Ia ELF del aluminio. La línea
continua representa datos experimentales [Batson y Silcox 1g8B], la
Iínea rayada representa la evoiución del'ajuste de Mermin a la ELF a
k : 0, mientras que Ia línea punteada es ia evolución de la ELF tipo
Drude.
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1.5. Poder de frenado

teórico de ,Sn usando un ajuste con ELF tipo Mermin, mientras que la
línea rayada representa el cáiculo con una ELF tipo Lindhard. Para

el caso de un blanco de aluminio (figura 1.11) los resultados de am-

bos modelos coinciden a bajas velocidades, pero a altas velocidades el
uso de una ELF tipo Mermin mejora los resultados, dando mayores
poderes de frenado que la descripción de Lindhard y acercándose más
a los datos experimentales.

Para el silicio (figura 1.12) a,rrrbos modelos para la ELF difieren en

el valor del máximo de ^Sn y en la cola de altas velocidades, siendo la

descripción de Mermin Ia que mejor ajusta los datos experimentales.
En el caso del carbono amorfo (fiSott 1.13) ambos modelos para la

ELF difieren en los valores de ,9n alrededor del máximo pero coinciden

a bajas y altas velocidades. Sin embargo la descripción de Mermin es

nuevamente Ia que mejor describe los datos experimentales en todo eI

rango de velocidades del protón. La caracterizaciín de las muestras de
carbono amorfo merece un comentario aparte ya que en los trabajos
experimentales el espesor de la muestra se expresa en función de su
densidad y ésta no siempre se indica en los artículos. Por otra parte,

la densidad de las muestras depende marcadamente de la forma en que

son preparadas. En los trabajos antiguos las muestras eran preparadas
por evaporación en arco voltaico, un método muy similar al empieado

actualmente para producir C6¡ [Krátschmer et al. 1990], por tanto

hemos considerado que Ia densidad del carbono amorfo para los trabajos

antiguos es la del C6s, eue vale 1.7 glr 3, mientras que para trabajos

más recientes hemos tomado el valor de 2 gf cros [Stoner 1991].

Las mayores diferencias en el poder de frenado de los materiales con-

siderados, entre las descripciones de Lindhard y Mermin, aparece en el

caso del cobre (figura 1,.L4), el elemento que tiene el espectro de pérdidas

más complejo (figura 1.9) de los que hemos estudiado. Nuevamente, la

descripción de Mermin es Ia que mejor ajusta los datos experimentales
de ,Sn en todo el rango de velocidades invalidando la descripción basada
en el modelo de gas de electrones libres de Lindhard-

Como se puede observar de lo anteriormente expuesto, la descripción

dieléctrica de los materiales incluyendo eI modelo de suma de ELF tipo

Mermin para representar la respuesta del medio da una descripción

satisfactoria del poder de frenado, ,Sp, de un conjunto de materiales
con propiedades electrónicas muy distintas.
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Figura 1.1-1: Poder de frenado del aluminio para protones. Los símbolos
representan diferentes datos experimentales, la línea continua el cálculo
usando una ELF tipo Mermin y la línea rayada el cálcuio usando r¡na
ELF tipo Lindhard.
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Figura 1.12: Poder de frenado dei silicio para protones. Los símbolos
representan diferentes datos experimentales, la línea continua el cáiculo
usando una ELF tipo Mermin y la línea rayada el cálculo usando una
ELF tipo Lindhard.
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carbono amorfo
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Figura 1.13: Poder de frenado del carbono amorfo para protones. Los
símboios representan diferentes datos experimentales, la línea continua
eI cáIculo usando una ELF tipo Mermip y la línea rayada el cálculo
usando una ELF tipo Lindhard.
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Figura 1.14: Poder de frenado del cobre para protones. Los símbolos
representan diferentes datos experimentales, Ia iínea continua el cálculo
usando una ELF tipo Mermin y la línea rayada el cálculo usando una
ELF tipo Lindhard.
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36 Frenado electrónico de una partícula cargada

En la figura 1.15 comparamos nuestros cálculos del ,5n con curvas
que se han obtenido a partir de la parametrización de gran cantidad
de datos experimentales ICRU 1993, Ziegler 1994]. Debido al método
mediante el cual se han obtenido estas curvas es lógico que coincidan
mejor con los datos experimentales, pero nuestros cálculos no desmere-
cen en absoluto de los obtenidos mediante las compiiaciones y, 1o que
es más importante, pueden aplicarse para predecir resultados relativos
a materiales que no aparecen recogidos en las compilaciones y obtener
otras magnitudes, como por ejemplo el straggling electrónico.

En la figura 1.16 hemos representado el straggling electrónico de alu-
minio, silicio, carbono amorfo y cobre para protones, en función de la
velocidad del protón. Los cáiculos (línea continua) se han reaiizado em-
pleando la ecuación (1.26) y ios datos experimentales (símbolos) proce-
den de Nomura eú of. [1976], Kido et aL [1gg7] y yang et al. [1991].
Se observa que el straggling aumenta con la velocidad, y a bajas ve-
locidades se reproduce el correcto comportamiento del straggling con
la velocidad en todos los materiales, f)2 x, u2. Los cambios abruptos de
pendiente que aparecen a determinadas velocidades están relacionados
con el comienzo de Ia contribución de alguna capa interna a las ex-
citaciones electrónicas, a medida que aumenta ia velocidad del protón.
En el límite de altas velocidades, cuando todos los electrones dei átomo
pueden ser excitados, el straggling de cualquier material tiende al strag-
gling de Bohr f,)2u dado por:

f¿3 : 4rN 22, (1.40)

donde 22 es er número átomico de los átomos del blanco. La com-
paración con los datos experimentales demuestra que nuestro modelo
subestima un poco el valor del straggling, sin embargo el acuerdo es
razonablemente satisfactorio, dada la dificultad que plantea la determi-
nación experimental de1 straggling.

Teniendo presente los resultados obtenidos en este capítulo, en esta
memoria utilizaremos el formalismo dieléctrico, junto con el modelo de
suma de ELF tipo Mermin para describir las propiedades dieléctricas
del medio, para calcular la pérdida de energía que sufre una partícula
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Figura 1.15: Poder de frenado del aluminio, silicio, carbono amorfo
y cobre para protones. Comparación entre el modelo que se em-
plea en este trabaj" (-) y los resultados obtenidos a partir de la
parametrización de los datos experimentales mediante curvas analíticas:
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Figura 1.16: Straggling electrónico del aiuminio, silicio, carbono amorfo
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cargada al interaccionar con un blanco, debido a las excitaciones elec-

trónicas que provoca en el material.
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Capítulo 2

Interacción de protones con
láminas delgadas

2.1 Introducción

La interacción de protones con materiales ha sido un tema que ha

recibido mucha atención desde el principio de este siglo. Hay muchas

referencias que describen los plocesos básicos que tienen lugar, desde el

clásico artículo de Bohr [1948], hasta recientes proceedings fGras-Martí
et at. 19901 o libros de texto [Kumakhov 1981, Baiashov 1997]. Sin em-

bargo hay algunos aspectos de este tema que merecen un análisis más

detaliado y realista, tal como se ha discute en fDentorr et al. 1998a],
por ejemplo.

En el capítulo anterior, a partir del formalismo dieléctrico hemos

descrito como calcuiar el frenado debido a las interacciones electrónicas

que sufre un protón al atravesar un material. Para energías altas del
protón (E - 10 keV), como es el caso que nos ocupa en esta memoria,

el frenado eiectrónico es el principal responsabie de Ia pérdida de e-

nergía del proyectil. Sin embargo eI formalismo dieléctrico no consi-

dera Ia dependencia del poder de frenado con la velocidad instantánea

del proyectil en cada punto de su trayectoria, ni tiene en cuenta las

colisiones nucleares que pueden dar iugar a un carnbio en la dirección

de movimiento del proyectil y a una pérdida de energía.

Para subsanar todas estas defi.ciencias, hemos desarrollado un código

4t
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42 Interacción de protones con láminas delgadas

de simulación basado en dinámica moiecular, el cual permite seguir
la trayectoria del protón cuando atraviesa eI material. Este código
resuelve las ecuaciones de movimiento del proyectil, usando en cada ins-
tante una fuerza de frenado que dependerá de la velocidad instantánea
del protón. La fuerua autofrenante que experimenta eI proyectil no
vale siempre la misma cantidad sino que varía a medida que cambia
su veiocidad, como puede observarse en las figuras (1.11-1.14). Este
hecho puede hacer que el calculo de la pérdida de energía que sufre un
protón aI atravesar una lámina difi.era del caso en que se considerare
una fuerza autofrenante constante en el tiempo. Esta diferencia será
mayor si el espesor de la lámina crece.

Combinando la simuiación de dinámica molecular con un modelo
tipo Monte Carlo incluiremos ei scattering nuclear en nuestro programa,
lo cual nos permitirá realízar un análisis sobre los efectos de las coli-
siones nucleares en el movimiento (frenado y desviación angular) de
los proyectiles. Este proceso tendrá mayor importancia a bajas veloci-
dades del proyectil, cuando el protón puede desviarse ángulos mayores
y perder más energía debido a scattering nuclear. En el apartado 2.2
se describirá la técnica de dinámica molecular y en el apartado 2.4.2 eI
modelo de Monte Carlo.

EI tercer y úitimo ingrediente que añadiremos al programa es el he-
cho de que el poder de frenado electrónico no está definido unívocamente
para una velocidad dada, sino que es una magnitud que fluctúa según
una distribución de valores centrada alrededor de Sn(o) y con un ancho
dado por el straggling 02, tal como se ha detallado en la sección 1.2.2.

Finalizaremos este capítulo aplicando nuestro programa para obtener
la distribución de pérdidas de energía de un protón en diferentes mate-
riales (tales como aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre). Analizare-
mos Ia dependencia de la pérdida de energía de un protón tanto con
ia velocidad del proyectil como con el espesor de la lámina atravesada.
También estudiaremos la distribución angular que poseen los protones
a la saiida de la lámina, así como la distribcuión conjunta de la pérdida
de energía en función del ángulo de salida. A Io largo de estos análisis
y discusiones compararemos nuestro modelo con diferentes resultados
experimentales. i
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2.2. Dinámica molecular 43

2.2 Dinámica molecular

La dinámica molecu-Lar es una técnica de simulación numérica que per-
mite seguir la evolución dinámica de un grupo de partículas resolviendo
las ecuaciones de Newton que describen el movimiento del sistema:

0r-¿
ITL¿T :

ot
ado :
At

P¿

- iuv :  Fu,

12 r \

( ,  ) \

donde'i se refiere a cada una de las partículas del sistema.
Esta técnica ha sido usada con éxito para la resolución de problemas

tanto en sólidos como en líqüdos [Allen y Tildesley 1987, Rapaport
1995]. La creciente capacidad de cálculo de los ordenadores actuales
permite realizar simuLaciones cada vez más precisas de sistemas reales,
incluyendo mayor número de partículas en los cálculos.

La idea general del método de dinámica molecular es la siguiente:
dadas las coordenadas y velocidades de un sistema de partículas en
un tiempo ú, es posible predecir con sufrciente precisión sus nue\¡as
coordenadas y velocidades en un instante de tiempo posterior, ¿ + A¿.
Las ecuaciones de movimiento se resuelven paso a paso describiendo ias
trayectorias de todas las partículas del sistema. Esta discretización en
tiempo de ias ecuaciones de movimiento se realiza mediante algoritmos
de diferencia finita.

Nosotros aplicamos la técnica de dinámica molecular al caso de
sistemas formados por.pocas partículas (2 protones en el caso de la
molécula de H2r), pero el programa que hemos desarrollado podría mo-
dificarse para considerar moléculas más complejas.

2.2.L Algoritrnos más usados

Existen muchos aigoritmos y la elección de uno u otro va a depender
de las características de ia simulación que se desea realizar. En general
puede decirse que un buen algorimo debe de ser rápido y requerir poca
memoria, debe de permitir el uso de un paso de tiempo Aú grande, ha
de obtener Ia réplica de la trayectoria clásica de la partícula io más
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44 Interacción de protones con láminas delgadas

precisamente posible, tiene que satisfacer las leyes de conservación de
energía y momento y ser reversible en eI tiempo y, por último, debe de
ser simple y fácil de programar. Los algoritmos más usados son los de
predicción-corrección o el algorimo de Verlet en sus diferentes variantes

[Allen y Tildesley 1937]. Las ecuaciones que relacionan la posición y
velocidad de la partícula en dos instantes de tiempo consecutivos en el
algoritmo de Verlet, vienen dadas por:

(r + Ar) : 24t) - F(t - aú) + L* d(t)
+,.\ r-(t + A¿) - f(¿ - Aú)últ):#

(2.3)

(2.4)

(2.5)
(2.6)

(2.7)

A este esquema de Verlet básico se le han realizado modificaciones
para mejorar sus deficiencias. Una de estas modificaciones es la variante
ttsalto de rana" de medio paso:

f,(¿ + A¿) :

ú (t + Ltlz) :

ü(t) :

o la variante "velocidad":

r(¿) + Ltt(t+Ltlz)
ú (t - Ltlz) + Ltd(t)

I

; t¿(¿ + Ltl2) + ú(t - Ltlz)l ,2 '

r(t + lt) : r'(t) + Ltü(t) +lnt'alt¡
a

r i ( t+At)  :  d(ú)  +[a(¿) +d(t+Lt) ]Lt l2

(2.s)
(2.e)

La elección del paso de tiempo Aú es crucial para Ia rapidez y pre-
cisión del algoritmo. Los criterios para elegir un valor adecuado de Aü
tienen en cuenta Ia velocidad de las partículas y las fuerzas de inter-
acción entre ellas. Una prueba de que el valor de paso de tiempo usado
es correcto es la comprobación de que la energía se conser\¡a a 1o largo
de ia simuiación.

En esta memoria se ha usado la variante "velocidad" del algorimo
de Verlet para describir la trayectoria de cada proyectil a medida que
viaja por eI interior dei material, y hemos trabajado con A¿ - (100 u)-1
porque hemos comprobado que se satisfacen las condiciones de conser-
vación de Ia energía para el rango de velocidades que trabajamos.
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2.3. Poder de frenado electrónico instantáneo 45

2.3 Poder de frenado electrónico
instantáneo

En este apartado describiremos un modelo que nos permitirá obtener
el poder de frenado instantáneo que sufre un proyectil al atravesar un
material

EI poder de frenado de un proyectil se puede describir en buena
aproximación por una distribución gaussiana cuyo vaior medio está rela-
cionado con eI poder de frenado Sn y su anchura con el straggling Í-12.
La forma funcional de una distribución gaussiana resulta ser:

(2 .10)

donde ?D es el valor medio y A es la desviación standard de la dis-
tribución gaussiana. Según Ia ecuación anterior, Ia distribución gaus-
siana está normalizada, esto es:

!**e@¡atr 
: r' (2.rt)

Con el método de Box-MuLler [Press et aI. \9861 es posible generar
números aleatorios dentro de una distribución gaussiana. Considere-
mos una distribución gaussiana de ancho A : 1 y la siguiente transfor-
mación:

\6; cos(2*2)

\@ s\n(2t*2),

donde rt y nz son dos números aleatorios distribuidos
entre 0 y 1. Equivalentemente podemos escribir:

U1 :

1JJ2 :

(2.12)

(2.13)

uniforrnemente

I  I  r  t  r t ln1 : exp 
L-t \tDr+u;)l

n2 : fiu,.tun(tr) er4)
Si calculamos el Jacobia¡ro de esta transformación obtenemos:
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0( runz) :
0 (toyu2)

}qfBw1 }r¡f0w2
*rzf&q 0n2f0w2

I  t  (  u3\ . l .
lw""p(, r)J(2 15)-lh""n(-+)l

Se observa que el Jacobiano es el producto de una firnción que depende
únicamente de u.r1 por otra que depende únicamente de ?r2, entonces
tanto ü)1 como u)2 están distribuidas independientemente de acuerdo
a una distribución gaussiana. Por lo tanto, sorteando dos números
aleatorios frty frzuniformementedistribuidos entre 0 y l yusando
la transformación dada por las ecuaciones (2.12) y (2.13) obtenemos
otros dos números aleatorios t r y ?o2 eue responden a una distribución
gaussiana. La generalización a una distribución de ancho A I 1 se
reafiza sustituyendo la variable tl,l por h : uly. Si el valor medio de
la distribución no es nulo, hay que sumárselo a los valores obtenidos a
partir del sorteo.

Relacionando la discusión anterior con las variables de interés en
nuestro caso, la distribución de pérdida de energía AE que sufre un
proyectil al recorrer una distancia L,z dentro de un material será:

(2.16)

donde f)2 : M /A,z es el stragglingl y-NE2 es la varianza de Ia dis-
tribución anterior. En nuestro código, el movimiento del proyectil está
discretizado en pasos de tiempo Aú a través de Ia dinámica molecu-
lar, este paso de tiempo se corresponderá con un intervalo de distancia
L,z : oAú, donde u es la velocidad instantánea del ion en cada intervalo
temporal.

Sortea¡rdo los valores de z por el método de Box-Muller obtenemos
una distribución gaussiana para u y luego realizando el cambio de varia-
ble u : LE/ @.ñn), obtenemos los valores de AE que ocuren tras

rDe momento, hemos considerado que Á,8:0, para simplificar los cálculos. En
la ecuación (2.L7) ya consideramos qu. M I 0 y se Io añad.imos aI valor sorteado,
para obtener finalmente la energía perdida en ún recorrido A,z.
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2.4. Tratamiento del scattering elástico 47

un recorrido A^2. De este modo, obtenemos que eI ion pierde una en-
ergía:

LE : A,E + Qt/ A.zu (2.17)

en el intervalo de tiempo Aú.
La pérdida de energía por unidad de camino recorrrido vale LE f Lz

en cada intervalo Lz y como Ia fuerza es -F : - LE f Lz, de este modo
obtenemos la fuerza a la que está sometido el protón en cada intervalo
de tiempo. Esta fircrza se usará por medio del algoritmo de dinámica
molecular para resolver las ecuaciones de movimiento del protón y des-
cribir la travectoria que rcaIiza dentro del material.

2.4 Tratamiento del scattering elástico

2.4.L Teoría clásica de scattering

Como se ha mencionado anteriormente, es importante tener en cuenta
el efecto de las colisiones elásticas del proyectil con los núcleos de1
blanco, ya que éstas hacen que el proyectil se desvíe de su dirección
inicial, además de contribuir en menor medida a la pérdida de energía.
IJna manera de especificar la colisión elástica binaria entre un proyectil
y un átomo blanco es a través de la magnitud llamada sección efrcaz
de colisión o. Esta representa el número de partículas dispersadas por

unidad de tiempo y partícula blanco y por unidad de flujo de proyectiles.

Otra magnitud de interés es la secci ón eficaz diferencial de scattering
elástico dof dQ, que nos informa sobre el número de partículas que se
dispersa en cada ángulo dfl.

En la figura 2.1 vemos el esquema de una colisión clásica entre el
proyectil y uno de los átomos del blanco, en el sistema laboratorio. Los
subíndices 1 y 2 se refreren al proyectil y al blanco, respectivamente. El
proyectil, que inicialmente posee energra ,8, transfiere al blanco durante
la colisión una cantidad de energía T. Este problema se trata mucho
mejor en eI sistema centro de masa, dada la simetría que posee. En Ia
figura 2.2 observamos un esquema de Ia misma colisión en el sistema
centro de masa; en este caso el problema se reduce al tratamiento de Ia
dispersión de una sola partícula (con Ia masa reducida del sistema) por
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E-T

Figura 2.1: Colisión elástica entre dos partículas en el sistema labora-
torio. Mt y M2 sor, Ias masas del proyectii y del átomo blanco, respecti-
vamente, mientras gue dr ¡r /2 son los respectivos ángulos de scattering.
La energra inicial del proyectil es E y en ia colisión se transfiere una
cantidad de energía T al blanco.

un potencial central, igual al potencial interatómico 7. El parámetro
de impacto ó es la distancia transversal desde el proyectil al centro de
fuerzas.

Es inmediato relacionar todas las cantidades del sistema laboratorio
con las del sistema centro de masa. Por ejemplo los ángulos de scatte-
ring en el sistema laboratorio (dr y ór) V en el sistema centro de masa
(á) están relacionados por fGoldstein 1953]:

Mr

tan$1 :

óz :

X s ind

1* ¡ cosá
r -0

(2.18)

(2.1e)

donde X: MzlMt Las secciones eficaces total y diferencial en ambos
sistemas de referencia están relacionadas por:
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Figura 2.2: Colisión elástica en el
ángulo de scattering en este sistema,
de ftierzas y el proyectil.

\ 
centro de fuerzas

sistema centro de masa. d es el
y r es la distancia entre eI centro

ól"b : dcM

d.o : do (x2 + zxrorl + 1)3/2
df)uu dOcrr¡ XIX + cos dl

(2.20)

(2.21)

(2.22)

La sección efrcaz de colisión elástica en el sistema centro de masa se
puede caicular a partir de Ia siguiente expresión:

do (0)  _  
-b db

df) sin 0 dá

sabiendo que la relación entre el ángulo de scattering 0 y eI parámetro
de impacto b es:

foo
0: r -2b I

JR- i r 12t l ! -V ( r )  lE , -b2 f r2
(2.23)

donde E, : 4M:M2E I (Mt + M2)2 es la máxima energía transferible
en la interacción, r es la distancia entre el centro de fuerzas y el proyec-
til, y E6¡ es la distancia de mínimo acercamiento entre eI proyectil

dr
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50 Interacción de protones con láminas delgadas

y el centro de fuerzas y se corresponde con un cero del radicando en
la ecuación (2.24). Por io tanto, tula vez conocido el potencial de in-
teración I/(r) entre eI proyectil y eI blanco, a través de las ecuaciones
(2.23) y (2.2Q se obtiene la sección efrcaz de la colisión.

2.4.2 Método de Monte Carlo
para el scattering rruclear

En esta sección se explicará el modelo de colisión binaria descrito por
Moller et aI. 11975] y empieado por Zafjman et aI. 11990] para simular
mediante Ia técnica de Monte Carlo el scattering nuclear sufrido por los
proyectiles al atravesar un blanco. En la descripción que sigue se usarán
unidades reducidas tanto para el camino / recorrido entre dos colisiones
sucesivas, como para la energía ,E del proyectil; estas magnitudes están
definidas de la siguiente manera:

, _ 4¡ra2 p"N o'  Mr*Mz"

dMz

(2.24)

(2.25)c - E
zLz2(Mr * Mz)

Zt y Zz representan los números atómicos del proyectil y del blanco,
respectivamente, P : MtMzl (M, ¡ Mz) es Ia masa reducida y .A/ es
el número de átomos del blanco por unidad de volumen la distancia de
apantallamiento del potencial de interacción es fZiegler et aI. 1985]:

a: 0.8853 (t?'u + 23rc)-t/2 (2.26)

Supondremos que el potencial de interacción entre el proyectil y et
átomo del blanco corresponde a un potencial cou-lombiano apantallado
de la forma

v(r):ry*(;) , (2.27)

donde O (rla) es ia función de apantailamiento de Thomas-Fermi [Zie-
gler eú a/ 1985]

En u¡idades reducidas, la sección eficaz total se expresa:

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



2.4. Tratamiento del scattering elástico 5L

3 to''
\

Figura 2.3: Funciótt /(t?). Los puntos representan Ia

aparece en [Meyer 1971] y la línea es la interpolación
pleado en este trabajo.

tabuiación que
que hemos em-

t ctot
utot - 

o
TA,'

Pero para determinar el ángulo que se desvía el proyectil tras cada

coiisión elástica se necesita conocer la sección efrcaz diferencial, que en

unidades reducidas tiene Ia forma:

r\n): -
,n2

(2.2e)

donde \ : €sin(012) es la cantidad reducida que corresponde al ángulo

d en el sistema centro de masa. La fu¡ción /(r¡) fue calculada por Meyer

[1971] y tiene la forma representada en la figura 2.3.

Si suponemos que cada centro de dispersión será efectivo dentro de

un volumen esférico de radio r¡, igual a Ia mitad de la distancia entre
átomos vecinos,

(2.28)

dJ
dn
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1
ro: 

;N-u', 
(2.80)

entonces otot : rrf,, con lo cual la sección efrcaz total en unidades
reducidas estará dada por

Jrct: (?)'

Jrct : 
lr"*r,# d'l' :

(2.3i)

Esta restricción impone un ángulo de dispersión mínimo 4-¡o, determi-
nado por ia sección efrcaz total de manera que se satisfaga:

J(u) - J(q-r") (2.32)

Cálculo del camino libre medio

Para calcular el recorrido entre dos colisiones sucesivas y los ánguios de
scattering tras cada colisión, necesitamos tres números aletorios kt, kz
y k3, mutuamente independientes y uniformemente distribuidos entre
ov1.

La distancia que viaja el proyectil entre dos colisiones nucleares
sucesivas se determina por el método de Monte Carlo. De Ia definición
de sección efrcaz y suponiendo que los átomos en el sólido tienen una
distribución homogénea, la probabilidad k1 de colisión es una función
de ia distancia (, recorrida, dada por:

kt : r- exp (-no¡.¡t) - 1 - 
"*o 

( 
- (l¡t 

1¡¿') 
¿"'91 (2.33)

\ 4¡-t )

siendo { el recorrido (en unidades reducidas) entre dos colisiones sucesi-
vas. Por lo tanto, para un valor al azar de /c1 uniformemente distribuido
entre 0 y 1, es posible obtener { de la siguiente manera:

, -4tt h (kt)
' :  M r * *  J *

(2.34)
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2.4. Tratamiento del scattering elástico

Cálculo de los ángulos de scattering

A partir de Ia ecuación (2.33) y el número aleatorio k2 podemos calcular
el ángulo de scattering reducido q en el sistema centro de masa. Puesto
que

53

o=@#=r,
Jtot

(2.35)

podemos escribir:

kz :
J(ri - J(q-t")

(2.36)

con 1o cual:

\ : J-'[J(e) + (kz - 1) Jr*] (2.37)

donde J-1 es la función inversa de .i. A efectos prácticos y para reducir
tiempo de cálculo, primero se integra la función J(r7), ecuación (2.30),
y luego se tabula. J (u) V 4 se pueden obtener por interpolación de los
valores tabulados.

El ángulo polar de scattering en el sistema centro de masa, á, se
puede obtener a paltir de 4 de la siguiente forma:

J^t

"o"o :  
( t
\

El ángulo azimutal $
tribución uniforme entre
aleatorio,

_2pn'\ (. _ 4pn' \
MJ) \ -  (M,+M) ' )

de cada colisión se elige
0 y 2r, para Io cual se

t, :2trh"

(2.38)

a partir de una dis-
usa el tercer número

(2.3e)

La dirección de movimiento del proyectil tras cada coiisión está
definida por dos ángulos direccionales: O; (polar) y Ü¿ (azimutal),
referidos a ia dirección inicial de movimiento del proyectil. En ia figura
2.4 aparecen representados los ángulos (O¿, üu) y (Or*t, ü¿+r) que inter-
vienen en las colisiones que hay al principio y al final, respectivamente,
de un recorrido !,. Para un proceso de scattering con ángulos (0,{;) en
el sistema de referencia centro de masa, resulta Ia siguiente relación:
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54 Interacción de protones con láminas delgadas

Figura 2.4: Esquema de los ángulos
elásticas que tiene lugar al principio y
tud !,.

que intervienen en las coiisiones
al final de un recorrido de lonei-

Cálculo de la pérdida de energía

La energra 7 que transfi.ere un proyectil ai experimentar una colisión
elástica con un núcleo del material está relacionada con el ángulo de
scattering 0 en el sistema centro de masa, a través de:

- sin d costfs sin O¿ * cos 0 cose¿
1

- (sin I cos ty' cos O¿ cos Ü¿
Slf I  W¿41

- sin 0 s\np sin Ü¿ * cos d sin O¿ cos ü¿)

T:f f is in2@lZ)
\ l v t t  t  t v tz )

cos O¿a1

cos \[¿11

(2.40)

(2.41)

(2.42)

Por io tanto se observa que mientras mayor sea eI ángulo de scattering,
mayor será la energía que perderá el protón debida a scattering nuclear.
Dentro del programa de Monte Carlo que.hemos desarroliado, al obtener
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2.5. Distribución de la energía perdida por un haz de protone 55

el ángulo 0 también calculamos Ia energta ? que pierde el proyectil en
esa colisión.

Como resumen de este apartado, tenemos que las colisiones nuclea-
res se incluyen de la siguiente forma práctica. En cada instante eI
protón lleva una cierta dirección de movimiento, determinada por los
ángulos O¿ y \[¿. Mediante el método de Monte Carlo que acabamos de
describir se realiza un sorteo de la distancia I entre colisiones sucesivas,
y la partícula evoiuciona temporalmente sin colisionar hasta que se llega
a un tiempo ú: (.1u. En este instante tiene lugar una colisión eiástica
y mediante la simulación por Monte Carlo se sortean los ángulos de
colisión 0 y {t, io cual dará lugar a una nueva dirección de movimiento
del protón caracterizada por ios ángulos O¿+r y ü¿+r. En el caso más
general, Ia evolución del protón entre dos colisiones eiásticas sucesivas
no es libre sino que está determinada por la fuerza de autofrenado que
actúa sobre éste; el código de dinámica molecu-lar que hemos discutido
anteriormente se aplica para seguir el movimiento de cada protón entre
dos colisiones eiásticas sucesivas.

Como el programa nos permite conocer las coordenadas y la veloci-
dad de cada protón en todo instante, podemos determinar qué veioci-
dad tiene cuando ha recorrido el espesor de Ia lámina. De este modo,
Ia energía que pierde al atravesar la lámina será la diferencia entre Ia
energra cinética E: Mfl2f2 que tenía al entrar y Ia que tiene al salir
E: Mp%ru^|2.

2.5 Distribución de la energía perdida
por un haz de protones

A pesar de que ia técnica de simu-lación por dinámica molecular es to-
talmente determinista, la naturaleza estocástica tanto de las colisiones
nucleares como del poder de frenado electrónico que sufre el proyectil,
para cada combinación de material y velocidad del protón, hace que
tengamos que ejecutar numerosas historias. A partir de estas historias
se ha realizado un estudio estadístico y se ha calculado la distribución
energética de los protones a la salida de la lámina para distintos espe-
sores. A partir de estas distribuciones, es posible obtener el valor medio
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56 lnteracción de protones con láminas delgadas

y eI ancho de la distribución de pérdida de energía. En la mayoría de
los casos discutidos en este capítulo se han simulado del orden de 50000
o más historias.

2.0 2.5

AE(keV)

Figura 2.5: Distribución de pérdida de energía para un haz de plotones
de energra (") E : 10 keV y (b) E :- 25 keV, después de atravesar
una lámina de carbono amorfo de 265 A de espesor. La línea continua
corresponde al cálculo que tiene en cuenta las colisiones nucleares en las
simulaciones, mientras que la línea discontinua muestra los resultados
que se obtienen al no incluir 1as colisiones nucleares. En ambos casos
se ha incluido el straggling en el frenado electrónico.

En la figura 2.5 se presentan los cálculos de las distribuciones de
pérdida de energía, que sufre un haz de protones, para las energías in-
cidentes E : 10 keV y E :25 keV, después de atravesar una lámina de
carbono amorfo de 265 A. A efectos de valorar la importancia d.e las co-
lisiones nucleares hemos representado eI caso en que sí se incluyen en Ia

'E U.Uó
Y

f o.*

0.00

0.06

q

€ o.*

()

.o 0.02
o
o

: f

(a)

(b)

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



2.5. Distribución de la energía perdida por un haz de protones 57

simuiación (línea continua) y el caso en que no se incluyen (línea discon-
tinua); en ambos casos se incluyó eI straggling en el frenado electrónico.
Como se puede observar, el principal efecto de las colisiones nucleares es
el de aumentar el valor medio de la pérdida de energía, pero no afecta
de manera apreciable el ancho de las distribuciones. Este resultado
puede entenderse como debido al incremento del recorrido efectivo de
los protones dentro del material (debido a las deflexiones que sufren
las trayectorias, las cuales serían completamente rectas si no hubiese
colisiones nucleares) y teniendo en cuenta el insignificante efecto que
tienen las colisiones nucleares en la pérdida de energía. Por 1o tanto es
evidente que los efectos de las colisiones nucleares se harán más notorios
en el caso de bajas energías y espesores gruesos.

En la fi.gura 2.6 se muestra el efecto de incluir o no eI straggling
en los cálculos. Los resultados son para dos energas de ios protones
(E : 25 keV y 100 keV), y para varios espesores (iSO A, 317 A y
519 A) del blanco de carbono amorfo. Las coiisiones nucleares que
fueron incluidas en ambos casos producen una ligera asimetría de la
distribución hacia mayores pérdidas de energía, pero esto sólo se aprecia
si no se incluye el straggling electrónico en los cálculos. Nuevamente
se puede observar que el efecto de las colisiones nucleares se hace más
pequeño para espesores delgados y altas energías.

Para poder representar en la misma gráfica las distribuciones de
pérdida de energra obtenidas para diferentes energras del haz y espesores
de Ia lámina definiremos Ia siguiente magnitud:

nLE^1 : 
SpD

(2.43)

donde AE es Ia pérdida de energía que experimenta un protón al atra-
vesar una lámina de espesor D, y ,9n es el poder de frenado del material
correspondiente a la velocidad de incidencia del haz de protones. Es
decir, E1 representa ia pérdida de energía que se obtiene haciendo un
seguimiento detallado del movimiento dei protón, dividida por el valor
que predice el formalismo dieléctrico (en el cual se considera que la
velocidad instantánea del proyectil es igual a ia inicial, y que no hay
colisiones nucieares).

En las figuras 2.7 a 2.9 hemos representado el resultado de nuestra
simulación para la distribución de ,R1 que poseen ios protones al atra-
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Figura 2.6: Distribuciones de pérdida de energía calculadas para un haz
de protones de energía (a) E: 25 keV y (b) E : 100 keV, después de
atravesar láminas de carbono amorfo de diversos espesores (D : 159
A, 3tZ L y 529 A¡. f,ur d.istribuciones anchas (eje d.e ia izquierda)
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tenido en cuenta las colisiones nucleares.
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2.5. Distribución de la energía perdida por un haz de protones 59

vesar láminas de aluminio. Se muestran los resultados obtenidos para
velocidades u : 2 a.u. y a :4 a.u. y tres espesores diferentes de la
l¡ímina (500 a.u., 1000 a.u. y 1500 a.u.)

Si comparamos las distribuciones de.Rr para Ia misma velocidad y
diferentes espesores observamos que el ancho de la distribución es menor
a medida que aumenta el espesor. En la figura 2.8 hemos representado
Ias distribuciones de pérdida de energía AE del haz de protones en Iu-
gar de -R1, para u :2 a.u. y tres espesores de una lámina de aluminio
(500 a.u., 1000 a.u. y 1500 a.u.). Puede observarse que las distribu-
ciones se ensanchan al aumentar eI espesor, de acuerdo con la definición
del straggiing (1.24), ya que a mayores espesores, las fluctuaciones en
eI poder de frenado darán lugar a una diferencia mayor entre la en-
ergía perdida por los diferentes protones del haz. La posición del pico
también se mueve hacia pérdidas de energías mayores según aumenta
el espesor, de acuerdo con la definición del poder de frenado.

A efecto de comparar los resultados para dos velocidades diferentes,
hemos representado en la figura 2.9 las distribuciones de ia energía que
pierden dos haces de protones de u : 2 a.u. y u :4 a.u., respectiva-
mente, tras atravesar una lámina de aluminio de 500 a.u. de espesor.
Se aprecia que para u : 4 a.t. la pérdida de energra es menor que
para tt :2 a.v., debido a que es menor el poder de frenado a esta ve-
locidad (vease la figura 1.11). También observamos que el ancho de ia
distribución es mayor para Ia veiocidad más alta, de acuerdo con los
resultados mostrados en la figura 1.16.

En las figuras 2.10 a 2.I2 hemos representado las distribuciones de
R1 eue poseen los protones de dos haces de ?, : 2 a.u. y u :4 a.t.,
tras atravesar láminas de silicio, carbono amorfo y cobre, respectiva-
mente, para el caso de tres espesores diferentes (500 a.u., 1000 a.u. y
1500 a.u.). Las conclusiones obtenidas para el caso de aluminio son
cualitativamente válidas también para estos tres materiales.

En la figura 2.13 aparece una comparación entre nuestros cálculos y
una distribución experimental de pérdida de energía fOrmrod y Duck-
worth 1963]. De acuerdo con Ia técnica usada para preparar la lámina,
hemos considerado que la densidad de la muestra era de 1.7 g/cm3, Io
cual da un espesor de 128 A. Ir posición del pico que se predice con
nuestro método coincide con Ia experimental aunque ei ancho de la dis-
tribución es un poco más pequeño que el experimental, Io cual es debido
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Figura 2.8: Distribución de la pérdida de energía AE que presenta un
haz de protones de u :2 a.u. tras atravesar una lámina de aluminio,
en el caso de tres espesores diferentes: 500 a.u. (-), 1000 a.u. (...) y
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Figura 2.9: Distribución de Ia pérdida de energía A.E que presentan dos
haces de protones de u: 2 a.u. (. . .) V u:4 a.r. (-),  tras atravesar
una lámina de aluminio de 500 a.u. de espesor.
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Figura 2.11: Distribución de ,Rr correspondiente a un haz de protones
de o : 2 a.u. y 4 a.tt., respectivamente, que atraviesa u.na lámina de
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Figura 2.12: Distribución de R1 correspondiente a un haz de protones
de ¿r : 2 a.u. y 4 a.u., respectivamente, que atraviesa r¡na lámina de
cobre de espesor 500 a.u. (-), 1000 a.u. (. . .) o 1500 a.u. (- -).
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' o -
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Figula 2.13: Distribución de energía que resulta cuando un haz de
protones de 56.3 keV atraviesa una lámina de carbono amorfo de 128 A

de espesor. La línea continua representa nuestro cálculo y los puntos son
datos experimentales [Ormlod y Duckworth 1963]. Hemos normalizado
nuestros cálculos para que tengan la misma intensidad en el máximo
que los datos experimentales.

a qlle nuestro cálculo dieléctrico subestima el straggiing electrónico. se-
gun se aprecia en 1a figura 1.16. Esto demuestra que nuestro método
de simulación funciona razonablemente bien

En la figura 2.14 mostramos nuestro cáiculo de la energía con que
salen los protones procedentes de un haz que atraviesa una lámina
de aluminio de 361 a.u. de espesor, para el caso de diferentes energías
iniciales, y los comparamos con los resultados experimentales obtenidos
por Vidal Russeil [1996].

Al iguai que en la otra comparación, se observa que nuestro mo-
delo predice razonablemente bien la posición del pico de la distribución
energética de los protones a Ia salida de la lámina. Sin embargo, el
ancho de la distribución presenta una pequeña discrepancia con los re-
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Figura 2.14: Distribución energética que poseen los protones proce-
dentes de haces de diferente energía que atraviesan una lámina de alu-
minio de 361 a.u. de espesor. Hemos comparado nuestro cálculo (-)
con los datos experimentales de Vidal Russell [1996] (O). (") E :24
keV ,  ( b )  E :39 .7  keV ,  ( c )  E :6A  keV ,  ( d )  E :79 .2  keVy  (e )
E : 103 keV. Hemos representado nuestros cálculos de forma que el
valor máximo tenga la misma altura que la máxima intensidad experi-
mental.

(e)
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2.5. Distribución de la energía perdida por un haz de protones 67

sultados experimentales, lo cual se puede entender debido a que nuestra
predicción subestima el straggling en aluminio (como se aprecia en la
figura L.16.

4 . 4

lr-r
t:

F25keY

,,f i
/ . ¿

/.r4,,,0u",
/,/'

400

D (A)

Figura 2.15: Valor medio de Ia pérdida de energía en función del espesor
del blanco, para dos energías del haz de protones (tO t<eV y 25 keV).
(-): se han incluido las colisiones nucleares en los cálculos; (. . .): no
se han incluido las colisiones nucleares en los cálculos; (- -):no se
han incluido las colisiones nucleares en los cálculos y se ha tomado un
poder de frenado que no varía con la velocidad instantánea del proyectil
mientras viaja por el interior del material.

En la fi.gura 2.15 se muestra el valor medio de la energía perdida
por un haz de protones, Á8, en función del espesor de la lámina para
dos valores de la energía del haz de protones (10 y 25 keV) y un blanco
de carbono amorfo. La iínea continua corresponde al caso en que las
colisiones nucleares fueron tenidas en cuenta en Ia simulación. mien-
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68 lnteracción de protones con láminas delgadas

tras que la línea punteada representa el caso contrario. Nótese que
Ios resultados previos fueron obtenidos teniendo en cuenta que tanto el
poder de frenado como el straggling varían con la velocidad instantánea
del proyectil. Para comprobar Ia conveniencia de esto hemos incluído
también el caso más simple que corresponde la situación de poder de
frenado constante (correspondiente a ia energía inicial) sin colisiones
nucleares, representado por ia línea rayada; en este caso, al se¡ el poder
de frenado constante se obtiene una línea recta. Para ambas energías
podemos observar que los cálculos más completos (línea continua) clara-
mente difi.eren del caso más simple (línea rayada). El caso intermedio
(línea punteada) presenta muy poca variación respecto de los cálculos
completos a altas energías, pero muestra diferencias apreciables a bajas
energías y espesores gruesos.

La discusión anterior pone de manifiesto que hay diferencias entre
Ia pérdida de energra de un haz de protones usando el cáicuio directo
del formalismo dieléctrico o empleando la simulación que hemos uti-
lizado en este capítulo. Estas diferencias son más notables en el caso
de bajas energías y espesores gruesos, como se aprecia en ia figura 2.I5.
Por este motivo, en el capítulo siguiente, en vez del simple formalismo
dieléctrico emplearemos el procedimiento de la simulación para estu-
diar el movimiento de los protones que resultan ai fragmentarse una
molécula de Hj- mientras atraviesa una lámina delgada.

2.6 Distribución de ángulos de salida

Finalizaremos este capítulo estudiando la distribución de ángulos con
que salen los protones tras atravesar una lámina de materiai. Definimos
elángulo de salida d como el ángulo que forma la velocidad de un protón
a Ia salida de una lámina de espesor D, respecto de su velocidad original,
tal como puede observarse en la figura2.!6. Como ya se ha mencionado
anteriormente, el scattering elástico será el principal responsable de que
los protones se desvíen de su dirección de incidencia.

Definiremos la densidad de partículas que se detecta en cada ángulo
como el número de partículas que han salido entre un ángulo 0 y 0 *
Ad, normalizado a la superficie del anillo detentado por ese intervalo
infinitesimal de ángulos. Por lo tanto, si se conoce la distancia entre
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2.6. Distr ibución de ángulos de salida 69

Figura 2.16: Angulo 0 con que sale un protón tras atravesa una lámina

consideraciones geométricas sería
partículas detectadas dentro del

de espesor D.

el detector y la lámina, a partir de
posible obtener el número total de
intervalo angular antes mencionado.

Puesto que el programa que hemos desarrollado nos permite conocer
Ia posición y velocidad del protón en cada instante, es inmediato saber
qué componentes tiene su velocidad a la salida de la lámingy, a_part]r
de aquí, calcular el ángulo á de salida como 0 : arct an ll "3 

* u2o l u,) ,
siendo (ur,us,u") Ias componentes de la velocidad dei protón a la sal-
ida de la l'amina. En ia figura 2.17 hemos representado la densidad
de partículas que se detectarían en cada ángulo, para dos velocidades
diferentes dei haz de protones (o : 2 a.u. y 4 a.u.) y tres espesores
distintos de una lámina de aluminio (500 a.u., 1000 a.u. y 1500 a.u.).
Podemos observar que para cada velocidad del haz de protones, éstos
son dispersados a ángulos mayores a medida que aumenta el espesor de
la lámina. Esto puede entenderse claramente si pensamos que mientras
más viaje un protón dentro de un material mayor será la probabilidad
de que sufra una colisión elástica de ángulo grande y, por lo tanto, au-
mentará su desviación respecto de la dirección original de movimiento.
Por otra parte, en el límite de espesores muy pequeños se obtiene que
los protones del haz prácticamente no se han desviado y por Io tanto
la distribución está concentrada alrededor de I : 0' (Ia cual no hemos
mostrado en la fi.gura 2.\7 debido a su estrechez y altura).
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7A lnteracción de protones con láminas delgadas

Tabla 2.1: Valores del número atómico 22 y de la densidad atómica "Af
de aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre

Material Zz y'/ (a.u.)

aluminio
silicio
carbono amorfo
cobre

13
L4
6

29

8.92 . 10-r
7 .4 . !A -3

1 .45-70-2
1.25 . 10-2

Si comparamos Ia densidad de protones desviados en cada ángulo, en
el caso de haces de diferentes energías incidiendo sobre una lámina de un
dado espesor, encontraremos que a mayor velocidad del haz es menos
probable encontrar protones que se hayan desviado ángulos grandes.

Esto puede entenderse dado que el ángulo de scattering 0 que se desvía
una partícula en una colisión elástica es menor mientras mayor sea la
energía de la partícu1a, como puede intuirse de la ecuaciín (2.24).

En las figuras 2.18 a 2.20 hemos representado la densidad de pro-

tones por unidad de ángulo de salida para el caso de láminas de silicio,
carbono amorfo y cobre respectivamente. Los comentarios y conclu-
siones que hemos hecho para el caso de aluminio son aplicables para
estos materiales también.

A1 comparar la dispersión angular que ocurre en cada material, para
un espesor de la lámina y energía del haz de protones fi.jados, cabe
destacar que en láminas de carbono los protones se dispersan poco en
comparación con los otros materiales. En aluminio y silicio la dispersión
es similar y en láminas de cobre es donde los protones se dispersan a
ángulos mayores. Si anaiizamos el método de Monte Carlo descrito en
Ia sección 2.4.2 vemos que dentro de este modelo el blanco está especifi-
cado por su número atómico 22 ! por su densidad atómica "A/; por ello
cabe esperar que haya mayor dispersión angular para los materiales con
mayores valores de 22 y "A/. En la tabla 2.1 presentamos los valores de
Zz y N para los cuatro materiales antes mencionados.

También hemos estudiado Ia distribución conjunta de ángulo de
salida y pérdida de energía de los protones de un haz tras atravesar una
l¡ímina delgada. En la figura 2.21 hemos representado Ia densidad de
partículas que han perdido una energía determinada (cuantificada por
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Figura 2.77: Densidad de protones por ángulo de salida, para un haz
deprotones develocidad (a) u:2 a.u. o (b) u:4 a.u. que atraviesa
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Figura 2.18: Densidad de protones por ángulo de salida, para un haz
de protones de velocidad (a) o : 2 a.u. o (b) o :4 a.u. que atraviesa
una lámina de silicio de espesor 500 a.u. (-), 1000 a.u. (- -) y 1b00
a-u .  ( " ' ) .

1.5

l 0

1.0
-
7

;  n 5
-

q
*  0 .0
C)

H

.IJ 
6

a
cl
(.)

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



2.6. Distribución de ángulos de salida 73

2.0

1 .5

:.f;;r
0

9 r

c'1
H

o

(.)
H

ñ
C)

d

o
r-'t
()

(b)

r  
* t ' : .

Ur'- .

5,':.....-.,..
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

0 (grados)

Figura 2.19: Densidad de protones por ángulo de salida, para un haz de
protones de velocidad (a) u:2 a.u. o (b) u: 4 a.t. que atraviesa una
lámina de carbono amorfo de espesor 500 a.u. (-), 1000 a.u. (- -) y
1500  a .u .  ( . .  . ) .
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Figura 2.20: Densidad de protones por ángulo de salida, para un haz
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Figura 2.2I: Densidad de protones que pierden una energía determi-
nada (representada por -R1) y que salen con ángulo d tras atravesar una
lámina de espesor D : 1000 a.u. La velocidad del haz de protones es
u : 4 a.u. y las láminas son de: (a) aluminio, (b) silicio, (c) carbono
amorfo y (d) cobre.

/?t) y que han salido con ángulo 0, para el caso de un haz de protones
de velocidad o : 4 a.r. tras atravesar una Iámina de aluminio, silicio,
carbono amorfo y cobre, respectivamente, de espesor D : 1000 a.u. A
partir de estas distribuciones conjuntas es posible conocer la pérdida
de energía en función del ángulo de salida, por io tanto, Ios espectros
representados en Ia figura 2.2I serían susceptibles de compararse con
aquellos datos experimentales que discriminasen la pérdida de energía
en función del ángulo de detección.

t o
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Capítulo 3

Interacción de moléculas Ht
con láminas delgadas

3.1 Introducción

Después de haber discutido el paso de protones a través de láminas del-
gadas, vamos a analizar el paso de moléculas de H]- a través de láminas

de carbono amorfo y de aluminio. El interés del estudio de la interacción
de moléculas de Hl- con sólidos se debe a que es el proyectil molecular

más simple (tanto a nivel de producción como de análisis), y *l estudio
de su pérdida de energía pondrá de manifiesto efectos moleculares que

no están presentes en el caso de proyectiles mononucleares.

El estudio del frenado de Hl- comenzó con el trabajo pionero de

BrandL et aI. 179741. En las últimas decenas de años un gran número
de artículos se han dedicado a su estudio, tanto teór-icamente [Brandt
y Ritchie 1976, Arista 1978, Basbas y Ritchie 1982, Steuer 1986, Ar-

na;l et al. 1989, Jakas y Capuj 1995ab, Denton et al. 1998b] como
experimentalmente [Tape et al. 1976, Eckardt et al. 1978, Laubert
1979, Escovitz et al. 7979, Remillieux 1980, Levi-Setti et aI. 1982]. E"
particular se ha anaiizado cómo las fuerzas mutuas que se ejercen entre

los protones de Ia molécula afecta a fenómenos tales como: la pérdida
de energía pckardt et aI. 1978, Arista 1978 y Laubert 1979], eI estado
de carga lZaikov et aI. 1988], eI porcentaje de iones transrnitidos en
forma molecular [Escovitz et al. 1979, Cue eú al. 1980] y Ia emisión de

77
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Figura 3.1: Probabilidad relativa de las diferentes distancias internu-
cleares en la molécuia de Hl- [Brandt et al. 1974].

electrones secundarios fRothard et aI. I99A].

La molécula de HlF está compuesta por dos protones separados por
una distancia internuclear d. Su estado de carga inicial (+1) se debe
a que Ia molécula de hidrógeno debe ser acelerada y por 1o tanto es
necesario ionizarla, arrancándole un electrón. Cuando la molécula de
Hlt incide sobre un material, pierde el electrón en las primeras capas
atómicas fBohr 1948], por lo tanto 1a situación real es Ia de dos pro-
tones con una cierta configuración espacial. La distancia entre los dos
protones depende de qué estado übracional de ia molécula estuviera
ocupado; esta ocupación está relacionada con el proceso de producción
y aceleración de la molécuia de H2F. En la figura 3.1 hemos presentado
la probabilidad relativa de las diferentes distancias internucleares de la
molécula de HIF [Brandt et aI. 1974], cada una de las cuales corresponde
a un estado vibracional diferente.

EI estudio del paso de moiéculas de HÍ 
" 

través de medios mate-
riales es similar al estudio del paso de proiones, sin embargo el hecho
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3.2. Explosión coulombiana

de ser pro¡rs6¡i1.r de más de r¡¡ componente añade al anáJisis nuevos
elementos. Además de Ia fuerza autofrenante, que ya se discutió en el
capítulo 1, el hecho de que cada protón perturbe eI medio electrónico
a medida que se mueve dentro del material, hace que el protón ve-
cino experimente una fuerza extra; este fenómeno es conocido como
efecto de interferencia o vecindad. Por otro lado existe eI fenómeno de
Ia repulsión coulombiana entre los dos protones de la molécula; este
fenómeno se denomina explosión coulombiana.

Supondremos que la manera en la cuai dos partículas perturban
un punto del espacio dado será la suma de ambas perturbaciones in-
dividuales en dicho punto. Por 1o tanto ei potencial inducido en un
punto será la suma de los potenciaies inducidos en dicho punto por
cada protón:

79

ói,a(f,¿) : t óna¡(r',t)
¿

Esto hará que la fuerza debida a ia perturbación del medio, que siente
cada uno de los protones, sea la suma de Ia propia f'terza autofrenante
y de una fuerza de interferencia que está dada por la perturbación que
genera un protón en ia posición donde se encuentra el protón vecino.

Así pues. Ia fuerza total que experimentará un protón de Ia molécula
de Hlts será la suma de las fuerzas anteriores:

F : 4 o t o r * 4 o t . . r * F . o o i (3.2)

siendo 4oton la fuerza autofrenante que sufre cada protón, flot".r la
fuerza de interferencia y E-u Ia fuerza de repulsión coulombiana.

Conocida la fuerza total que actúa sobre cada protón de la molécula,
es posible seguir Ia evolución dinámica de su trayectoria, usando eI
método descrito en la sección 9,1. Como la fuerza autofrenante viene
dada por el poder de frenado, flutorr : -Sp, ya discutido con anterio-
ridad, seguidamente analizaremos con más detalle las otras dos fuerzas.

3.2 Explosión coulombiana

Cuando Ia molécuia de Hl- penetra en un material sus dos protones
empiezan a repelerse a través de una fuerza coulombiana. Ei efecto

(3.1)
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80 Interacción de moléculas HIF con láminas delgadas

de esta fuerza es incrementar la distancia internuclear a medida que la
molécula avanza por el medio. El potencial de interacción a través del
cual se repelen los protones es un potencial coulombiano apantallado
por los electrones del medio. Dicho potencial puede modelarse por un
apantaliamiento del tipo Yukawa fBrandt 1975]:

v(r):i*o (-;) , (3.3)

donde o es la constante de apantallamiento. Esta constante de apan-
tallamiento depende de la velocidad del proyectil, ya que si éste es muy
rápido los electrones del medio no serán los suficientemente rápidos
para apantallar al proyectil y el potencial será esencialmente coulom-
biano puro. Un valor bastante aceptado para esta constante de apan-
tallamiento [Brandt 1975] es:

o:  {  
u f  apr

¡ uplapt

S1

b_t

u l u p

u{ur (3.4)

Es bien sabido [Echenique et al. 7990] qn" cuando un protón viaja
por Ia materia va capturando o perdiendo electrones a lo largo de su
recorrido y como resultado de ello su carga efectiva es diferente de
la unidad. Hay varios modelos para Ia carga efectiva [Yarlagadda eú
al. 1978], pero ninguno de éstos ha iogrado describir este fenómeno
de manera completamente satisfactoria; la mayoría de estos modelos
predicen un valor cercano a la unidad cuando la velocidad del protón
es o J 1 a.u. Por otra parte, la carga efectiva de cada uno de los
protones que viajan correlacionados no está estudiada. Por todo ello,
en esta memoria se usará que la carga efectiva de los protones es 1, pues
nuestro interés se centra en velocidades que son del orden o superiores
a 1 a.u.

En Ia figura 3.2 observamos cómo aumenta con el tiempo la sepa-
ración internuclear, d,, debido a la explosión coulombiana. Puede verse
gue a medida que aumenta la velocidad de los protones el potencial es
menos apantallado y los protones se separan más entre sí.
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is0
\

t <

Figura 3.2: Erolución de la distancia internuclear en la molécula de Hf
debido a la explosión coulombiana. Hemos representado los caso des
explosión coulombiana pura (-), ,  :  5 a.u. (- -) ,  n :3 a.u. ( '"),
u :Za .u . ( -  - )  vu :7a .u . ( -  - )

3.3 Efectos de interferencla

EI otro efecto que aparece cuando se estudia el paso de agregados mole-
culares en materiales es debido a Ia vecindad entre iones de la misma
molécula, 1o cual da lugar a que el frenado de un grupo de iones sea
diferente de la suma dei frenado de los iones considerados individual-
mente. Este fenómeno es conocido como interferencia y para estudiarlo
es preciso anaLizar el comportamiento dei potencial inducido en el medio
por cada protón, ecuación (1.17).

En las figur-as 3.3 y 3.4 se obserran ios potenciales inducidos por un
protón cuando viaja con velocidad u : 2 a.u. y 5 a.u., respectivamente,
en carbono amorfo. Hemos representado dtoo en función de las coorde-
nadas cilíndricas 2 y p qre introdujimos en el capítulo 1 (ver figura 1.2).
Se observa que el potencial inducido, /¡¡¿, presenta un comportamiento
oscilatorio detrás de ia posición del ion, con una longitud de onda que
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82 Interacción de moléculas H2F con láminas delgadas

vale aproximadamente.\ - uf wpr. La amplitud de este comportamiento
oscilatorio está significativamente amortiguada debido a la inclusión en
la función dieléctrica de Mermin del mecanismo de decaimiento de los
plasmones. En la dirección transversal al movimiento del protón, el
potencial inducido decae de una manera aproximadamente exponen-
cial. El gradiente de @io¿ en una dada posición nos da información
sobre eI campo eléctrico generado por un protón, a partir del cual se
puede obtener la fuerza que experimentaría una carga situada en dicha
posición. Dado el comportamiento oscilatorio del potencial inducido,
está claro que eI campo puede ser positivo o negativo, dependiendo del
lugar donde se evalúe dicho campo. Por ello, otra partícula vecina ex-
perimentará un efecto de interferencia que será una fuerza frenante o
acelerante, según sea la posición relativa entre ésta y la partícula que
genera el campo.

Este efecto puede observarse más directamente en las figuras 3.5 y
3.6 donde se representan las componentes t" y to deI campo eléctrico
creado en una posición 2 y p por un protón (ver figura 1.2). Hemos
representado los campos para dos valores de la velocidad de1 protón
(u : 2 a.u. y 5 a.u.). Si tenemos dos protones que viajan con la misma
dirección prácticamente a lo largo de todo su recorrido, como la compo-
nente t" del campo eléctrico es paralela a la velocidad del protón que lo
crea, se puede observar claramente que si un protón se encuentra detrás
de otro (Z < 0) la fuerza que sentirá puede ser acelerante o frenante
dependiendo de la distancia a la que se encuentre del protón que genera
ia perturbación. Sin embargo, si un protón se encuentra deiante de otro
(2 > 0) la fuerza que experimentará será siempre frenante. En cambio,
al ser el campo t, perpendicular al movimiento, sólo puede afectar al
protón vecino cambiando su dirección. En el caso de una molécula de
Hf , el efecto de la fuerza debida a este campo to puede ser una ten-
dencia al alineamiento entre los dos protones (si t, < 0) o 1o contrario
si (to > 0). Como puede obserr.arse de las fi.guras 3.5 y 3.6 la tendencia
al alineamiento es el efecto que \¡a a predominar.

Los comentarios anteriores, realizados para el caso en que la molécula
viaja a través de carbono amorfo, son cualitativamente los mismos para
Ios casos en que los materiales son aluminio, silicio o cobre.

En definitiva, vemos que hay una fuerza neta flo¿""¡ sobre cada
protón de la molécula de HlF, debida al movimiento del protón vecino.
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Figura 3.3: Potencial
en carbono amorfo.

inducido por un protón de veiocidad u :2 a.u.
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Figura 3.4: Potencial inducido por
en carbono amorfo.

un protón de velocidad ,u :5 a.u.
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Figura 3.5: Campo eléctrico en función de 2 que induce un protón de

velocidad u :2 a.u. que viaja a través de carbono amorfo. La distancia
p a l  protón es:  0  a.u.  ( " ' ) ,  1  a.u.  ( - ) ,2  a.u.  ( -  - ) ,  5  a.u-  ( -  - )
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Figura 3.6: Campo eléctrico en fr¡nción de 2 que induce un protón de
velocidad u :5 a.u. que viaja a través de carbono amorfo. La distancia
p al protón es: 0 a.u. (. . .),  1 ..r.  (-),  2 a.u. (- -),  5 a.u. (- -)
y  10 a.u.  ( -  .  - ) .
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3.3. Efectos de interferencia 87

Esta fuerza va a hacer que el frenado que sufre un protón de la molécula
difi.era del que experimentaría si se moviera solo. Para cuantificar esta
diferencia se define ei poder de frenado normalizado 7l2 como:

R,:H (3.5)

donde ,Sr¡1 es el poder de frenado de la molécula de Hf y Sn es el poder
de frenadó de un protón individual.

Es de destacar que la expiosión coulombiana también contribuirá
a que varíe Ia energa de cada uno de los protones de Ia molécula,
acelerando al que se encuentra delante y frenando al que se encuentra
detrás, en relación a ia dirección del movimiento. Sin embargo es de
esperar que esta contribución sea simétrica, de modo que la energía que
gane el protón delantero sea igual a la que pierda el protón trasero, de
manera que a causa de este proceso la molécula no cambia su energía.
Por Io tanto, Ia explosión coulombiana no afecta a R2 tal como se ha
defi.nido en 1a ecuación (3.5).

Nosotros estamos interesados en estudiar el comportamiento de la
pareja de protones en los cuales se fragmenta la molécula de Hf , cuando
se detectan tras atravesar una lámina de espesor D, por Io tanto re-
definiremos el poder de frenado normalizado de uno cualquiera de los
protones qr-re resultan de la fragmentación de la molécula como:

AEp ^ -
L L ' ¿  - (3 6)

, q D
" p "

donde At es la pérdida de energía que sufre dicho fragmento tras atra-
vesar Ia lámina. EI denominador,9nD representa 1a energía que perdería
un protón indir.iduai (es decir, no correlacionado) al atravesar el mismo
espesor. La defi¡rición anterior es similar a Ia que hicimos de .R1 en el
capítulo 2 para ei caso de un sólo protón.

Según la defi,nición de la ecuación (3.6), la distribución de valores
de R2 que resultan tras el paso de muchas moléculas de Hl- por una
lámina sí resultaría afectada por la explosión coulombiana, pero el valor
medio de la distribución de ,R2 debe de coincidir con la ecuación (3.5).

En el código de simulación que combina dinámica molecular y mé-
todo de Monte Carlo, que fue usado para analizar eI frenado de pro-
tones, hemos agregado Ia posibilidad de estudiar la evolución de cada
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88 Interacción de moléculas Hlt con láminas delgadas

rmo de los plotones que forman la moiécula de Hl-. También hemos
tenido en cuenta Ia presencia de las fuerzas coulombianas de repulsión y
de ias fuerzas de interferencia recientemente descritas. En este capítulo
estudiaremos el ángu1o y la energía de salida de los protones en que
se fragmenta la molécula de Hl- al penetrar en una lámina, de ma-
nera análoga a como se hizo en el capítulo anterior. Además, hemos
ampliado el programa para que pueda calcular la distribución de las
distancias internucleares a la salida de la lámina. Concluiremos este
capítuio aplicando el programa desarrollado al estudio del frenado de
moléculas cuyos fragmentos se detectan alineados con la dirección del
movimiento, en comparación con el frenado de fragmentos que salen en
direcciones aleatorias.

3.4 Modelo de simulación para
moléculas Ht

Cuando una molécula de Hf penetra en una lámina delgada hay dos
parámetros que definen la geometría de la molécula, dependiendo de
el-los la evolución de los protones de la molécula dentro del material.
Por un lado, según sea el método con que se produjo y aceleró el ion
molecular Hl-, puede variar la distancia internuclear d. Por- otro lado,
también puede variar el ángulo á que forma la distancia internuclear
con la velocidad de la molécula; éste puede variar entre 0 : 0" (vector
internuclear paralelo a r,i) y 0 :90" (vector internuclear perpendicular
a  1 ) t .

Inicialmente (ú : 0) Ios dos protones tienen las siguientes coorde-
nadas y velocidades (ver figura 3.7):

(n , y ,  z ) t  :  ( 0 ,  0 ,  0 )  (u , ,us ,u , ) t  :  ( 0 ,  0 ,  u )
( r , y ,  z ) z :  (0 ,ds ind ,  dcos0 )  ( r , , un ,u . ) z  :  ( 0 ,0 ,u )

( ó . / , )

En la expresión anterior hemos supuesto que las velocidades de los pro-
tones son idénticas, despreciando la contribución a Ia velocidad global
de cada protón debida al movimiento vibracional de la molécula.

Las figuras 3.8a y 3.8c ilustran el caso en que la molécula incide
sobre el material con igual orientación angular y diferente distancia
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3.4. Modelo de simulación para moléculas Hj- 89

Figula 3.7: Configuración geométrica inicial de Ia molécula de Hlf .

internuclear, mientras que las figuras 3.Ba y 3.Bb muestran el caso en que
la molécula incide sobre el material con la misma distancia internuclear
pero diferente orientación angular.

Para tener en cuenta las diferentes orientaciones y distancias inter-
nucleares con que llegan Ia moléculas de Hl- a la superficie del material,
hemos sorteado los valores de d y 0. Para ello hemos considerado ias
diferentes probabilidades de las distancias iniciales dadas en el recuadro
de la figura 3.1 (para 1o cual se ha empleado la técnica de sorteo por
rechazo [Press et al. \986]) y q"" el ángulo 0 est,á distribuido uniforme-
mente entre 0' y 90". En la figura 3.9 se observa un histograma dei
sorteo de distancias y ángulos iniciales correspondientes a la simulación
de 50000 historias. Como vemos, el sorteo de distancias iniciales repro-
duce las probabilidades de la fi.gura 3.1 y la distribución de ángulos es
uniforme.

Para estudiar qué trayectoria sigue cada uno de los protones de la
molécula de HIF dentro del material hemos implementado el programa
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(a) (b)

U u

(c) (d)

U

Figura 3.8: Esquema de las diferentes configuraciones iniciales que
puede poseer la molécula de Hl- en el momento de penetrar en un dado
material. Los casos (r) V (U) representan igual distancia internuclear
pero diferente ángulo de incidencia análogamente para (c) y (d), mien-
tras que los casos (u) V (.) representan e1 mismo ángu1o de incidencia
pero diferente distancia internuclear análogamente para (b) y (d).

que anteriormente habíamos usado para protones individuales, de ma-
nera que pueda seguir el moümiento de cada una de las dos partículas.
En el caso de Hj-, además de Ia fuerza autofrenante, tenemos que incluir
en nuestro programa la fuerza coulombiana y Ia fuerza de interferencia.
En la figura 3.10 hemos representado ia dirección de estas tres fuerzas
para un caso particular de movimiento de cada uno de los protones de la
molécula, etiquetados como 7 y 2. En la figura 3.10a podemos observar
la fuerza de autofrenado -F".,,¿o¡, cula dirección es siempre opuesta a la
velocidad del protón que la experimenta.

En la figura 3.10b podemos observar las fuerzas de interferencia

fl,,t.rr, separadas en sus componentes z y p. La componente fiot.rr*,
que actúa sobre el protón 1 tiene la misma dirección que la velocidad del
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d (a.u.) 0 (qrados)

Figura 3.9: Histogramas de distancias internucleares y ángulos iniciales
obtenidos tras simular 50000 historias.

protón 2, pero eI sentido de esta .fierza dependerá de la posición relativa
(2n, pn) en la cual se encuentra el protón 1 respecto dei protón 2. La
componente F-¡".¡- o será perpendicular a Ia componente anterior y su
sentido será dependiente de la posición (2e,prz) que posee el protón 1
respecto dei 2. El anáIisis recién hecho es también válido para describir
la fuerza de interferencia que siente el protón 2, intercambiando el índice
1 por el 2.

En Ia fi.gura 3.10c se ha esquematizado Ia fuerza fl.r a"Uiaa a la
repulsión coulombiana. Esta fuerza tiene la dirección del vector inter-
nuclear y su sentido es tal que tiende a aumentar la separación entre
1os protones.

En cada paso de tiempo del código de dinámica molecular hemos
calculado las fuerzas de autofrenado, interferencia y coulombiana que
actúan sobre cada uno de los protones, de manera que podemos pre-
decir las nuevas posiciones y velocidades que tendrán en un instante
posterior. De esta manera es posible seguir ia evolución de cada uno de
los protones hasta que salgan de la iámina. A la fuerza de autofrenado
Ie hemos incluído el efecto de las fluctuaciones electrónicas (straggling)
siguiendo el mismo procedimiento que hemos empleado en el caso de
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(a)

(b)

(c)

Figura 3.10: Esquema de las fuerzas que actúan sobre un par de pro-
tones que se mue'v€n en un material. En la parte (a) se muest¡an las
fuerzas autofrenantes, en la parte (b) se muestran las fuerzas de inter-
ferencia y en la parte (c) ias fuerzas coulombianas.

or

4ot""¡ , r
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protones individuales discutido en la sección 2.3.

Igualmente hemos implementado el código de Monte Carlo desc¡ito
en la sección 2.4.2 para tener en cuenta los efectos del scattering nu-
clear. Sin embargo este efecto se ha tenido en cuenta de manera no
correlacionada, esto es, que eI scattering nuclear que sufre cada uno de
los protones es independiente del movimiento del otro.

En la mayoría de los casos discutidos en este capítulo se han sorteado
del orden de 75000 historias.

3.5 Pérdida de energía

Seguidamente estudiaremos la pérdida de energía que sufren ios frag-
mentos de Ia molécula de Hl- despúes de atravesar láminas de carbono
amorfo o aluminio. En la figura 3.11 hemos dibujado los histogramas
de la pérdida de energía (representada por .R2) que sufren ios fragmen-
tos al atravesar una lámina de carbono amorfo, para el caso de cinco
espesores diferentes (D :250, 500, 750, 1000 y 1500 a.u.) y varios
valores de Ia velocidad de Ia molécula (u: 1a.u., 2 a.u. y 4 a.u.).
Como puede observarse, las distribuciones de .R2 tienden a hacerse más
angostas a medida que aumenta el espesor de la lámina, para Lrna dada
velocidad de la molécula de Hl-. Dado que el valor de E2 nos da una
idea de la diferencia entre el frenado de un protón de la molécula y ei de
un protón individual, el hecho de que las distribuciones se hagan más
picadas alrededor de R2 - 1 nos está diciendo que los protones se com-
portan como protones individuales a medida que aumenta el espesor.
Esto hecho puede entenderse porque al üajar más tiempo dentro del
material los protones se separan entre sí (debido a coiisiones nucleares o
explosión coulombiana), de modo que gran parte de su camino Io hacen
como protones casi independientes y, por tanto, no correlacionados.

También se observa que al aumentar Ia velocidad de la molécuJ.a,
para un dado espesor de ia lámina, las distribuciones se hacen más
anchas y, en el caso de velocidades altas, aparecen dos picos en lugar
de uno sóIo. Este hecho puede entenderse en función de Ia explosión
coulombia¡ra. Como se puede deducir a partir de la ecuaciones (3.3) V
(3.4), a medida que aumenta la velocidad dei proyectil mayor será la
fuerza de repulsión coulombiana entre los protones, siendo una fuerza
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Figura 3.11: Distribuciones de R2 que poseen los fragmentos de un haz
de Hj- tras atravesar una lámina de carbono amorfo de espesor 250 a.u.
(-), 500 a.u. (- -),  750 a.u. (.  . .),  t000 a.u. (- -) y 1500 a.u.
(- . -). Las velocidades dei haz son: (a) u : I a.u., (b) 2 a.u. y (") a
a.u.
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Figura 3.12: Distribuciones de pérdida de energía que poseen los frag-
mentos de un haz de Hlf de velocidad u : 7 a.u. después de atLavesar
r:na lámina de carbono amorfo de espesor 500 a.u. (...), t000 a.u.
(- -) y 1500 a.u. (-).

couiombiana pura en el límite de velocidades grandes. Debido a esta
circunstancia, el protón de la molécula que se encuentra delante resul-
tará acelerado por esta fuerza mientras que el protón de atrás resultará
frenado. Es por esta razón que aparecen dos picos en la distribución de
pérdida de energía; el pico que aparece a mayores valores de R2 (mayor-
pérdida de energra) corresponde a los protones que resultaron deceie-
rados por la expiosion coulombiana, mientras que ei pico que aparece
a menores valores de R2 (menor pérdida de energía) corresponde a los
protones que resuitaron acelerados por este proceso. Por lo anterior-
mente mencionado, la explosión coulombiana es también la responsabie
de que las distribuciones sean más anchas a medida que aumenta la ve-
Iocidad.

Si representamos ia distribución de pérdidas de energía tal como
hemos hecho en la fi.gura3.\2, veremos que las distribuciones tienden a
ensancharse a medida que aumenta el espesor, tal como puede deducirse
de Ia definición de straggling. Además, la posición del pico se mueve
hacia mayores pérdidas de energía, de acuerdo con la definición de poder
de frenado.
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Figura 3.13: Distribuciones de pérdida de energía que poseen los frag-
mentos de un haz de H;f luego de atravesar una lámina de carbono
amorfo de 500 a.u. de espesor. La velocidad del haz es u : I a.u. (-),
2  a. t .  ( -  - )  y  4  a. r .  (  ) .

En Ia figura 3.13 podemos observar la distribución energética de los
fragmentos tras atravesar una lámina de carbono amorfo de 500 a.u. de
espesor, para el caso de tres velocidades del haz de Hj-: u : 7 a.u.,2
a.u. y 4 a.u., respectivamente. Vemos que las distribuciones para u : I
a.u. y u : 2a.u. poseen un único pico. Para u : 4a.u. la distribución
energética tiene dos picos por el efecto de la explosión coulombiana
antes mencionado. I¡rcluso en este último caso hay un pequeño por-
centaje de partículas que salen del material con una velocidad mayor
(AE < 0) que Ia que poseían antes de entrar en el material; para estas
partículas, el efecto neto de todas las fuerzas que actúan sobre ellas ha
sido de aceleración, en lugar de frenado.

Las distribuciones de Rz que poseen los fragmentos de una molécula
de Hf tras atravesar llna lámina de aluminio se han representado en Ia
figura 3.14. Se muestran los casos correspondientes a distintos espesores
de la lámina y tres velocidades del haz. Las conclusiones que fueron
obtenidas para el caso de carbono amorfo son cualitativamente válidas
para el caso de aluminio, aunque en este último caso la distribución con
d.os picos que aparece a altas velocidad.es no es tan marcada como en

I  t i

:: ': t:l

'í
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3.5. Pérdida de energía

el caso de carbono amorfo.
En la figura 3.15 presentamos el valor medio de Ia pérdida de e-

nergía (representado por Er) 
"" 

función dei espesor de una lámina de
carbono amorfo, para distintas energías de incidencia del haz de Hf .
Los símbolos representan diferentes resultados e><perimentales. Se ob-
serva una buena concordancia entre predicciones teóricas y los experi-
mentos, especialmente para los espesores mayores. La diferencia que se
aprecia entre nuestra teoría y los experimentos, en el caso de algunas
energías y para los espesores más pequeños, puede deberse a la dificul-
tad experimental en la fabricación de láminas tan delgadas que sean
homogéneas, así como en la correcta determinación de su espesor. La
tendencia d" B, a la unidad para espesores grandes se reproduce muy
bien. Esta tendencia, que es más lenta a medida que ia energía del haz
aumenta, se debe a que después de un tiempo de tránsito grande los
protones dejan de estar correlacionados, por el efecto de la repulsión
coulombiana y de las colisiones nucleares.

La distribución de energías que tienen los fragmentos de una molécula
de Hl- tras atravesar una lámina de carbono amorfo se muestra en la
figura 3.16, donde se comparan nuestros cálculos, representados por
líneas, con los resultados experimentales obtenidos por Kimura et al.

[1997]. La energía de incidencia del haz es de 1 MeV y se re-
presentan seis diferentes espesores. Los cálculos representados en línea
continua corresponden a una densidad del carbono amorfo de 2 gf ern3,
mientras que la línea punteada corresponden a una densidad de 1.7
gl"m3 , dado que Ia densidad del carbono amorfo varía entre estos dos
valores lStoner 1991]; de todos modos, apenas hay diferencias relevantes
entre los resultados obtenidos usando una u otra densidad. Se observa
un acuerdo cuaiitativo con los resultados experimentales, en el sentido
de que aparecen dos picos en Ia distribución; sin embargo hay una
discrepancia en la posición y ancho de los picos. Esta discrepancia
puede deberse a que estos resultados experimentales son preliminares
y tanto la energía de incidencia del haz como la escala horizontal de
energías no han sido todavía suficientemente calibradas [Kimura eú al.
1997]. Además, la caracterización de las muestras de pequeños espe-
sores plantea serias dificultades experimentales.

Cabe destacar de nuestro modelo que predice el resultado esperable
a pequeños espesores, donde las distribuciones resultan más angostas.

97

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



98 Interacción de moléculas Hf con láminas delgadas
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Figura 3.14: Distribuciones de R2 que poseen los fragmentos de un haz
de H2f tras atravesar una lámina de aluminio de espesor 250 a.u. (-),
500 a.u.  ( -  - ) ,  750 a.u.  ( . ' . ) ,  1000 a.u.  ( -  .  - )  v  1500 a.u.  ( -  .  - )

Las velocidades delhaz son: (a) u:2 a,u., (b) 4a.u. y (c) 6 a.u.
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Figura 3.15: Valor medio de las distribuciones de -R2 para diferentes en-
ergías de un haz de Hl- que incide sobre una lámina de carbono amorfo,
en función de1 espesor de Ia lámina. La línea continua corresponde a
nuestros cálculos mientras que los símbolos son datos experimentales
de: Ray et al. 179921 (o), Laubert [1979] (V), Eckardt et aI. [1978] (o),
Fritz et al. 1997 (¡) y una simulación de Monte Carlo de Farizon et aI.

[1992] (*). Las energías del haz de Hf son: (a) E:500 keV/amu, (b)
200 keV/amu, (c) 720keVf amu, (d) 100 keV/amu, (e) 80 keV/amu,
(f) 60 keV/amu, (e) 40 keV/amu y (h) 30 keV/amu.
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Figura 3.16: Distribuciones energéticas de los fragmentos de una
molécula de Hj- de 1 MeV de energía, después de atravesar una
lámina de carbono amorfo, para el caso de diferentes espesores: (")
2.6 ¡.tgf crn', (b) 2.75 ¡-tglc*2, (") 3.4 pgfcm', (d) 4.35 ¡,r4lc*t, (")
6.75 p,gfcrn'V (f) 9.3 p,gfcrn2. La línea continua representa nuestros
cálculos teóricos suponiendo una densidad del carbono amorfo de 2
g1. 3, mientras que la línea punteada corresponde a una densidad de
1.7 gf cr'rrs. Los puntos representan los datos experimentales de Kimura
et aI. [L997]. Las curvas están normalizadas de manera que poseen área
unidad
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Figura 3.17: Distribuciones energéticas de los fragmentos que resultan

cuando una molécula de HIF atraviesa una lámina de aluminio de 361

a.u. de espesor, para el caso de diferentes velocidades: (t) , : 0.98
a.u., (b) L.26 a.u., (c) 1.51 a.u., (d) 1.78 a.u. y (e) 2.03 a.u. Los puntos

representan datos experimentates fVidal Russell 1996] y las líneas cor-

responden a nuestros cáIculos. Nuestros cálculos están normalizados
para tener la misma intensidad máxima que los experimentos.

e /
8 ¿

t .

t "

1"..

1'
t:
\ i

t ^
l - o

tt
(e)

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



LO2 Interacción de moléculas Hlf con láminas delgadas

De hecho, en el límite de espesores muy pequeños la distribución re-
sultante es un pico muy angosto alrededor de la energír d" incidencia.
Por otra parte, la distribución experimental no cumple con Io anterior
y tiene un ancho que apenas varía con eI espesor de la lámina.

En Ia figura 3.17 presentamos la distribución energética de los frag-
mentos de Hf que resultan cua¡rdo un haz de diferentes velocidades
incide sobre una lámina de aluminio de 361 a.u. de espesor. Nuestros
cáIculos, indicados por las líneas continuas, comparan relativamente
bien con los resultados experimentales de Vidal Russell [1996]. En con-
creto, se observa que la posición del pico del espectro coincide con los
experimentos, pero la anchura de la distribución calculada es menor que
la experimental. Nuevamente, al igual que en el caso de los protones
comentado en la sección 1.5, nuestras distribuciones son más estrechas
que las experimentaies porque nuestro modelo para calcular el strag-
gling subestima dicho valor en comparación con los experimenios (c/.
figura 1.16).

Podemos concluir esta sección afi.rmando que nuestro modelo predice
razonablemente bien el comportamiento de las distribuciones energéticas
de los fragmentos de H2F, dando r:n único pico para bajas energías y
dos picos para altas energías. También se ha analizado el compor-
tamiento de las distribuciones energéticas tanto en función del espesor
de Ia iámina como de la energía de incidencia.

3.6 Distribución angular

A continuación analizaremos el ángulo con que salen los fragmentos de
una molécula H/- después de atravesar una lámina. Este ánguio está
definido de la misma manera que en la sección 2.6, es decir, el ángulo que
forma la velocidad de cada protón a la salida de la lámina con respecto
a Ia dirección iniciai del movimiento. Está claro que el fenómeno que
más contribuye a que se desvíen los protones de su direccion inicial es
el scattering nuclear. Como hemos considerado que el scattering de
Ios protones es no correlacionado, cabe esperar que los resultados que
obtengamos en esta sección sean muy similares a los obtenidos para el
caso de protones individuales, ya discutidos en la secci6n 2.6.

En la figuras 3.18 y 3.19 hemos representado la distribución angular
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Figura 3.18: Densidad de protones en función del ángulo de salida,
después de que un haz de H2F atraviese una lámina de carbono amorfo
de espesor 250 a.u. (-), 500 a.u. (- -),  750 a.u. (. . ' ) ,  1000 a.u.
(- . -) y 1500 a.u. (- ''-) Las energías del haz son: (") E : 25
keV/amu, (b) 100 keV/amu y (c) a00 keV/amu. La escala vertical está
en unidades arbitrarias.
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Figura 3.19: Densidad de protones en función del ángulo de salida,
después de que un haz de Hl- atraviese una lámina de aluminio de
espesor 250 a.u. (-), 500 a.u. (- -),  250 a.u. (. . .),  1000 a.u. (- .-)
y 1500 

".y. 
(-..*). Las energías del haz son: (a) .E : 100 keV/amu, (b)

400 kev/amu y (c) 900 kev/amu. La escala vertical está en unid.ades
arbitrarias.
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3J. Distribución conjunta de ángulos y pérdida de energia 105

normalizada, tal como se definió en Ia sección2.6, de los fragmentos de
Ia molécula de H2F para distintos espesores (D :250 a.u., 500 a.u., 750
a.u., 1000 a.u. y 1500 a.u.) de láminas de carbono amorfo y aluminio.

En el caso de láminas de carbono amorfo, Ias energías valen u : 25
keV/amu, 100 keV/amu y 400 keV/amu, y en el caso de aluminio, las
energías son -E : 100 keV/amu, 400 keV/amu y 900 keV/amu. Se
observa que para una dada energía Ia distribución angular se ensan-
cha alcanzando mayores ángulos a medida que aumenta eI espesor. La
explicación de esto es que si el proyectil viaja más tiempo dentro del
material es más probable que ocurra una colisión elástica de ángulo
grande. También se observa que a medida que aumenta Ia energía del
haz incidente la importancia de ia dispersión elástica es menor y las
distribuciones angulares son más angostas. Con respecto al tipo de
material que constituye el blanco podemos apreciar que para aluminio,
que posee un mayor número atómico que el carbono, la dispersión an-
guiar es mayor. Como vemos, las mismas deducciones que hicimos en
Ia sección 2.6, al comentar las figuras 2.17 y 2.19 son válidas en este
caso.

3.7 Distribución conjunta de ángulos
y pérdida de energla

En esta sección hemos estudiado Ia distribución conjunta de pérdida
de energía y ángulo de salida de los fragmentos de la molécuia de Hl-
aI atravesar láminas delgadas. Es decir, hemos tenido en cuenta con
qué energra y ángulo sale cada fragmento del proyectil tras atravesar
una lámina de material. Hemos analizado por separado las diferentes
contribuciones a la interacción que sufre cada protón de la molécula:
explosión couiombiana, respuesta electrónica del medio (efectos de in-
terferencia y fuerza autofrenante) y colisiones nucleares. TaI como está
diseñado eI programa que estamos empleando en esta memoria, es muy
sencillo analizar ia contribución relativa de cada efecto.

En la figura 3.20 representamos la densidad conjunta, en función
del ángulo de salida y de Ia pérdida de energía, de las partículas proce-
dentes de Ia fragmentación de las moléculas de H2F que atraviesan una
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lámina de carbono amorfo de 1000 a.u. de espesor. La velocidad de
las moléculas es u : 4 a.u. Igual que hicimos en la sección anterior,
se ha representado eI número de partículas que se detecta normalizado
a la superficie del anillo correspondiente al ánguto donde se halla el
detector.

Para ver en detalie cómo contribuye cada tipo de interacción a la
forma de la distribución conjunta que estamos analizando, en la figura
3.20a presentamos únicamente la contribución de los efectos debidos
a las excitaciones electrónicas, es decir, la fuerza autofrenante y la de
interferencia, en la figura 3.20b sólo hemos considerado la explosión
coulombiana entre los protones de la molécula, mientras que la figura
3.20c muestra los efectos de las colisiones nucleares, y, por último, la
figura 3.20d aparece ia distribución conjunta resultado de la super-
posición de todos los efectos anteriores (notemos las diferentes esca.}as
en Rz y 0 en cada caso).

vemos que la mayor contribución al frenado de los fragmentos viene
dada por la fuerza autofrenante y la fuerza de interferencia, resultado
de las perturbaciones inducidas en el medio. Esto se aprecia muy clara-
mente en la figura 3.20a, puesto que eI valor medio de Ia distribución
de -Rz es claramente distinto de cero.

La explosión coulombiana (figura 3.20b) no cambia el valor medio
de la distribución de R2, aunque es la responsable de que aparezcan dos
picos en Ia misma. Como se ve, estos dos picos son simétricos respecto
al valor Rz :0, como era de esperar según la discusión desarrollada en
Ia sección 3.3.

Los dos efectos recién mencionados apenas contribuyen a la dis-
persión anguiar de los fragmentos, pues ésta se debe mayoritariamente
al scattering nuclear, tal como se deduce de la figura J.20c, donde Ia
escala de ángulos que aparecen es, con diferencia, mucho mayor que
la que aparece en las figuras 3.20a y b. Por otra parte, el scattering
nuclear apenas contribuye a la variación energética de las partículas,
puesto que l?2 - 0.

Por último, la figura 3.20d muestra cómo sería Ia distribución con-
junta en ángulos y pérdida de energía de ios fragmentos cuando se
tienen en cuenta todas las interacciones anteriormente discutidas. En
este caso se aprecia claramente la existencia de los dos picos (debida
a la repulsión coulombiana), los cuales no están centrados en .R2 : Q
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(a)

Figura 3.20: Densidad (en unidades arbitrarias) de los fragmentos que

pierden una determinada energía (cuantifi.cada por Rz) y que salen con

un ánguio á, tras atravesar una lámina de carbono amorfo de 1000 a.u.
de espesor. La veiocidad de las moléculas del haz es 4 a.u. (a) Só1o se

ha considerado la interacción debida a las interferencias y a la fuerza
autofrenante. (b) Sóto se ha considerado explosión coulombiana. (.)

Sólo se han considerado colisiones nucleares. (d) Se han considerado
todas las interacciones anteriores.

y se ensanchan (debido a las interacciones electrónicas con el medio);
también se observa que la dispersión anguJar viene gobernada por las

colisiones nucleares.

Puesto que en Ia mayoría de condiciones experimentales lo que se

registra es eI número de partículas detectadas (en lugar de la densidad
de partículas), en la figura 3.21 mostramos las mismas situaciones que
en Ia figura 3.20, pero sin normahzar a Ia superficie del aniilo corre-
spondiente al ángulo de detección. En este caso, no hemos comparado
con datos experimentales porque no conocemos la geometría de los dis-
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Figura 3.21: Número de fragmentos (en unidades arbitrarias) que pier-
den u¡ra determinada energra (cuantificada por Rz) y que saien con un
ánguJo 0,f,ras atravesar una iámina de carbono amorfo de 1000 a.u. de
espesor. La velocidad de las moléculas del haz es 4 a.u. (a) Sólo se
ha considerado Ia interacción debida a las interferencias y a Ia fuerza
autofrenante. (b) Sólo se ha considerado explosión coulombiana. (")
Sólo se han considerado coiisiones nucleares. (d) Se han considerado
todas las interacciones anteriores.

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



3.8. Distribución de distancias internucleares r-09

positivos experimentales de detección.

3.8 Distribución de distancias
internucleares

A continuación analizaremos la distribución de distancias internucleares

a ia salida del material. Esta información nos puede dar un indicio

acerca de Ia probabilidad de que la molécula de Hl- salga disociada o

en forma molecular tras atravesar Ia lámina. Aunque hay otros factores

que pueden influir en la probabilidad de disociación' como puede ser

la captura de electrones efectuada por los fragmentos a la salida de la

Iámina, es claro que si aumenta Ia distancia internuclear, menor será Ia
probabilidad de que el proyectil pueda salir en forma molecu-lar.

Mediante el programa que hemos desarrollado es muy sencilio obte-

ner Ia separación internuclear entre los protones en que se fragmenta

la molécula de Hl-. Puesto que el programa nos da las coordenadas

de cada protón, es inmediato obtener la posición relativa entre ellos en

cualquier instante. En particular, evaluaremos la separación entre los

protones a la salida de la iámina.

En las figuras 3.22 y 3.23 hemos representado la distribución de dis-

tancias entre los protones de una molécula de Hi- tras atravesar láminas

de carbono amorfo y aluminio, respectivamente, de distintos espesores

(D : 200 a.u., 300 a.u., 400 a.u. y 500 a.u.). Las r,'elocidades del

I r azde  H l -  son :  u :1a .u .  y ' u :2  a .u .  en  e l  p r ime r  caso  y  u :2

a.u. y 't) : 4 a.u. en el segundo caso. Se observa claramente que'

para el tímite de pequeños espesores, Ia distribución de las distancias

internucleares a la salida de la lámina tiende a la distribución iniciai

(figUra 3.1), mientras que a medida que ei espeso crece) ias distancias

aumentan y se ensancha Ia distribución. Este hecho se debe principal-

mente al efecto de Ia explosión coulombiana dentro del material que

tiende a separar entre sí a los fragmentos, aunque también puede con-

tribuir el efecto de las colisiones nucleares. Otro resultado de interés
es la comparación de ia distribución de distancias internucleares para

dos tiempos de tránsito iguales; por ejemplo, cuando una moiécula de
velocidad u :2 a.tt. atraviesa una lámina de espesor 400 a.u. y una
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Figura 3.22: Distribución de distancias entre los componentes de una
molécula de H2F tras atravesar u.na lámina de carbono amorfo de espe-
sor :  200 a.u.  ( - ) ,  300 a.u.  ( -  * ) ,  400 a.u.  ( . . . )  y  500 a.u.  ( -  .  - ) .

Las velocidades del haz son: (a) u : I a.u. y (b) 2 a.u.
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Figura 3.23: Distribución de distancias entre los componentes de una
molécula de H2F tras atravesar una lámina de aluminio de espesor: 200
a.u. (-), 300 a.t i .  (- -),  400 a.u. (.") v 500 a.u. (- '  -).  Las
velocidades del haz son: (a) u :2 a.u. y (b) 4 a.u.
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LL2 Interacción de moléculas H2F con láminas delgadas

molécula de velocidad u : 1 a.u. atraviesa una lámina de 200 a.u. de
espesor. Se puede ver que para tiempos de tránsito iguales, a veloci-
dades mayores se dan mayores distancias internucleares. Esto es debido
a que la explosión coulombiana está menos apantallada y por Io tanto
la fuerza de repulsión es mayor a velocidades mayores.

La falta de datos experimentales sobre distancias internucleares a
la saiida de la lámina nos impide comparar nuestras predicciones para
comorobar su validez.

3.9 Fbenado de partículas alineadas

Concluiremos este capítulo mostrando la versatilidad del programa de
simulación que hemos desarrollado. Para ello analizaremos un expe-
rimento reciente [Fritz et al. 1997] que consiste en hacer incidir sobre
una lámina de carbono amorfo un haz de moléculas Hj' orientadas ai
azar) y detectar los pares de protones que salieron alineados (es de-
cir, aquellos cuyo eje internuclear es paralelo a la dirección inicial de
movimiento); este experimento es análogo al realizado por Steuer eú aJ.

[1983]. En el dispositivo experimental, cuyo esquema se observa en Ia
figura 3.24, tn detector de partículas situado a una distancia de 278
cm de la lámina de carbono amorfo y que abarca un ángulo de 0.04o es
capaz de discriminar si dos protones detectados pertenecían a la misma
molécula de Hl- y Ia pérdida de energía de los fragmentos. De esta
manera es posible determinar la fracción de pares alineados frente a los
fragmentos individuales detectados, así como la pérdida de energra que
han experimentado estos pares.

En la fi.gura 3.25 hemos representado la fracción de pares alineados
frente a los fragmentos indiüduales detectados mediante el dispositivo
de Ia figura 3.24, en función del espesor de la iámina. Para obtener una
estadística satisfactoria, hemos realizado simulaciones de hasta 800000
historias para cada u¡a de las velocidades y espesores anaiizados. Pode-
mos ver que a medida que aumenta el espesor es menos probable de-
tectar pares alineados. Esto es debido principalmente a los efectos de
las colisiones nucleares, que son las principaies responsables de que un
proyectil se desvíe de su dirección de movimiento. A menores valores
de energía es aún menos probable detectar pares alineados a causa de
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3.9. Frenado de partículas al ineadas 113

Figura 3.24: Esquema del dispositivo experimental de Fritz et al.

[1997]. El detector está situado a 278 cm de una lámina de carbono

amorfo, y es capaz de discriminar si dos protones que llegan consecuti-
vamente pertenecían a la misma molécula de Hj-, así como la pérdida

de enersía de éstos.
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Figura 3.25: Fracción de pares alineados en función del espesor de una
lámina de carbono amorfo. Las líneas representan nuestros cálculos
para una energra del haz de 0.5 MeV/amu (-) V 0.2 MeV/amu ("').
Hemos representado los datos experimentales de Fritz et al. [1997] para
una energía del haz de 0.5 MeV/amu (r).
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LL4 Interacción de moléculas H2t con láminas delgadas

Ios mayores ángulos de scattering que se obtienen a bajas energras. Ei
acuerdo entre nuestros cálculos y los datos experimentales de Fritz et
al. lL997l es excelente.

1.5

I  ^ 1 ' 0
l a <

0.5

0.0

D!rytcm1

Figura 3.26: Valor de E que poseen los fragmentos de una molécuia
de Hj- de 0.5 MeV/amu tras atravesar una lámina de carbono amorfo,
en función del espesor de la lámina. Los resultados correspondientes al
caso de la detección de pares alineados están representados por los datos
experimentales de Frilz et aI. [1997] (¡) y nuestros cáiculos (x). Los
resultados correspondientes al caso de Ia detección de los fragmentos
que salen con cualquier dirección están representados por los datos
experimentales de Fritz et al. ll997l (v) V nuestros cálculos (-).

En la figura 3.26 mostramos ei valor de -Rz que poseen los fragmen-
tos de una molécula de Hl' de energía,E : 0.5 MeV/amu en función del
espesor de la lámina sobre Ia cual inciden. Se han representado nuestros
cáIculos para los casos de pares alineados con la dirección del haz, o
fragmentos que salen en cualquier dirección. También hemos represen-
tado los datos experimentales de Fñtz et aI- lt9TZl para los dos casos
anteriores. Observamos que existe un acuerdo razonable entre teoría y

x

* x

x  * *
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Figura 3.27: Valor de .Rjque poseen los fragmentos de una molécuia
de Hj- de 0.2 MeV/amu tras atravesar urra lámina de carbono amorfo,
en fu¡ción del espesor de la lámina. Los resultados correspondientes al
caso de Ia detección de pares alineados están representados por los datos
experimentales de Fritz et al. [1997] (¡) V nuestros cálculos (*). Los
resultados correspondientes al caso de la detección de los fragmentos
que salen con cuaiquier dirección están representados por los datos
experimentales de Fritz et al. ll997l (v) v nuestros cálculos (-).

experimento, especialmente a espesores grandes de la lámina, donde s.
tiende a ia unidad. Sin embargo, nuestros resultados no predicen dife-
rencias apreciables entre el valor medio de ia pérdida de energía de los
pares de protones que salen aiineados de ia lámina y ios fragmentos que
salen con cualquier dirección. La gran dispersión que existe en nuestro
cálculo correspondiente al caso de pares alineados a altos espesores se
debe a que en esta situación se detectan pocas partículas, por 1o que
empeora la estadística de nuestra simulación.

En la figura 3.27 hemos representado E en función del espesor
de ia lámina para el caso de una energía de la molécula de Hl- de
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E=0.5 MeV/amu

E=0.2 MeV/amu

l0  15

D (pslcnf)

Figura 3.28: Valor de .R2'para una molécula de Hl- de energía ,E : 0.5
MeV/amu (pareja de curvas superiores) 

" 
E : A.2 MeV/amu (pareja

de curvas inferiores). Comparamos los resultados de nuestra simulación
para fragmentos que viajan en direcciones aleatorias (-) con los del
modelo analítico (. ..) qr" se discutirá en el capítulo 4.

0.2 MeV/amu. Las conclusiones que se han obtenido para E : A.5
MeV/amu son también válidas en este caso. Para esta energía es aún
menos probable recibir pa es alineados en el detector, especialmente
a grandes espesores. Puede observarse que experimentalmente sólo se
detectan pares alineados para espesores j 10 p,gf crn2, lo cual coincide
con nuestros cálculos que dan una fracción nula de pares detectados
para D I t0 ¡,tg/c 

'(rf. figura 3.25).

En definitiva. podemos concluir que tanto la fracción de pares alin-
eados detectados como Ia energía perdida por éstos, así como por los
fragmentos que salen en direcciones arbitrarias, concuerdan satisfacto-
riamente bien con los datos experimentales de Fñtz et al. [1OOZ], y
que las discrepancias a pequeños espesores están relacionadas con las
dificultades en Ia caracterización de las muestras (como se puede inferir

I^f
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3.9. Frenado de partículas alineadas LL7

de ias barras de error gue aparecen en estos casos).
Para comparar con nuestra simulación del valor medio del poder

de frenado normalizado corresponüente a fragmentos que viajan en
direcciones aleatorias, hemos empleado un modelo analítico más sim-
piificado, que se discutirá en detalle en el capítulo 4. En este modelo,
Ia explosión couLombiana es Ia responsable de Ia separación de los pro-
tones de Ia molécula entre sí y los efectos electrónicos (fuerzas de inter-
ferencia y autofrenado) son las responsables de la pérdida de energía
media de Ia molécula (Ez). Obviamente esta pérdida de energía va a
depender de la separación entre los protones de la molécula y, por lo
tanto, la explosión couiombiana va a ser indirectamente responsable de
ia pérdida de energía. En este modelo analítico no se inciuyen las coli-
siones nucleares ya que, como hemos mencionado, afecta a la dirección
de movimiento de los componentes de la molécula de Hl- pero apenas
a su pérdida de energía.

En la fi.gura 3 .28 hemos represent ado Tz para .E : 0 .2 MeV/amu y
0.5 MeV/amu en función del espesor de una lámina de carbono amorfo.
La línea continua representa los cálculos empleando el programa que
hemos usado en este capítulo y en línea punteada los resultados con el
modelo simplificado que hemos mencionado. Se aprecia que apenas hay
diferencia entre los cálculos realizados por ambos procedimientos para
el valor d" E, correspondiente a los fragmentos de Hl- que salen de la
lámina en cualquier dirección. Por ello, si no deseamos entrar en los
detalles de distribuciones de energía, puede calcu.Larse el valor medio
del poder de frenado de una molécula empleando el modelo analítico
que describiremos en el siguiente capítulo, particularizando el estudio
al caso de moléculas Hl-.
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Capítulo 4

Interacción de moléculas I{d-
con láminas delgadas

4.L Introducción

En eI capítulo anterior hemos estudiado de forma extensa diversos as-
pectos de la interacción de la molécula Hf con diversos materiales.
Como habíamos mencionado al principio de esta memoria, el estudio de
haces moleculares al interaccionar con láminas delgadas es de interés
tanto por sus apiicaciones potenciales como porque permite elucidar
cuestiones básicas relacionadas con la diferente pérdida de energía de
un conjunto de partículas cargadas viajando de forma correlacionada
o no. Por e1lo, tras analizar lo que sucede en el caso de la molécula
Hf , que es la más senciiia, en este capítulo \¡amos a estudiar la pérdida
de energía de haces de moléculas de Hf al atravesar una iámina de

carbono amorfo.

La molécula de HJ- es la siguiente en complejidad y también es un
caso bastante simple de analizar, además se puede generar en descar-
gas de hidrógeno molecular y tiene interés en diversos entornos de as-
trofísica [Tennyson y Miller 1994], por tanto no resulta extraño que
halla sido el tema de extensos trabajos fCarney 1980, Play et aI. Igg2,
Denton et aI. 1997ab, Pérez-Pérez et aI. 1997]. Comparada con la
molécula de H2ts. la molécula de Hf ofrece Ia posibilidad de investigar
efectos relacionados con la orientación molecular que no aparecen en eI

119
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L20 Interacción de moléculas Hl- con láminas delgadas

caso de Hl , y^ que la molécula de Hl- es lineal mientras que Hf es una
molécula piana.

En este capítulo, analizaremos Ia dependencia del poder de frenado
de la molécula H3F tanto con el espesor de la lámina atravesad.a como con
ia velocidad de la molécula incidente. También discutiremos aspectos
relacionados con la influencia de geometría de la molécula de Hl- con
respecto a su dirección de movimiento, pues hemos de tener en cuenta
que los efectos de vecindad que tienen lugar entre los componentes
moleculares dependen tanto de las propiedades del medio frenante como
de Ia configuración geométrica de la molécula y de la velocidad d.e la
misma.

Sólo estudiaremos el valor medio de la distribución de la energra
perdida por los protones en que se fragmenta la molécula de Hl- al
interaccionar con un material, pues para estas molécuias no se dispone
de tanta información experimental como para e] caso de Ia molécula de
HrF. Además, nos restringiremos al caso de blancos de carbono amorfo,
que es el material del cual se disponen más trabajos experimentales.

cuando las velocidades involucradas son elevadas (u J 1 a.u.), el
comportamiento del valor medio de la distribución de pérdidas en-
ergéticas puede calcularse mediante un formalismo dieléctrico en el cual
Ios principales ingredientes son ia repulsión coulombiana, el autofrenado
electrónico y los efectos de intereferencia entre protones vecinos. por
eilo, no es necesario utilizar el método de Ia simulación completa que se
ha discutido en los capítulos 2 y 3, y no consideraremos los efectos de
las colisiones elásticas con los átomos del blanco. Además, al finalizar
el capítulo 3 vimos que Ia predicción de los valores medios de la pérd.ida
de energía caiculados con el modeio de la simulación completa coinci-
den prácticamente con 1os del formalismo dieiéctrico aplicado al caso
de proyectiles moleculares, que describiremos más adelante.

La interacción de haces moleculares de Hl- con medios materiales
presenta, genéricamente. las mismas particularidades que aparecen en
el caso de moléculas de Hf. La repulsión coulombiana entre los con-
stituyentes de la molécu-la y su interacción con los electrones del medio
(fuerza autofrenante y efectos de interferencia) son los dos procesos
principales que tienen lugar, y, en primera aproximación, consider-
aremos que son independientes; esto es así porque actúan en escalas
de tiempo muy diferentes (- 10-15 - l[;1a s para la explosión coulom-
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4.2. Explosión coulombiana L2L

biana y - 10-17 - 10-16 s para las interacciones electrónicas). En
otras palabras, esto es equivaiente a usar Ia aproximación de Born-
Oppenheimer para separar el movimiento nuclear del electrónico [Mott
y Massey 1950]. Por tanto, siguiendo este procedimiento es posibie eval-
uar las posiciones relativas de los protones de Ia molécula, considerando
la repulsión coulombiana por un lado, y ei poder de frenado electrónico
instantáneo (en fi:nción de estas posiciones relativas) por el otro.

Como resultado de la repulsión couiombiana, las posiciones relativas
de los tres protones que forman ia molécula de Hl- cambian al viajar a
través del blanco. Este efecto se tendrá en cuenta por medio de cáIcu-los
numéricos del movimiento reiativo de los fragmentos de Ia molécula en el
sólido. El poder de frenado instantáneo de Ia molécula de Hl- (es decir,
el poder de frenado correspondiente a la separación internuclear que hay
en cada instante) lo obtendremos a partir del formalismo dieléctrico [A-
rista 1978]. EI poder de frenado total de la molécula de Hl- después
de atravesar la lámina se obtendrá promediando este poder de frenado
instantáneo durante el tiempo de tránsito a través del material.

En la siguiente sección analizaremos ia dinámica de Ia expiosión
coulombiana, a continuación emplearemos el formaiismo dietéctrico lA-
rista 1978] para describir el poder de frenado de una molécula en
función de la orientación respecto de su movimiento, y, para terminar,
compararemos nuestros cálculos teóricos con los datos experimentales
disponibles hasta el momento.

4.2 Explosión coulombiana

Cuando una molécula de HJ- interaciona con un sólido pierde sns elec-
trones en las primeras capas atómicas. En subsiguientes colisiones con
los electrones del blanco los protones pueden participar en procesos
de captura y pérdida de electrones; como resultado de estos procesos

a cada protón se le puede asignar una carga efectiva lYarlagadda eú
al. 1978], Ia cuai es prácticamente la u¡idad para las velocidades del
proyectil que nos interesan discutir en esta memoria (u J 1 a.u.).

La interacción entre los protones de la molécula está mediada por
un potencial coulombiano apantallado (ecuación 3.3), que depende de
la velocidad del proyectil a través de Ia longitud de apantallamiento
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L22 Interacción de moléculas Htt con láminas delgadas

Figura 4.1: La molécuLa de Hl- es un triángulo equilátero de lado d,
que inicialmente vale d6 : 1.89 a.u.

a: u/up1; en el límite de grandes longitudes de apantallamiento se
obtiene el potencial coulombiano puro.

La configuración geométrica que posee la molécula de Hl- es la de
un triángulo equilatero cuyo lado vale do : 1.89 a.u. en promedio

[Gaillard et al. 7978, Carney 1980, Gemmel] 1981], tal como se observa
en la figura 4.7. Por Io tanto, la orientación dei plano de ia molécula en
relación con su velocidad añade un nuevo elemento a tener en cuenta a
la hora de caicular la pérdida de energía de la molécula.

IJsando el algoritmo de Verlet fAllen y Tildesley 1987] descrito en la
sección 2.2.I, resolvemos numéricamente las ecuaciones de movimiento
para los tres protones sometidos a su repulsión coulombiana mutua. El
efecto de estas fuerzas es el de incrementar la distancia d entre los lados
del triángulo que forman los tres protones, sin cambiar su forma.

En ia figura 4.2 presentamos la evolución de la distancia d entre los
protones de la molécula de H3F, en función del tiempo que lleva viajando
la molécula a través de una lámina de carbono amorfo. Mostramos los
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Figura 4.2: Evolución temporal de la distancia internuclear d para ve-
l oc i dad :  u  : 1a .u .  ( -  . .  - ) ,  2  a .u . ( - '  - ) ,  3  a .u . ( " ' ) ,  5  a .u . ( -  - )  v
para ei caso cie una repulsión coulombiana pura (-).

resultados correspondientes para varias velocidades de la molécula (u :

1a.u - 5 a.u.), tanto para el caso del potencial coulombiano apantallado

como para el potencial coulombiano puro, el cual corresponde al límite

de alta velocidad del caso apantaliado. Las curvas correspondientes

ai potencial coulombiano apantallado están siempre por debajo de los

resultados obtenidos para el potencial coulombiano puro. Podemos

observar que cuando la molécula penetra en el material (d : do en ¿ : 0)

el valor de Ia distancia d crece lentamente al principio, alcanzando

más tarde un comportamiento asintótico lineal, con una pendiente que

aumenta con Ia velocidad de la molécula. Ei mayor apantallamiento

producido para velocidades pequeñas de la molécula se debe a que los

electrones de valencia del carbono son lo suficientemente rápidos como

para apantallar la carga de los protones.

, /  . . '  . . ,"

/'"' 
""u-4-' ;..-
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4.:,3 Flenado electrónico de la molécula Hj-

El movimiento correlacionado de las partículas que forman un molécula
da lugar al liamado efecto de vecindad [Brandt 7974], el cual puede
evaluarse satisfactoriamente , hasta primer orden en teoría de pertur-
baciones, dentro del marco del formalismo dieléctrico del poder de fre-
nado [Arista 1978]. En este marco de referencia, cada constituyente de
la molécula se trata como si fuese una carga puntual, y el blanco se
modela mediante un gas de electrones isótropo y homógeneo, cuya re-
spuesta a una perturbación externa está caracterizada completamente
por su función dieléctrica e(k,a).

Cuando una carga penetra en el sólido induce un campo eléctrico
en el mismo, el cual frena al proyectil haciendo que pierda energía
cinética. Si consideramos una molécula con velocidad u-, compuesta
por -4tr partículas de carga Z¿ f con posiciones relativas internucleares
i¿j, a partir del formalismo dieléctrico podemos qbtener r-ina expresión
general para el poder de frenado de la molécula [Arista 19ZB]:

donde a : kú. El primer sumando representa la pérdida de energía
de cada ion z de 1a molécuia por separado, como si se tratara de un
conjunto de iones independientes (es decir, no correlacionados). El
segundo sumando es el término de interferencia que sufre el ion a debido
a la polarización dinámica del medio inducida por }os demás iones que
forman la molécula.

según el formalismo dieléctrico, el poder de frenado de un medio
para un único protón viene dado por:

iV I ^ 7- ' 
Is-or : -'¡,: : *, I o'r# r,"1 

"# 
|i , : r  ¿  ¡ ú  

L - \ . " , - - l l

[¿t N ,lr I D z? +D z¿z¡ cos (Ér,,)l
Li:1 i.+j l

s, : # lr* + lou" *.., rm t#)],

( 4  1 \

(4.2)

Teniendo en cuenta las ecuaciones (4.1) y (4.2) podemos escribir el
poder de frenado de una forma más compacta:
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4.3. Frenado electrónico de la molécula Hf L25

f i v  N  I
S-or(rr; ,an¡): lL,z: + t Z¿Z¡ l(r¿¡,gor)l Sn , (4.3)

Lr:l ¿+j I

donde I(rn¡,/¿¡) es la función de interferencia (también liamada de
vecindad), y contiene toda la información acerca de los efectos de inter-
ferencia en el poder de frenado de Ia molécula, debido al movimiento
correlacionado de las partículas que la componen:

1 r í n l - r l
r(r,o) I a'nYr* l-+-T I *'(t4 @.4)2r2uSo I " " k2 

---^ 
L. (*, fr) )

La función de interferencia depende tanto de la distancia internuclear

d : lü, como del ángulo d que forma el vector internuclear con la
velocidad de la molécula ú. Las propiedades de las láminas de carbono
amorfo vienen especificadas mediante la parametñzaciín de la función
de pérdidas Im[-1/e (k,r)) discutida en ia sección 7.4.

Particularizando Ia ecuación (4.3) para el caso de Hl-, obtenemos el
poder de frenado electrónico de Ia molécula, que viene dado por:

[ s  s  I
,e.--(r ,¡ ,00¡) :  l ' .z? +r Z¿Zi I(ro;,áoo) |  So , (4.5)"H i vz r ) "?J /  

-  

13 " ,  
u " r ' t ' \ ' z t , " z r /  

f

Dada Ia simetría cilíndrica que tiene el movimiento de la molécuia, la

función de interferencia I(r,0) se puede expresar como:

I ( r ,Q : #q l,* + l,u' o," t- [¿}] ."' (#)
"n(o,t@- "1,') (4.6)

donde zo : dcos 0 y po : d sin d son, respectivamente, Ias proyecciones

de Ia distancia internuclear en las direcciones paralela y perpendicuiar

al movimiento de la molécuia; J6 es la función de Bessel de orden cero

[Abramowitz y Stegun 1972]. A partir de la fórmula (4.5) podemos

ver que el frenado que sufre la molécula de Hi'- depende del valor de

d, y de la orientación que forma el plano de la moiécula respecto a su
velocidad.
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L26 lnteracción de moléculas HlF con láminas delgadas

Como ahora no estamos interesados en conocer la distribución de
pérdidas de energía de los fragmentos, sino en su valor medio, definimos
el poder de frenado normalizado, 83, de la molécu-la de Hf como el
poder de frenado de la molécula dividido por la suma d,el poder de
frenado de sus constituyentes considerados d.e forma independ.iente.

J?,:# ( A 7 \

Esta definición es análoga a la ecuación (3.b) y al valor medio de la
definición equivalente a la ecuación (3.6).

El valor de J?g nos da información sobre los efectos de interferencia
en Ia energía perdida por la molécula de Hl-. La diferencia entre el poder
de frenado de la molécula y ei de los protones indiüd.uales, Ia cuai da
lugar u Rs # 1, tiene su origen en que las excitaciones electrónicas pro-
ducidas por protones vecinos interfieren entre sí. Podemos considerar
los siguientes casos extremos: en el límite de partículas independientes
las distancias internucleares son muy grandes y la función de interfer-
encia tiende a cero (E : 1). El otro extremo es el límite de partícuia
puntual, que tiene lugar cuando las distancias internucleares son muy
pequeñas. ¡ a efectos de excitaciones electrónicas, la molécula se com-
porta como una sola carga (suma de los tres protones). En este caso,
la función de interferencia tiende a uno y R¡ : 3.

4.4 Dependencia del frenado con
la orientación molecular

Seguidamente vamos a discutir los efectos de la orientación molecular
en el frenado de ia molécuia de Hl-, que hemos evaluado usando las
ecuaciones (a.5) v (4.6). En la figura 4.3 mostramos dos orientaciones
particulares de la molécula de Hl-, que llamaremos "paralera" y "per-
pendicular" por ser éstas sus orientaciones relativas a Ia velocidad d.
Como veremos a continuación, estas dos configuraciones dan resultados
bien diferentes para el frenado electrónico de la molécuta de H3F.

Teniendo en cuenta que, debido a la repulsión coulombiana, la dis-
tancia internuclear d aumenta con el t.iempo, expresaremos el valor
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4.4. Dependencia del frenado con la orientación molecular L27

Paralela I Perpendicular

Figura 4.3: Orientaciones perpendicular y paralela, respectit'amente,
de la molecula de Hl- relativa a la dirección de movimiento.

de fts en un instante dado en función de la distancia internriclear in-
stantánea d, &(d). Para el caso de Ia molécula de H3ts con orientación
perpendicular a su dirección de movimiento, tenemos:

Ei(d)  :1+ 2 I (d ,A: r12) ,

mientras que para la orientación paralela tenemos:

El(d) : 1 + lrt t 
(d,0 : n16) + I (d,e : rl2)l .

l l  R )

(4.e)

Según la aproximación que estamos utilizando, la orientación ini-
cial de ia moiécula no cambia con el tiempo, por tanto la dependencia
temporal de las ecuaciones (a.8) V (4.9) aparece solamente a trar'és de
la variación de la distancia internuclear con el tiempo, d(t). Por cues-

tiones de simetría se puede deducir que E|(d) no cambia si Ia estructura
triangular de la molécula apunta hacia o en contra de la dirección de
movimiento. Puede verse asimismo que, debido a la simetría cilíndrica
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I_28 lnteracción de moléculas Hl- con láminas delgadas

del problema, el valor de Rt@ no cambia mientras el plano que forma
la moiécula se mantenga perpendicular a la velocidad de la misma.

En Ia mayoría de los experimentos que se realizan para obtener
el poder de frenado de moléculas al atravesar láminas delgadas no se
suele controlar Ia orientación inicial de ia molécula, por tanto el caso de
orientación aleatoria de la molécula sería el más cercano a la mayoría de
Ias condiciones experimentales [Ray et aI. rgg2]. E" este caso, cuando
consideramos una orientación aleatoria de ia molécula HÍ obtenemos:

f t : " " (d )  :112 r(d) (4 .10)

donde 1(d) es el promedio angular de Ia función de interferencia I(d,,0)
dada por la ecuación (4.6).

En la flgura 4.4 hemos representado €¡ en función de la distancia
internuclear d, para las orientaciones paralela, perpendicular y aleato-
ria, y para dos velocidades difelentes de la molécu_la de Hj-: u :2 a.u.
y 5 a.u. Como podemos observar, el cociente entre el poder de frenado
de la moiécula y el de tres protones individuales es claramente distinto
de la unidad, sobre todo a separaciones internucleares pequeñas. Esto
significa que los efectos de interferencia son importantes y Ia pérd.ida
de energía de la molécula difiere claramente de Ia pérdida de energía
que sufrirían tres protones independientes. En Ia mayoría de los casos
Rt(d) ) 1, lo cual significa que ia molécula de H]- se frena más que
tres protones individuales., es decir, deposita en el material una den-
sidad de energía mayor'. Unicamente aparecen interferencias negativas
(83(d) < 1) para valores intermedios de la distancia intermolecular d,
en el caso de Ia orientación paralela de la molécula y velocidades bajas.

Si anaiizamos el valor d" R¡ para cada configuración, en función de
la velocidad incidente de la molécula, observamos que para velocidades
altas (u : 5 a.u.) i?s es mayor en el caso de configuración paralela
que para Ia perpendicuJar, mientras que para velocidades más bajas
(u : 2 a.u.) se produce el comportamiento opuesto. También se apre-
cia que, a medida que aumenta la velocidad del proyectil, los efectos de
interferencia se extienden a mayores distancias interatómi cas d,, y en el
límite de partículas muy distantes se obtiene que lim¿-oo R (d): 1, lo
cual corresponde a la situación de tres protones que viajan a través del
material de forma no correlacionada. Los resultados que hemos presen-
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4.4. Dependencia del frenado con la orientación molecular L29

Figura 4.4: Rs instantáneo en función de Ia separación internuilear d
para una molécula de Hj- con orientacion paralela ("'), PerPendicular
(- -) y aleatoria (-). Lu velocidad de la molécula es: (a) u : 2 a.u.

V  (b )  u :5  a .u .
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130 lnteracción de moléculas H3ts con láminas delgadas

tado en la fi.gura 4.4 se pueden entender mediante un anáIisis espacial
de los efectos de apantailamiento dinámico y del potencial inducido en
el medio por el protón a diferentes velocidades (ver figuras 3.3 y 3.4). EI
potencial inducido por el protón tiene un comportamiento oscilatorio
en la dirección paralela al movimiento del proyectil",2, con una longitud
de onda dada por A - 2ruluprr y un decaimiento aproximadamente ex-
ponencial en la dirección transversal a Ia velocidad del proyectil, p. Por
1o tanto, si la distancia entre los protones es mucho mayor que la lon-
gitud de onda ), cada protón no sentirá el efecto de sus compañeros y,
en consecuencia, no habrá efectos de interferencia (Rr = 1), resultando
como si los protones se movieran de una manera no correlacionada.
Esto explica el hecho de que los efectos de interferencia desaparezcan a
mayores distancias internucleares cuando la velocidad aumenta, ya que
en este caso ia longitud de onda del potencial inducido es mayor.

El comportamiento dei frenado de Ia molécu-la con la orientación,
representado por'-R3, también puede expiicarse mediante un estudio
detallado del potenciai inducido. En Ia figura 4.5 hemos representado
Ias curvas de nivel, en el plano Y Z, del potencial inducido por un
protón con velocidad o en la dirección Z. Hemos considerado tres ca-
sos diferentes: la columna de Ia izquierda de Ia figura 4.5 corresponde
a un protón aislado, la columna centra] a un protón que pertenece a
una molécula de Hl- en su configuración perpendicular, y Ia tercera
columna de la figura se corresponde al protón delantero de la molécula
de Hl- en la configuración para1e1a. Las figuras 4.5a-c muestran estos
resultados para velocidades de 1 a.u., 2 a.u. y 10 a.u., respectivamente.
EI gradiente del potenciai inducido que mostramos en esta figura nos
proporciona información acerca de la fuerza de interferencia que sufre
un protón que acompaña al que genera el potencial inducido. Como
comentábamos anteriormente, podemos observar en esta figura que la
longitud de onda del potencial inducido aumenta con Ia velocidad del
proyectil. Esto significa que a bajas velocidades los efectos de interfer-
encia sólo se van a producir a distancias cortas entre las partícu-Las que
forman ia molécu-la.

Cuando comparamos el potencial inducido representado en las colum-
nas central y derecha de ia fi.gura 4.5 observamos que a bajas veloci-
dades (o : 1 a.u.) los protones traseros en la configuración paraiela
de la molécula de Htts experimentan una fuerza aceierante que no está
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4.4. Dependencia del frenado con la orientación molecular 1_3I_

2
(a) 

o

(b)

(c)

Figura 4.5: Potencial inducido en el plano Y Z, akededor de un protón
en (a,A,2) : (0,0,0) que se mueve en la direcc\ón Z. La columna
izquierda corresponde al caso de un protón aislado, ia columna central
a un protón perteneciente a una molécula de H;F con su plano orientado
perpendicular a su velocidad, y Ia columna de la derecha corresponde
a un protón perteneciente a Ia molécula de Hff con su plano orientado
paralelo a su velocidad. La velocidad de Ia molécula de HIF es: (u)
u  :7  a .u . ,  (b )  u  :2  a .u .  y  ( c )  u  :  10  a .u .
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1 .6

o l -4

1.2

1.0

1 .6

1 .2

1 .0

Figura 4.6: Rs en función de la distancia d entre los protones, pa a el
caso de una molécula Hj- que atraüesa una lámina de carbono amorfo.
Las curvas corresponden a velocidades u :7 a.u. (-), 2 a.u.(- -), 3
a.u. (. . .), 5 a.u. (- -) y 10 a.u. (- -). La configuración geométrica
de Ia molécula es (a) paralela, (b) perpendicular y (c) aleatoria con
respecto a la dirección de movimiento.
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4.4. Dependencia del frenado con la orientación molecular 1_33

presente en el caso de una configuración perpendicular de Ia moiécula
de Hl- , ya que en este caso los tres protones se encuentran alineados

a Z :0. Para visualizar de una manera clara este efecto mostramos Ia

figura 4.6, en la que hemos representado ,83 en función de la distancia

entre los protones para varias velocidades de Ia molécula: u : 1 a.u.,

2 as:..,3 a.u., 5 a.u. y 10 a.u. Se muestran los casos corresPondientes

a orientación del plano molecular paralela, perpendicular y aleatoria

con respecto a la dirección de movimiento. Tai y como apuntábamos

anteriormente, Ios efectos de interferencia en la pérdida de energía au-

mentan con ia velocidad de la molécula y van desapareciendo a medida

que crece Ia distancia entre los protones. Tenemos que resaltar quet

para Ia orientación paralela de Ia molécuia y a velocidades bajas, -R3
puede ser menor que la unidad, lo cual significa que aparecerían efectos

de interferencia negativa.
Si el plano de la molécula de Hl- está orientado paralelo a su di-

rección de movimiento hay al menos un protón detrás de otro, de tal

manera que bajo ciertas condiciones particulares ia fuerza que actúa

sobre el protón de atrás puede sel una ftrcrza acelerante (pendiente neg-

ativa del potenciai inducido). Si esta filLerza acelerante se hace mayor-

que 1as fuerzas frenantes que actúan sobre el resto de las partículas,

entonces puede obtenerse un efecto de interferencia negativa y por io

tanto E3 < 1, como se observa en Ia frgura 4.4. Este efecto no ocurre

en el caso de orientación perpendicular, y las fuerzas de interferencia

son siempre frenantes (así como las fuerzas de autofrenado en todos los

casos). En el caso de orientación paralela puede verse que, debido a

la dependencia con la velocidad de la longitud de onda del potencial

inducido, las interferencias negativas aparecen a mayores distancias in-

ternucleares según aumenta la velocidad.
Para conocer la influencia de las diferentes orientaciones paralelas

(no sóio del caso simétrico discutido previamente) en el frenado de la

molécula de Hf , hemos representado en Ia fi.gura 4.7 el valor de R3 para

tres orientaciones paraleias no equivalentes (con diferentes ángulos in-

ternos de orientación) y dos velocidades (u : 2 a.u. y 5 a.u.). Puede

verse que para ia velocidad más baja, u :2 a.u., R3 es prácticamente

el mismo, independiente de Ia orientación, en un amplio rango de sep-
araciones internucleares y especialmente para pequeños valores de d.
Sin embargo aparecen diferencias apreciables entre las diferentes con-
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L34 lnteracción de moléculas Hj- con láminas delgadas

Figura 4.7: Rs en función de la distancia internuclear d, para tres ori-
entaciones paralelas diferentes y dos velocidades (u : 2 a.r. y 5 a.u.)

figuraciones paralelas a velocidades altas (u : 5 a.u.). En ambos casos,
las diferencias en el frenado de Ia molécuia debidas a las orientaciones
paralelas no equivalentes aumentan conforme crece la distancia inter-
nuclear; estas diferencias también se pueden explicar en términos del
potencial inducido (ver figuras 3.3 y 3.4). Cálculos realizados (y tro
mostrados) para moléculas con velocidades u 12 a.u. han demostrado
que el valor de Re es practicamente insensible a las diferentes orienta-
ciones paralelas de ia molécula. Estos resultados coinciden con Ios de
Arista y Gras-Martí [1991], donde se demuestra que en ellímite de ba-
jas velocidades, el frenado de la molécula de Hl- es independiente del
ánguio de orientación para las diferentes configuraciones paralelas. Esta
propiedad es estrictamente válida en el límite de bajas velocidades ya
que en este caso la función de pérdidas de energía es lineal con Ia energra
transferida. La diferencia entre las distintas configuraciones paralelas
puede entenderse por argumentos similares a los que explicaron el com-
portamiento de la figura anterior. Los efectos de interferencia tendrán
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4.5. Pérdida de energía media 135

un máximo cuando uno de los protones está exactamente detrás del
otro (caso de 120' en la figura 4.7) y si nos alejamos de esta condición
de alineamiento se reducen fuertemente estos efectos de interferencia.

4.5 Pérdida de energía media

El valor final del poder de frenado normalizado que sufre un haz de
moléculas de Hl- tras atravesar una lámina de espesor D, puede obten-
erse como el promedio de los valores de ,R3 instantáneos a lo largo de
toda la trayectoria de Ia molécula dentro del material. Este promedio
puede evaluarse a partir de ia relación

ñ: | ,[r" 
ot]?, (d (¿)) , (1 .11)

teniendo en cuenta la relación que hay entre d y ú debida a la repulsión
coulombiana, y que está ilustrada en la fi.gura 4.2. r : D lu es el tiempo
de tránsito de la molécula dentro del material. En Ia ecuación ante-
rior .R3(d(ú)) debe de reemplazarse por las expresiones (4.8)-(4.10). que
corresponden respectivamente a las orientaciones moleculares perpen-
dicular, paraiela y aleatoria con respecto a Ia dirección de movimiento
de ia molécula.

r  r  /  I  r  r r -Fra morecura oe rli

amorfo, en ei caso

de las configuraciones moleculares paralela, perpendicular y aieatoria
antes mencionadas; hemos considerado dos velocidades u : 2 a.u. y

u :5 a.u. EI comportamiento de Ef, EI. t -Rl" .ort el espesor del
blanco es bastante similar para ias tres orientaciones, decreciendo a
medida que D aumenta. Para ambas veiocidades el frenado fi.nal que
sufre la molécula de Hf para ia orientación aleatoria está comprendido
entre los valores de los casos paralelo y perpendicular. Sin embar-go,
para velocidades bajas (o : 2 a.u.) obtenemos que eI poder de fre-
nado normalizado correspondiente a la configuración perpendicular 

:s
mayor que el correspondiente a la configuración paralela, E* > E$,
mientras que se obtiene el resultado contrario para velocidades altas
(o :5 a.u.). Estos resultados se pueden interpretar de forma satisfac-
toria en función del potencial inducido por eI protón en el medio tal y

En Ia fi.gura 4.8 presentamos el valor de ,R3 de
en función del espesol D de una lámina de carbono
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L36 lnteracción de moléculas Hl- con láminas delgadas

como comentábamos anteriormente con referencia aI poder de frenado
instantáneo.

Para evaluar los efectos del apantallamiento dinámico sobre los
resultados del frenado final, en Ia figura 4.8 presentarnos los datos
obtenidos al utilizar un potencial coulombiano puro (Iínea de puntos
fina) con a : oo en Ia ecuación (3.3), junto con los datos obtenidos
para un potencial coulombiano apantallado (línea gruesa). Podemos
observar que las diferencias son mínimas, aunque tienden a crecer al
disminuir la velocidad del proyectii, como cabe esperar a partir de un
análisis de la fi.gura 4.2. También hemos incorporado en la fi.gura 4.8
los resultados experimentaies de P',ay et aI. [1992] correspondientes al
frenado de una molécula de Hl- con orientación inicial aleatoria tras
atLavesar una lámina delgada de carbono amorfo, como se puede obser-
var el acuerdo entre los resultados teóricos y los datos experimentales
es francamente bueno. Como la densidad del carbono amorfo no fue
indicada en estos experimentos, hemos incluído una barra horizontal
para abarcar los posibles valores de densidad del blanco desde L.7 a 2
gl"*u.

En la figura 4.9 se presenta la dependencia del poder de frenado
normalizado con Ia velocidad del proyectil, para distintos espesores de
las láminas de carbono amorfo y para ias tres configuraciones de la
molécula que hemos analizado hasta el momento: paralela, pe¡pen-
dicuiar y aleatoria. Las cur\¡as corresponden a nuestras predicciones
teóricas mientras que los símbolos cerrados corresponden a datos ex-
perimentales [Ray et al. 7992] y los símbolos abiertos a simulaciones

lRay et aI. 1992]. Los resultados experimentales para las láminas de
6 y 10.5 p,glcrn2 ire espesor concuerdan de modo satisfactorio (dentro
de los posibles errores experimentales) con nuestros cálculos teóricos
correspondientes a un haz formado por moléculas Hj- que están orien-
tadas de forma aleatoria. Sin embargo, para Ia lámina más fina (espesor
de 3 p,gf cm2) Ios resultados experimentales están más próximos a los
cálculos teóricos correspondientes a la orientación paralela. Como ve-
mos, Ias principales discrepancias entre nuestras predicciones y los d.atos
experimentales tienen lugar nuevamente (cf. figuras 3.26 y 3.27) par:-
las láminas más delgadas. Esto puede deberse a la dificultad experi-
mental para obtener láminas homogéneas, así como para caracterizar
su espesor, por ello las fluctuaciones en eI espesor afectarán en mayor
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4.5. Pérdida de energía media t37

D (a.u.)

Figura 4.8: -Ra en función del espesol D de una lámina de car-

bono amorfo para tres orientaciones moleculares: perpendicular(- -),

paralelo(- . -) y aLeatorio(-). También se han representado los casos

sin apantallamiento en la expiosión coulombiana ("'). L" velocidad de

la molécula de Hl- es: (a) u :2 a.u. o (U) u : 5 a.u. Los puntos corre-

sponden a resultados experimentales [Ray eú al. 7992] si consideramos

una densidad p:2 gl"^" (.) y si tomamos P :1.7 glr " (f) unidos
por una barra horizontal.
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138 Interacción de moléculas Hj- con láminas delgadas

medida a los resultados obtenidos con las láminas más finas.

En la mayoría de los casos, los datos experimentales del poder de
frenado normalizado están comprendidos entre nuestros cálculos corre-
spondientes a moléculas con orientación aleatoria y paralela. Esto es
comprensible porque, a pesar de la orientación aleatoria de las moléculas
en el haz incidente, dentro del material éstas tienden a alinearse parale-
las a la dirección del movimiento, debido a la componente transversal
de la fuerza retardante (c/. sección 3.3) que experimentan los protones
posteriores de la molécula. También hemos de notar que para los tres
e:pesores analizados, a bajas r,'elocidades se obtien" gT E+ > 

ry
R{ , mientras que a altas velocidades se obtiene que Rl > E!ñ > E+,
lo cual se explica a partir del razonamiento expuesto en ei apartado an-
terior con respecto al poder de frenado normalizado instantáneo ftr(d).

Un análisis detenido de la figura 4.9 nos muestra que hay una ve-
locidad (, - 3 a.u.) para la cual ,R3 

"r 
prácticamente independiente de

la orientación molecular. También observamos que las mavores difer-
encias entre los valores d" R, para las diferentes orientacioná, 

"prr"""rten ei caso de las láminas más delgadas y velocidades bajas.

En la figura 4.10 hemos agrupado los resultados teóricos y exper-
imentales de Sñ, en función de la energía del haz, para tres espe-
sores de una lámina de carbono amorfo: 3, 6 y 10.5 ¡-tgfcrn2. Los
resultados obtenidos considerando que Ia densidad del carbono amorfo
vale 1.7 gl" " aparecen en línea punteada, mientras que los resultados
obtenidos si consideramos que dicha densidad vale 2 gl"^t aparecen en
línea continua. El comportamiento de Ef" para los diferentes espesores
en básicamente el mismo, dando valores mayores que Ia unidad que au-
mentan con Ia energra del plo-v*ectil y decrecen para mayores e.spesores
del blanco. Vemos, en definiti\¡a, que Ia comparación entre ios datos
experimentales y los cálcuios teóricos es satisfactoria.

En la fi.gura 4.11 observamos básicamente los mismos datos que en la
fi.gura 4.10, pero expresados en función del espesor de la lámina D, para
cuatro valores de la energía de la molécula (60, 80, 100 y 120 keV/amu).
Aparte de los datos de Ray et al. [7992]anteriormente descritos, en esta
figura hemos incluído un resultado correspondiente a una simulación de
Monte Carlo realizada por Farizon et aI. [1992], que corresponde a un
espesor no contemplado en las gráficas anteriores.

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



4.5. Pérdida de energía media 139

56

u (a.u.)

Figura 4.9: Dependencia de ,83 con Ia velocidad de una molécula de

Hl- que atraviesa láminas de carbono amorfo de diversos espesores: (a)
D:3 pglcm2,  (b)  ,  :6  p 'g /cmt v  ( " )  D:10.5 Ltg lcm2.Las l íneas
representan nuestros cálculos para tres orientaciones de la molécula:
paralela (- -), aleatoria (-) V perpendicular (- -). Hemos rep-
resentado los resultados experimentales de Ray et aI. ll99Z] (.) y una
simulación de Ray et aI. [1992] (n). Las líneas gruesas (finas) corre-
spond.en a una densidad del carbono amorfo de 2 gf crnu (t.Z g/"-').

Interaccion de haces de Hn+ (n=1,2,3) con laminas delgadas. Cristian Denton Zanello.

Tesis doctoral de la Universidad de Alicante. Tesi doctoral de la Universitat d'Alacant. 1997



L4A Interacción de moléculas Hj- con láminas delgadas
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Figura 4.10: -R3 en función de la energía del haz de Hl- que incide
sobr-e un blanco de carbono amorfo con orientación aleatoria. Hemos
considerado tres espesores del blanco: D :3 ¡L,gfcm2,6 ¡tgfcm2 y
70.5 ¡tgf crn2, y dos densidades del carbono amorfo: 2 gf crns (-) o 1.7
gl" t (. .-). Los símbolos representan datos experimentales de Ray eú
al. [1OOZ]: 3 p,gf crn2 (tr), 6 Lrglcrnz (o) y 10.5 p,glcwr2 (A), mientras
que la línea (- -) corresponde a una estimación teórica de Hay et
al. l |992l para 3 pglcm2.

Finalizamos este capítulo concluyendo que el tratamiento analítico
que hemos presentado, basado en el formalismo dieléctrico y la inclusión
de la dinámica de la explosión molecular, es adecuado para calcular el
valor medio dei poder de frenado de la molécula Hl- tras atravesar
láminas delgadas, pues nuestras predicciones concuerdan satisfactoria-
mente bien con los datos experimentales. También cabe destacar que
Ias principales discrepancias se observan para las láminas más delgadas,
independientemente de la veiocidad de la molécula, lo cual puede de-
berse a las dificultades experimentales para caracterizar adecuadamente
láminas muy delgadas. Lo anteriormente dicho es análogo a Io que se
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observa para la

3.
molécula Hl-, tal como se discutió al final del capítulo

1.4

t.2

1 0 0 2

D (vdc¡i)

Figura 4.11: Vaior de S para un haz de moléculas Hl- que incide con
orientación aleatoria sobre una lámina de carbono amorfo, representado
en función de su espesor D. Los resuitados corresponden a cuatro difer-
entes energras del haz: (") E: 60 keV/amu, (b) E : 80 keV/amu, (c)
-E : 100 kev/amu y (d) E : I20 keV/amu. La densidad dei carbono
amorfo es de 2 gl" t (-) 

" 
7.7 gf cm3 (' ' '). Los símbolos corresponden

a datos experimentales de Piay et al. 119921(o), cálculos de P'ay et al.

17992] (n) V una simuiación Monte Carlo de Farizon et aL 17992] (A).

t q l

1.0

.2

.0
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Conclusiones

En este trabajo hemos analizado varios aspectos relacionados con el

paso de moiéculas de Hf (n:1,2,3) a través de diversos materiales,

tales como aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre, con propiedades

dieléctricas muy diferentes.

Primeramente se describió en el capítulo 1 un método para modelar

Ia respuesta electrónica de los rnateriales. En este método se construye

la función de pérdida de energía (ELF) para cualquier valor de la energía

r,,,y del momento /c de las excitaciones, ajustando la ELF experimental

a k :0 por medio de una combinación lineal de ELF tipo \tlermin.

Usando esta función de respuesta, a través del formalismo dieiéctrico

hemos calculado el poder de frenado y el straggling electrónico de di-
versos materiales para protones. El acuerdo con los experimentos es

muy satisfactorio para el caso del poder de frenado y razonablemente
satisfactorio para el straggling.

En ei segundo capítulo hemos propuesto un modelo más realista
para describir el paso de protones por medios materiales. Hemos desar-

rollado un programa que calcula }a trayectoria que siguen los protones

en el medio frenante. Para ello usamos un código de simulación para

tener en cuenta la fuerza de autofrenado del protón (que varía con

el tiempo de acuerdo a stt velocidad instantánea) así como las fluc-

tuaciones en el frenado (cuantificadas por el straggling electrónico).

También hemos incluído en nuestro programa ei efecto de las colisiones
nucleares mediante un código de Monte Carlo, donde se sortean las dis-
tancias entre colisiones nucleares sucesivas y los ángulos de scattering
en cada colisión.

Con este programa hemos calculado las distribuciones de pérdida
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de energía que poseen los protones tras atravesar láminas de diferentes
materiales (aluminio, silicio, carbono amorfo y cobre) para el caso de
distintas energías de incidencia y espesores de las láminas. Dada la ver-
satilidad de nuestro programa hemos discutido la relevancia de incluir
o no las colisiones nucleares o de usar una fuerza de autofrenado que
se actualice con la velocidad instantánea y hemos encontrado que la
pérdida de energía del proyectil sí resulta afectada cuando la velocidad
de los protones es pequeña y el espesor de Ia lámina grande. La com-
paración entre nuestros cáIculos para ia distribución y e1 valor medio de
la pérdida de energra y los correspondientes resultados experimentales
muestra un acuerdo satisfactorio para una gran variedad de materiales
y un ampio rango de velocidades.

También hemos analizado las distribuciones angulares que poseen
los protones a1 salir de las láminas. Hemos encontrado que la dis-
persión angular que poseen estas distribuciones es mayor a medida que
aumenta el espesor. La dispersión angular se debe exclusivamente a las
colisiones nucleares, por Io tanto, si aumenta el espesor de la lámina, es
más probable que haya colisiones nucleares de mayor ángulo. Por otra
parte, también se aprecia que Ia dispersión angular es menor a mayores
velocidades de los protones. Comparando la dispersión anguiar entre
los cuatro materiales analizados, podemos concluir que mientras mayor
sea el número atómico del material, mayor será la dispersión angular
que experimentarán los protones.

En e1 capítulo 3 hemos estudiado ia evolución de los protones en
que se fragmenta una molécula de Hl' al viajar por láminas de carbono
amorfo y aluminio. Para analizar este caso, al programa desarrollado
en el capítuLo 2le hemos añadido la posibilidad de seguir ia evolución de
cada uno de los protones, así como los efectos de repulsión coulombiana
y de interferencia que aparecen en este sistema.

Con este nuevo programa hemos estudiado las distribuciones en-
ergéticas de los protones componentes de la molécuia de Hl-. Encon-
tramos que a medida que aumenta e} espesor ios protones se comportan
de manera no correlacionada, puesto que gran parte del viaje por el inte-
rior del material se encuentran separados entre sí. También observamos
que a altas velocidades la distribución energética tiene dos picos, mien-
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tras que a bajas velocidades consta de un solo pico. Este hecho se debe

a que a altas velocidades la explosión coulombiana es más importante
y, por lo tanto, el protón deiantero de la molécuia resulta acelerado
por esta fuerza y el posterior decelerado. La comparación con los ex-
perimentos, tanto de las distribuciones energéticas como de los valores

medios, resulta satisfactoria.
El anáüsis de la distribución angular que tienen los fragmentos de

ia molécula Ht a Ia salida de la iámina, no difiere del realizado en

el caso de protones individules dado que las colisiones nucleares que

experimentan cada uno de los protones (responsables de la dispersión

angular) fueron incluidas de manera no correlacionada.
El estudio de las distribuciones conjuntas en energía y ángulos' sep*

arando las contribuciones de las colisiones nucleares, explosión coulom-

biana e interacción electrónica, nos ha permitido discriminar el efecto

de cada uno de estos procesos por separado. De esta manera podemos

concluir que las colisiones nucleares son las responsables de Ia desviación
angular de ios fragmentos de ia moiécula; Ia explosión couiombiana es
Ia responsable de que las distribuciones energéticas tengan dos picos a

altas veiocidades (aunque no contribuye al vaior medio de la pérdida de

energía) y las interacciones electrónicas (fuerza de autofrenado y efec-

tos de interferencia) son las responsables de la energía media perdida

por la molécu-la.
El estudio de la separación entre los protones de Ia molécula de Hf

nos indica que este proceso está dominado por la explosión coulom*

biana. Por Io tanto, a mayores espesores de la lámina mayor es Ia

distancia de separación entre los protones. Si comparamos el caso de

dos velocidades distintas, pero el mismo tiempo de tránsito dentro de la

Iámina, se observa que cuanto mayor es la velocidad más grande será la

separación internuclear, debido a que en este caso Ia fuetza de repulsión

coulombiana está menos apantallada.
Para demostrar la versatilidad de nuestro programa hemos estudi-

ado la detección y la pérdida de energía de pares de protones cuyo eje in-

ternuclear es paralelo a Ia dirección de movimiento. Nuestro cálculo de

la fracción de pares de protones alineados muestra un excelente acuerdo
con los experimentos. También se observa un acuerdo razonable entre
Ios experimentos y nuestros cálculos correspondientes al valor medio de
Ia energía perdida por los pares alineados.
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En eI úItimo capítulo hemos analizado el valor medio del poder de
frenado de los protones que constituyen la molécula de H3ts tras atravesar
láminas de carbono amorfo. Para esto hemos usado un modeio analítico
donde el f¡enado se debe a las interacciones electrónicas con el medio
frenante y entre los protones, la cual depende de la separación d entre
los protones (que está determinada por la repulsión coulombiana). El
modelo analítico que hemos empleado para calcular el poder de frenado
de agragados está basado en el formalismo dieléctrico.

Usando este modelo analítico hemos estudiado el valor medio del
poder de frenado de la molécula de H3F, analizado su dependencia con
la orientación del plano de la molécula. Hemos encontrado que a ve-
Iocidades bajas el poder de frenado de la molécula es mayor cuando
el plano molecular es perpendicular a la velocidad, en comparación a
cuando es paralelo. A altas velocidades se encuentra el comportamiento
contrario.

Si se analiza el poder de frenado en función de Ia distancia en-
tre los protones para cada instante, se encuentra que para velocidades
pequeñas y determinadas distancias hay interferencia negativa (es de-
cir, el poder de frenado de ia molécula es menor que el de tres protones
individuales). Sin embargo, aI calcular el valor medio del poder de
frenado cuando la molécula atraviesa un dado espesor, este efecto de
interferencia negativa desaparece. Todos estos fenómenos pueden ex-
plicarse mediante un análisis detallado del potencial inducido por cada
protón en el medio. Se observa un buen acuerdo entre nuestros cálculos
para el poder de frenado y los resuitados experimentales.

En conclusión el programa que hemos desarrollado nos ha permitido
hacer un estudio detallado de la pérdida de energía de haces formados
por moléculas de HI (" : !,2,3) y pretendemos seguir ampliándolo
para considerar el caso de moléculas heteronucleares (HeH+), clusters
(Sir, C66), etc. También pensamos que es posible incorporar procesos
de captura y pérdida de electrones por parte de los proyectiles mien-
tras viajan a través del material. Y, por supuesto, abordaríamos estos
estudios en diferentes materiales.
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Apéndice A

llnidades atómicas

El sistema de unidades atómicas (a.u.) se introduce pol conveniencia

para simpüficar la escritura de muchas expresiones en las cnales apare-

cen con frecuencia diversas combinaciones de las mismas constantes,

las cuales son:

o masa del electrón, rn

o valor absoluto de Ia carga del electrón, e

o constante de Planck reducida, fi': hl(2x).

Por ello se toman estas magnitudes como las fundamentales en este

sistema, de modo que en é1 se verifica que:

(A  1)

1o cual simplifica notabiemente Ia escritura de las expresiones y agiliza

enormemente todos los cálculos.
En la siguiente tabla se presenta, en la primera columna, Ia definición

de las unidades atómicas de algunas magnitudes que se emplean con

frecuencia. En la segunda columna aparece su expresión en términos

de las constantes ffi, € y ñ; en algunos casos también se dan sus valores

numéricos en otros sistemas de unidades en los cuales también suelen

expresarese habitualmente. Por último, en la tercera columaa, se da el

correspondiente valor en el Sistema Internacional.
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L48 Unidades atómicas

Tabla 4.1: Definición de las unidades atómicas de alqufias masnitudes
que se emplean con frecuencia.

1 a.u. de masa
(masa del electrón)

n'L 9.11 10-ó1 kg

1 a.u. de carga
(carga del electrón)

1.60 10- le  c

1 a.u. de energía
(2 veces la energía del
estado fundamental

del átomo de hidrógeno)

hartree : rnea lttz
: 27 .27  eY

4.36 10-16 J

1 a.u. de distancia
(radio de Ia primera
órbita de Bohr del

átomo de hidrógeno)

ao: Fr- /me'
:0 .529 A

5.29 10-1r  m

1 a.u. de velocidad
(velocidad de la luz en el
vacío, c, multiplicada por
constante de estructnra

f rna,  a:71737.077)

ez f  h, :  c l87.A77 2.19 106 m/s

1 a.u. de tiempo
(2n-veces el período de1

electrón en el estado funda-
mental del átomo de hidróseno

13 f rnea 2 .2410 - t '  s
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Es habitual en Física tener que manejar velocidades y energías
cinéticas, estando, estas últimas) expresadas en electronvoltios o al-
guno de sus múltiplos. Por ello, a continuación se relacionan dichas
magnitudes involucrando unidades atómicas.

Dado un ion de número másico M , atya velocidad es '2,' (expresada
en unidades atómicas), su energía cinética (expresada en keV) está dada
por:

E(keV) :25 M u2(" . r . ) (A.2)

Esta relación se deriva de ia expresión bien conocida, .E : mu2 /2, Y
teniendo en cuenta que la masa del ion, en unidades atómicas, está dada
por 1823M. Análogamente, para el caso de un electrón, tendríamos:

E(eV) :  13.6 ' " -2(a.u. ) (A.3)
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Apéndice B

Unidades del espesor

Es habitual encontrar que en los trabajos experimentaies se exprese

el espesor D de una lámina en unidades de pgl" '. Esto se debe a
que ei procedimiento usual para caracterizar ias láminas, consiste en
pesarlas y, conociendo 1a superfi.cie de éstas, es posible calcular la masa
por unidad de área.

Para obtener el espesor D en unidades de iongitud [A o a.u.] es

necesario usar la siguiente relación:

D lA) - 
D U'q|"ry?l ,o'\ '/ p lglcm")

(B  1)

(B 2)
D l ' ,o  / " rn2l  1 02

D l o r r ' l  :
n la l"rn31 0 5?q

donde p es la densidad deI material en unidades de gl.^t.

Conviene notar que para algrinos materiales la densidad es un valor

bien conocido, pero hay otros materiales, como el carbono amorfo,

donde Ia densidad del material no está bien definida, sino que depende
delmétododefabr icac iónyvar íadesde P-1.7 g l "  "  hasta 2gf  crn3.
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