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A

Códigos

A.1
Solução da equação de movimento pelo algoritmo de Verlet

A evolução de um sistema de partículas clássico �ca determinada se a

equação de movimento, as posições e as velocidades iniciais são conhecidas.

O algoritmo de Verlet é um método prático para resolver numericamente a

equação de movimento calculando as novas posições e velocidades passo a passo

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

A equação de movimento clássica é uma equação diferencial de segunda

ordem r̈(t) = F (r)/m que pode ser reduzida a duas equações de primeira ordem.

Elas são:

ṙ(t) = v(t) (A-1)

e

v̇(t) =
F (r(t))

m
(A-2)

Um algoritmo de diferenças �nitas pode ser montado utilizando a expansão

de Taylor da função posição r(t+h):

r(t + h) = r(t) + hṙ(t) +
h2

2
r̈(t) + O(h3) (A-3)

Utilizando v(t) no lugar de ṙ e a 2a Lei de Newton r̈ = F/m, tem-se:

r(t + h) = r(t) + hv(t) +
h2

2

F (r(t))

m
+ O(h3) (A-4)

A expansão de v(t + h) nos conduz a:

v(t + h) = v(t) + hv̇(t) +
h2

2
v̈(t) + O(h3) (A-5)

Podemos usar F/m para eliminar v̇, mas ainda assim necessitamos desen-
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volver uma expressão para v̈ em termos de quantidades conhecidas. Isto pode ser

feito através de v̇(t + h):

v̇(t + h) = v̇(t) + hv̈(t) + O(h2) (A-6)

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

h2

2
v̈(t) =

h

2
[v̇(t + h)− v̇(t)] + O(h3) (A-7)

A expressão para v(t + h) transforma-se então em:

v(t + h) = v(t) + hv̇(t) +
h

2
(v̇(t + h)− v̇(t)) + O(h3) (A-8)

Usando a equação de movimento, esta pode ser escrita como:

v(t + h) = v(t) +
h

2m
[F (x(t + h)) + F (x(t))] + O(h3) (A-9)

Esquematicamente, o algoritmo de Verlet para as velocidades é: dado um

valor conhecido da posição ri, velocidade vi e uma expressão para a força F(r(t)),

Passo 1: Determinar

ri+1 = ri + hvi + h2F (ri)/2m (A-10)

Passo 2: Calcular

F (ri+1) (A-11)

Passo 3: Determinar

vi+1 = vi +
h

2m
[F (ri) + F (ri+1)] (A-12)

Após os parâmetros para uma nova posição terem sido calculados, volta-se

ao passo 1.

O diagrama de blocos do programa principal é apresentado na �gura A.1.

Três subrotinas adicionais foram desenvolvidas. Uma primeira subrotina

permite determinar o valor da força originada pelo campo elétrico formado pelo

traço usando um referencial localizado ao longo do traço (Fig.A.2 ); como o traço

é formado pelo infratraço (traço positivo) e ultratraço (negativo), duas subrotinas

independentes foram escritas para cada um destes e são apresentadas nas �guras

A.3 e A.4 respectivamente.
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Figura A.1: Diagrama de blocos do programa principal
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Figura A.2: Subrotina Força.
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Figura A.3: Subrotina traço positivo.

Figura A.4: Subrotina traço negativo.
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A.2
Estrutura do programa CoboldPC

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

para a aquisição e análise de dados.

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 Ions in Matter"). O programa foi elaborado

por J.P. Ziegler, J.P. Biersack e U. Littmark e tornou-se uma ferramenta muito

útil no estudo das interações projétil-sólido.

Este código pode, para energias incidentes de 10 eV a 10 GeV, simular o

alcance do íon e a perda de energia por unidade de comprimento. As distribuições

angulares e de energia dos íons espalhados e transmitidos também podem ser

calculadas.

Os parâmetros iniciais do alvo são: a densidade, a espessura e a composição

química. Para um alvo composto de vários elementos a regra de Bragg é usada

para determinar a perda de energia. Os resultados variam na ordem de 15% com

relação aos resultados experimentais.

O projétil perde energia em quantidades discretas durante as colisões binárias

e continuamente entre as colisões binárias, até que sua energia esteja abaixo de

um valor pré-estabelecido ou que saia do material. As perdas de energia discretas

nas colisões binárias contribuem para a perda de energia nuclear enquanto que as

perdas contínuas entre as colisoes binárias contribuem para a perda de energia

eletrônica.

O programa utiliza o método de Monte Carlo para simular as trajetórias de

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

O programa CasP (Convolution approximation for swift Particles) versão

3.1, desenvolvido por P.L. Grande e G. Schiwietz [67�70], calcula apenas a perda

de energia eletrônica através de cálculos de transferência de energia eletrônica Qe

(devido à excitação e a ionização dos átomos do alvo) para cada um dos diferentes

valores de parâmetro de impacto b na colisão. A seção de choque total devido a

perda de energia eletrônica Se é determinada a partir de Qe(b).

Figura B.1: CasP

A computação de Qe e de Se leva em conta uma função de blindagem do

projétil que pode ser pré-de�nida na opção �projectile�screening function�, ou seja,

CasP calcula o poder de freamento para cada estado de carga do projétil. Feito o

cálculo, pode-se optar pelo valor de taxa de perda de energia correspondente ao

estado de carga médio.

O programa CasP faz uso de aproximações para realizar os cálculos; a

aproximação de convolução unitária UCA é uma teoria não linear já que inclui

os termos de Bloch na perda de energia. Conseqüentemente, para projéteis total-

mente ionizados, os resultados não escalam com o quadrado da carga do projétil

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

A captura eletrônica e ciclos de perda podem ser importantes para energias

perto ou abaixo da velocidade na qual a velocidade do projétil é igual à velocidade

orbital dos elétrons (aproximadamente 25 keV/u para as bandas de valência). Para

velocidades do projétil mais elevadas, a transferência de energia para os elétrons

do alvo se torna o processo dominante no mecanismo de redução de velocidade
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dos íons.

A opção da aproximação UCA inclui uma aproximação para o formalismo de

pacote de onda de Bloch. Cada elétron é contado só uma vez em uma colisão e

são restringidas as probabilidades de ionização a um máximo de 100%.

A opção PCA é uma aproximação que depende do parâmetro de impacto

na primeira aproximação de Bohr (teoria da perturbação da 1a ordem, freqüen-

temente denominada aproximação semi-clássica). Esta aproximação é baseada na

suposição de um movimento retilíneo do projétil, contanto que o projétil tenha

alguns keV/u.

Na janela principal do programa, �gura B.1, o projétil é de�nido pelo seu

número atômico Z e a sua relação energia/massa dada em unidades keV/u. O

alvo é especi�cado pelo símbolo do elemento químico ou, se for molecular, pela

sua fórmula.

Na janela �Expert_Options� pode-se escolher uma das duas aproximações

mencionadas anteriormente. Nos nossos cálculos usou-se a UCA. Na região de

�Projectile screening�, se for marcado �general�, surge uma janela na qual o estado

de carga inicial do projétil deve ser de�nido.

B.3
CoboldPC

No início da execução do programa surge uma janela similar a da �gura B.2.

Existem duas maneiras de interação: através dos botões da barra de ferramentas ou

por uma ordem na linha de comandos localizada na parte inferior da tela. Para dar

início à aquisição, executa-se um arquivo de extensão 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 diálogo que surge, seleciona-se o diretório e o nome.ccf.

Em outra janela de diálogo, �gura B.2, o usuário deve de�nir o tipo de sessão:

� leitura de um arquivo previamente adquirido ListModeFile, ou
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Figura B.2: Janela do CoboldPC

� leitura a partir do Hardware, neste caso o usuário pode adquirir os dados

em formato ListModeFile (nome.lmf).

O programa automaticamente adquire e gera os espectros que previamente

foram de�nidos no nome.ccf; estes �cam visíveis durante toda à aquisição. Para

observar os diferentes espectros use as opções da barra, os botões (+/-) do bloco

numérico, ou a linha de comandos (view).

A seguir alguns comandos freqüentes:

start inicia a aquisição
pause pára a aquisição
stop encerra a aquisição
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 área
�t ajusta uma função ao espectro
int fornece o valor de uma área de�nida no espectro
update atualiza o espectro que está sendo mostrado
clear all apaga os espectros

O tratamento de dados é feito de acordo com as necessidades especí�cas

e, para isso, deve-se modi�car o arquivo DAN.dll escrito em linguagem FORTRAN.
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B.4
FileZilla

O software FileZilla permite transferir os arquivos tipo �Modelo.f90� para

o diretório do �usuário� no LNCC. Depois de executar o programa, as caixas de

diálogo devem ser preenchidas assim:

Address: sftp://itaipava.lncc.br
User: �usuário�

Password: *****
Port: 22

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

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

Figura B.3: FileZilla

B.5
Putty

Este programa permite administrar o computador no LNCC, de�nido em

um ambiente Unix. Uma vez na janela do Putty, no espaço 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 �usuário�; a seguir forneça a

senha.
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A seguir os principais comandos usados:
logout para sair

man ajuda

cd permite trocar de diretório

ls -l lista os arquivos

rm �nome� apaga arquivo

rkdir �nome� cria um diretório

ps -u lista os processos do usuário

dos2unix modelo.f90 > n1.f90 permite adicionar um �m de linha ao arquivo �mod-

elo.f90�e o renomea para �n1.f90�

f90 n1.f90 -o modelo cria o arquivo executável

./modelo executa o arquivo �modelo�

./modelo & executa o arquivo e permite continuar executando

outros comandos

kill PID anula o trabalho com numeração PID

gzip dado.dat comprime o arquivo
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Agregados Iônicos

C.1
Agregados iônicos

De�ne-se um agregado como como um conjunto de partículas (átomos

ou moléculas). Os agregados se subdividem de acordo com os tipos de átomos

que os compõem e pela natureza da ligação destes [71]; por exemplo: agregados

metálicos, iônicos, moleculares, de semicondutores, de gases raros.

A formação de agregados iônicos é outra questão que ainda não tem uma

resposta bem de�nida. Existem três mecanismos de formação de agregados [30,72]:

1. O primeiro é chamado de emissão simples. Supõe-se que exista agregados de

moléculas pré-formadas na superfície do alvo e que a energia de dissociação

da molécula é grande em comparação com a energia de ligação à superfície.

É esta diferença de energias que permite a ejeção das moléculas intactas.

2. Para sistemas como metais e semicondutores, a energia de dissociação

de uma molécula é menor que a energia de ligação super�cial. Assim, as

moléculas ejetadas podem interagir entre elas em uma região acima da

superfície do sólido e formar agregados por um processo de recombinação.

Neste mecanismo, os átomos não precisam ser emitidos de sítios contíguos

na superfície.

3. O último mecanismo é essencialmente um mecanismo híbrido dos dois

anteriores (ejeção intacta e recombinação).

C.1.1
Propriedades dos agregados iônicos

Um dos aspectos fascinantes dos agregados é a evolução das propriedades

em função de seus tamanhos. Existe uma teoria que descreve esta evolução. A

DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0220957/CA



Agregados Iônicos 138

teoria de aproximação de agregados esféricos (Spherical Clusters Approximation

SCA) considera um agregado formado por N átomos ou moléculas como sendo

uma esfera.

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

volume de um átomo e o número de átomos que formam o agregado:

Vc = NVa (C-1)

introduzindo o raio atômico, tem-se:

4

3
πR3

c =
4

3
πR3

a (C-2)

após reordenar os termos, determina-se o raio de um agregado:

Rc = N1/3Ra (C-3)

A área super�cial de um agregado é portanto:

Sc = 4πR2
c = 4π

(
N1/3Ra

)2
= N2/3Sa (C-4)

C.1.2
Formação de agregados iônicos de água

Dependendo do tipo de material e do tipo de experimento, agregados iônicos

positivos e negativos podem ser formados a partir de clusters neutros seja por

impacto de elétrons ou por fotoionização.

A ionização de agregados neutros por impacto de elétrons vem acompanhada

de uma fragmentação do agregado devido a uma mudança na geometria e ao

excesso de energia envolvida na ionização. Para um agregado de tipo AN , temos

que:

An + e−(E(b))→ (A+
n )∗∗ + 2e− → (A+

n−m)∗ + Am + 2e− → . . .

O estudo dos agregados de água iniciou-se em 1950, utilizando técnicas como

espectroscopia IR ou espectrometria de massa. As espécies iônicas medidas num

espectrômetro de massa são agregados protonados (H2O)nH
+, estes agregados

são constituídos por um íon hidrônio (H3O
+). Assim, o agregado (H2O)nH

+

pode-se considerar como (H3O
+)(H2O)n−1.
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Segundo Johnston [71] as seções de choque de ionização dos agregados são

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