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A
Cédigos

A.l
Solucdo da equacdao de movimento pelo algoritmo de Verlet

A evolucdo de um sistema de particulas classico fica determinada se a

equacdo de movimento, as posicdes e as velocidades iniciais sdo conhecidas.

O algoritmo de Verlet € um método pratico para resolver numericamente a
equacdo de movimento calculando as novas posicdes e velocidades passo a passo

a partir da posicdo e velocidade no momento inicial [51].

A equacdo de movimento classica € uma equacdo diferencial de segunda

ordem 7(t) = F(r)/m que pode ser reduzida a duas equa¢des de primeira ordem.

Elas sdo:
r(t) = v(t) (A-1)
uw:Fip) (A-2)

Um algoritmo de diferencas finitas pode ser montado utilizando a expansio
de Taylor da fun¢&o posicdo r(t+h):
2

r(t+h)=r(t)+ hr(t) + %r(t) + O(h*) (A-3)

Utilizando v(t) no lugar de 7 e a 2° Lei de Newton 7 = F'/m, tem-se:

r(t+h)=r(t)+ ho(t) + %QW +O(h?) (A-4)

A expansdo de v(t + h) nos conduz a:

v@+m—v@+nuﬂ+§ua+om% (A-5)

Podemos usar F/m para eliminar ©, mas ainda assim necessitamos desen-
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volver uma expressdo para ¥ em termos de quantidades conhecidas. Isto pode ser
feito através de v(t + h):

ot +h) =0(t) + hii(t) + O(h?) (A-6)

re-ordenando e multiplicando por h/2 obtém-se:

h? h
W2y b
i(t) = 5

5 [0(t + k) — (1)) + O(h?) (A-T)

A expressdo para v(t + h) transforma-se entdo em:
v(t+h) =v(t) + ho(t) + B (0(t + h) —0(t)) + O(h?) (A-8)
Usando a equacdo de movimento, esta pode ser escrita como:

v(t + h) = v(t) + Qi [F(z(t+h)) + F(x(t)] + O(h?) (A-9)

m

Esquematicamente, o algoritmo de Verlet para as velocidades é: dado um
valor conhecido da posicdo r;, velocidade v; e uma expressdo para a forca F(r(t)),

Passo 1: Determinar

Tiv1 =715 + h”UZ‘ + hQF(TJ/Qm (A—lO)
Passo 2: Calcular
F(rit1) (A-11)
Passo 3: Determinar
1 = Vi e [F(r1) + i) (A-12)
Vi+1 = U; 2m T i1 =

Apés os pardmetros para uma nova posicdo terem sido calculados, volta-se

ao passo 1.
O diagrama de blocos do programa principal é apresentado na figura A.1.

Trés subrotinas adicionais foram desenvolvidas. Uma primeira subrotina
permite determinar o valor da forca originada pelo campo elétrico formado pelo
traco usando um referencial localizado ao longo do traco (Fig.A.2 ); como o traco
é formado pelo infratraco (traco positivo) e ultratraco (negativo), duas subrotinas
independentes foram escritas para cada um destes e sdo apresentadas nas figuras

A.3 e A.4 respectivamente.
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=0 w0, 20

h=001ps

t =10 ps
N = tih

=0
Winicial(xo, V}{('I) Wy VT
Forga (t, R 1) Ry(1).Rz{1}) FAT)FY(1) FL(T))

(Fx(i - 17 h2f27m) + R(i -1)
] (Fy(i -1/ h2/27m) + Ryfi -1)
Rz(i) = Wz{i -1)*h +(Fz(i -1)*h2i2*m) + Rz(i -1)

Vi) = (R 1) + X027 m + Wi -1)
Wli) = HE(EY G -1) + FY 2o m + Wi -1)
Vi) = h(FZ{ -1) + FZ{)2'm + vz(i -1)

Ainal = Rl
Yinal = Ryl
Zfinal = Rz|
WVidinal = W)
Wifinal = Wyl M)
Wafinal = Vz[M)

= = Z

Figura A.1: Diagrama de blocos do programa principal

127
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For

ca

qs = Zeq +{g-Zeq) EXP-s/w1)

Se=f{qgs)
bima = f (gs)
lambda = Ci Sefl
Fp=w? bmax

Emax =

filbmax)

rmax = 0.99 Emax/DENS
FEn = rmaxf{qeff wa)
Rho = lambdaf (Pl Rp?)

Trago positivo
{Compaonentes da forga)

Wall (%)
Val2 [yl
Val3 (Z)

Trago negativo

{Companentes da forga)

Wald (x)
Wald [y
Walb (Z)

3

r

FX =Val
FY = Val
FZ=‘al

1+ Vald
2+ Vals
3+ \Valg

Figura A.2: Subrotina Forga.
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Traco positivo

Raiol =rdr
Rhoposi = Rho exp(- t/ taop})

p1="1T1dPhi

Phi =p1 dPhi

Rx = x Cos(Theta) — z Sin{Theta) — Raio1 Cos{Phi)
Ry = v —Raio1 Sin(Phi)

Rz = & +x Sin{Theta) + z Cos(Theta)

R=sgt( R+ Ry2 + R#2)

Qo = x + 5 Sin{Theta) — Raio1 Cos{Theta) Cos(Phi)
Qz = 7+ 5 Cos(Theta} + Raio1 Sin{Theta) Cos(Phi)

Vall = Vall + Rhoposi Qx Raiol dr ds dPhif R%2
Val2 = Val2 + Rhoposi Ry Raio1 dr ds dPhif R32
Val3 = Val3 + Rhoposi Qz Raio1 dr ds dPhif R32

Figura A.3: Subrotina trago positivo.

Traco negativo

(Traco negativo)
rz= n, dr

Raio2 =r2dr
Rhonega = Rho exp(- ttaon) (2 -1)/{1 — (Rp/RnI"-2) (Rpfraio2)n

p2=1T1dPhi

Phi2 = p2 dPhi

Rx = x Cos(Theta) — z Sin(Theta) — Raio2 Cos(Phi2)
Ry = v — Raio2 Sin(Phi2)

Rz = 5+ Sin{Theta) + z Cos(Theta)

R =sqrt [ R + Ry? + R7?)

Q¢ = x + g Sin{Theta) — Raio2 Cos(Theta) Cos(PhiZ)
Qz = z + g Cos{Theta) + Raio2 Sin(Theta) Cos(Phi2)

Vald = Vald + Rhonega Qx RaioZ dr ds dPhil R32
Valb = Val5 + Rhonega Ry Raio2 dr ds dPhif R32
Valb = Val6 + Rhonega Qz Raio2 dr ds dPhil R32

Figura A.4: Subrotina trago negativo.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0220957/CA


PUC-RIo - Certificagao Digital N° 0220957/CA

Algoritmo 130

A.2
Estrutura do programa CoboldPC

Na figura A.5 pode-se ver o diagrama do programa utilizado pelo CoboldPC

para a aquisicdo e anéalise de dados.

Inicia
CoboldPC

Define coordenadas
Define parédmetros
Define condigdes
Define espectros

.
r Comeca adquisicdo
DAQDLL
. L& de
arquivo Mo L
L& um evento
do sistema DAQ
Sim ¥
¥ Guarda os dados
: do List-Mode
L& um evento do arquivo ne arguivo
List-Mode e 3
copia os dados )
Copia os dados
do List-hMode
Verifica condigdes
v
Tipo de espectro
Para a
adguisicéo
hostra
espectro

Fara
CoboldPC

Figura A.5: Diagrama de blocos que o ColboldPC utiliza.
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B
Programas utilizados

B.1
SRIM

O programa SRIM é formado por dois sub-programas: o “Stopping Power”
e o TRIM ("Transport and Range of lons in Matter"). O programa foi elaborado
por J.P. Ziegler, J.P. Biersack e U. Littmark e tornou-se uma ferramenta muito

atil no estudo das interacdes projétil-sélido.

Este cédigo pode, para energias incidentes de 10 eV a 10 GeV, simular o
alcance do ion e a perda de energia por unidade de comprimento. As distribuicdes
angulares e de energia dos ions espalhados e transmitidos também podem ser

calculadas.

Os parametros iniciais do alvo sdo: a densidade, a espessura e a composicdo
quimica. Para um alvo composto de varios elementos a regra de Bragg é usada
para determinar a perda de energia. Os resultados variam na ordem de 15% com

relacdo aos resultados experimentais.

O projétil perde energia em quantidades discretas durante as colisGes binarias
e continuamente entre as colisdes binarias, até que sua energia esteja abaixo de
um valor pré-estabelecido ou que saia do material. As perdas de energia discretas
nas colisdes binarias contribuem para a perda de energia nuclear enquanto que as
perdas continuas entre as colisoes binarias contribuem para a perda de energia

eletrénica.

O programa utiliza 0 método de Monte Carlo para simular as trajetérias de

um grande nimero de projéteis no alvo.
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B.2
CasP

O programa CasP (Convolution approximation for swift Particles) versdo
3.1, desenvolvido por P.L. Grande e G. Schiwietz [67-70], calcula apenas a perda
de energia eletronica através de calculos de transferéncia de energia eletronica Q.
(devido a excitacdo e a ionizacdo dos atomos do alvo) para cada um dos diferentes
valores de pardmetro de impacto b na colisdo. A secdo de choque total devido a
perda de energia eletronica S, é determinada a partir de Q.(b).

“#- Convolution Approximation by P.L.Grande and G.Schiw... g@
Basic Mode | Expert Options | Abaut | Info
s
Foestet izl Basio Mode  Expert Dptions | Apou |
Zp 7 2 & Info
Convollion Approsimation |- Projectie Scresning
Energy [121 ke " PCA [Perhubative) " pone [resel]
per nucleon (& LICA (Unitary) " ‘fukawa / Bohr
" single-zeta
Chemical formula Further Target Datar .
Integrated Results - & general fincl. DHFS),
H20 J Compound ~ " mean charge state || | general screening
[~ GasTarget  che tate scan Projecti Data
> [T
[ Relativisic canection i
- Elell ety m |5 ¥ use DHFS scieening funclion
Impact-Parameter and Integration S election
CasP 3.7 T peouy
oK. Cancel
. . v Automatic b select
“Wiite to File |uca.dat [ Default name brmir S =
4 of points bmax 4 || |t foun
L hd
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Figura B.1: CasP

A computacio de (), e de S, leva em conta uma funcdo de blindagem do
projétil que pode ser pré-definida na opcdo “projectile-screening function”, ou seja,
CasP calcula o poder de freamento para cada estado de carga do projétil. Feito o
calculo, pode-se optar pelo valor de taxa de perda de energia correspondente ao

estado de carga médio.

O programa CasP faz uso de aproximacdes para realizar os calculos; a
aproximacdo de convolucdo unitaria UCA é uma teoria ndo linear ja que inclui
os termos de Bloch na perda de energia. Conseqiientemente, para projéteis total-
mente ionizados, os resultados ndo escalam com o quadrado da carga do projétil

(como acontece para a maioria das teorias quanticas de primeira ordem).

A captura eletronica e ciclos de perda podem ser importantes para energias
perto ou abaixo da velocidade na qual a velocidade do projétil é igual a velocidade
orbital dos elétrons (aproximadamente 25 keV/u para as bandas de valéncia). Para
velocidades do projétil mais elevadas, a transferéncia de energia para os elétrons

do alvo se torna o processo dominante no mecanismo de reducdo de velocidade
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dos ions.

A opcio da aproximacdo UCA inclui uma aproximacio para o formalismo de
pacote de onda de Bloch. Cada elétron é contado s6 uma vez em uma colisdo e

s3o restringidas as probabilidades de ionizacdo a um maximo de 100%.

A opcdo PCA é uma aproximacdo que depende do pardmetro de impacto
na primeira aproximacdo de Bohr (teoria da perturbacdo da 1% ordem, fregiien-
temente denominada aproximacdo semi-classica). Esta aproximacao é baseada na
suposicdo de um movimento retilineo do projétil, contanto que o projétil tenha
alguns keV/u.

Na janela principal do programa, figura B.1, o projétil é definido pelo seu
namero atdémico Z e a sua relacdo energia/massa dada em unidades keV/u. O
alvo é especificado pelo simbolo do elemento quimico ou, se for molecular, pela

sua férmula.

Na janela “Expert Options’ pode-se escolher uma das duas aproximacgdes
mencionadas anteriormente. Nos nossos célculos usou-se a UCA. Na regido de
“Projectile screening’, se for marcado “general’, surge uma janela na qual o estado

de carga inicial do projétil deve ser definido.

B.3
CoboldPC

No inicio da execucdo do programa surge uma janela similar a da figura B.2.
Existem duas maneiras de interacdo: através dos bot&es da barra de ferramentas ou
por uma ordem na linha de comandos localizada na parte inferior da tela. Para dar
inicio a aquisicdo, executa-se um arquivo de extens3o ccf (nome.ccf) da seguinte

forma:

1. na linha de comandos escreve-se a ordem execute nome.ccf (enter); pode-

se alternativamente usar a barra com o comando execute.
2. na caixa de didlogo que surge, seleciona-se o diretério e o nome. ccf.

Em outra janela de dialogo, figura B.2, o usuério deve definir o tipo de sessio:

— leitura de um arquivo previamente adquirido ListModeFile, ou
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[ Untitled - CoboldPC (B[]
Fle Edt View Help

D& - 68 - | & O O | ][ pegereto -\mé\?w|@f\@\|@|
L=l

New

Select HewFunction Type | Riead from Listhtad File | Aead fom Hardware |

@ Read from Listhode File

" Read from Hardware

Cancelar

h
2| =

For Help. press F1 CAP [NUM 135719

Figura B.2: Janela do CoboldPC

— leitura a partir do Hardware, neste caso o usuério pode adquirir os dados

em formato ListModeFile (nome . 1mf).

O programa automaticamente adquire e gera os espectros que previamente
foram definidos no nome. ccf; estes ficam visiveis durante toda a aquisicdo. Para
observar os diferentes espectros use as opcdes da barra, os botdes (+/-) do bloco

numeérico, ou a linha de comandos (view).

A seguir alguns comandos freqiientes:

start inicia a aquisicao

pause para a aquisicao

stop encerra a aquisicao

view 2 mostra o espectro 2

cur mostra um marcador para observar as coordenadas no espec-
tro

exp expande o espectro usando o cursor para determinar a area

fit ajusta uma funcao ao espectro

int fornece o valor de uma area definida no espectro

update atualiza o espectro que estd sendo mostrado
clear all apaga os espectros

O tratamento de dados é feito de acordo com as necessidades especificas

e, para isso, deve-se modificar o arquivo DAN.d11 escrito em linguagem FORTRAN.
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B.4
FileZilla

O software FileZilla permite transferir os arquivos tipo “Modelo.f90" para
o diretério do “usudrio” no LNCC. Depois de executar o programa, as caixas de

didlogo devem ser preenchidas assim:

Address:  sftp://itaipava.lncc.br
User: “usuario”

Password: *¥*¥**
Port: 22

Uma vez feito isso, pode-se realizar o intercdmbio dos arquivos com um

simples arraste dos arquivos entre a pasta do LNCC e a pasta do PC.

2 FileZilla - Connected to itaipava Ince. br [[=1x]
Fie Edt Transler View Queue Server Help

|- m=aAERroERrR|? H Addrass: Usar Password po: [ [ Duickgonnect¥]

ot Diectop lising sucoessill |
Status: Retiieving directory listing
(Command: o
[Response: Remote working directory is now /pii/extemos/primid
(Command: LsT
Fesponse: Sucessfully received 1 items
Status: Directomy listing successful h
Local Site: [ C:4Peter0 A TesistyFiny | [ Remote Sie: [ /privestemas pimid |
ER=EG =] [[Filename _~ [ Fiesize | Filelype [Date [ Time [ Peimissions
[ “{) Debug [=)
Vit 1| Eenia Pastadear. 05/22/aa.. 1955  dimaw
Winais
) whinal L‘
Flename [ Filesize [ Filetype [ Last Modii
() Debug Pasta de aiquives  5/20/aasa
im 130 BKE Farhian 90 Free 5/22/aa2a
e immak. 4KB  Makefile 5¢20/aaaa
2 VFinmdp KB O+ 5Woksp.. 5/22/aaca
kil =l
1 folder and 3 fles with 47545 bytes 1 folder,
Local Filename. [ Size |_Direction_| Remote Filename Host Status
Fleady af [ I [ [Queue: Obytes & @
B Iniciar| 4 (3 @ * §) Servidor nio encontr... | [ Adobe Acrabat Prafes,. | I OiginPro 7.5 - Crg., | (23 Tesis [ FiteZitla - Connos. Desktop [« 1034

Figura B.3: FileZilla

B.5
Putty

Este programa permite administrar o computador no LNCC, definido em
um ambiente Unix. Uma vez na janela do Putty, no espaco correspondente a Host
Name, digite “itaipava.lncc.br’ e depois clique em Open, logo aparece uma janela
preta com a seguinte mensagem: Login as:, digite “usudrio”; a seguir forneca a

senha.
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A seguir os principais comandos usados:

logout

man

cd

Is -1

rm “nome”

rkdir “nome”

ps -u

dos2unix modelo.f90 > n1.f90

fo0 n1.f90 -0 modelo
./modelo

./modelo &

kill PID
gzip dado.dat

para sair

ajuda

permite trocar de diretério

lista os arquivos

apaga arquivo

cria um diretério

lista os processos do usuario

permite adicionar um fim de linha ao arquivo “mod-
elo.f90"e o renomea para “n1.f90"

cria o arquivo executavel

executa o arquivo “modelo”

executa o arquivo e permite continuar executando
outros comandos

anula o trabalho com numeracio PID

comprime 0 arquivo
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Agregados l6nicos

C.1
Agregados iGnicos

Define-se um agregado como como um conjunto de particulas (4tomos
ou moléculas). Os agregados se subdividem de acordo com os tipos de dtomos
que os compdem e pela natureza da ligacdo destes [71]; por exemplo: agregados

metalicos, i6nicos, moleculares, de semicondutores, de gases raros.

A formacdo de agregados idnicos é outra questdo que ainda ndo tem uma

resposta bem definida. Existem trés mecanismos de formacdo de agregados [30,72]:

1. O primeiro & chamado de emissdo simples. Sup&e-se que exista agregados de
moléculas pré-formadas na superficie do alvo e que a energia de dissociacdo
da molécula é grande em comparacio com a energia de ligacdo a superficie.

E esta diferenca de energias que permite a ejecdo das moléculas intactas.

2. Para sistemas como metais e semicondutores, a energia de dissociacdo
de uma molécula € menor que a energia de ligacdo superficial. Assim, as
moléculas ejetadas podem interagir entre elas em uma regido acima da
superficie do sélido e formar agregados por um processo de recombinac3o.
Neste mecanismo, os atomos n3o precisam ser emitidos de sitios contiguos

na superficie.

3. O daltimo mecanismo é essencialmente um mecanismo hibrido dos dois

anteriores (ejecdo intacta e recombinac3o).

C1l1
Propriedades dos agregados i6nicos

Um dos aspectos fascinantes dos agregados é a evolucdo das propriedades

em funcdo de seus tamanhos. Existe uma teoria que descreve esta evolucdo. A
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teoria de aproximacdo de agregados esféricos (Spherical Clusters Approximation
SCA) considera um agregado formado por N atomos ou moléculas como sendo

uma esfera.

O volume de um agregado é considerado como sendo o produto entre o

volume de um atomo e o nimero de dtomos que formam o agregado:
Ve=NV, (C-1)

introduzindo o raio atémico, tem-se:

4
R} = g”Ri (C-2)

4
-
3

ap6s reordenar os termos, determina-se o raio de um agregado:
R.= N'3R, (C-3)
A area superficial de um agregado é portanto:

S, = 4nR? = 4w (N'R,)" = N*/33, (C-4)

C.1.2
Formacio de agregados i6nicos de agua

Dependendo do tipo de material e do tipo de experimento, agregados iénicos
positivos e negativos podem ser formados a partir de clusters neutros seja por

impacto de elétrons ou por fotoionizac3o.

A ionizacdo de agregados neutros por impacto de elétrons vem acompanhada
de uma fragmentacdo do agregado devido a uma mudanca na geometria e ao
excesso de energia envolvida na ionizacdo. Para um agregado de tipo Ay, temos

que:
An+e (E(b) = (AN +2e” — (A, ) +An+2e — ...

O estudo dos agregados de agua iniciou-se em 1950, utilizando técnicas como
espectroscopia IR ou espectrometria de massa. As espécies idnicas medidas num
espectrometro de massa sdo agregados protonados (H20),H™, estes agregados
sdo constituidos por um ion hidrénio (H3O"). Assim, o agregado (H,0),H™
pode-se considerar como (H307)(H30),_1.
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Segundo Johnston [71] as secBes de choque de ionizacdo dos agregados sdo

aproximadamente constantes, este foi o critério adotado para os nossos célculos.
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