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4
Previsdes do modelo proposto

Com as expressoes desenvolvidas no capitulo 3, foi escrito um codigo em
linguagem FORTRAN para simular a dinamica dos ifons dessorvidos de um
s6lido sob bombardeio de projéteis rapidos. O diagrama de blocos do cédigo

desenvolvido é apresentado no apéndice A.

Este capitulo é dedicado basicamente ao estudo do efeito dos parametros
relevantes nas expressoes empregadas pelo modelo eletrostatico de dessorgao
ionica proposto. O objetivo das simulacoes efetuadas é compreender a influén-

cia desses parametros no célculo final da velocidade.

As previsbes do modelo foram obtidas para o seguinte sis-
tema projétil-alvo: feixe de ions de nitrogénio com carga +2,
com energia cinética de 1,7MeV e com angulo de incidéncia
0, = 45° o alvo é gelo formado pela condensacao de vapor de

agua.

Os calculos preliminares feitos num microcomputador Pentium 4
indicaram que o tempo de execucao era longo demais para 0 nosso
proposito. A solucao foi utilizar o equipamento SUN FIRE 6800 do Lab-
oratorio Nacional de Computagao Cientifica (LNCC) para realizar os calcu-

los.

O programa FileZilla gerencia a transferéncia de dados entre um PC e
o computador do LNCC: o arquivo com codigo a ser compilado é enviado e os
arquivos com os calculos feitos sao repatriados. O programa PUTTY facilita
a compilacao e execucao dos arquivos no computador do LNCC que interage

com o PC. Detalhes deste programas estao no apéndice B.
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4.1
Dependéncia do traco com o estado de carga do projétil

O modelo é descreve o processo de interacao entre o projétil e o material
considerando que a carga de projétil varia durante a sua travessia pelo alvo.

Os valores obtidos com o programa CasP, apresentados nas figuras 3.6 e
3.8, permitem obter a perda de energia e o raio b,,,, em funcao do valor da

carga média do projétil para uma dada profundidade (ver eq. (3-2)).

Trés valores de carga inicial do projétil, ¢ = 0, 2 e 5, foram escolhidos
para ilustrar os comportamentos da taxa de perda de energia eletronica do
projétil, do valor do raio positivo do traco e da densidade de carga linear em

funcao da profundidade s da interacao projétil-sélido.
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Figura 4.1: a) Taxa de perda de energia eletronica, b) raio do trago e c)
densidade de carga linear em funcao da profundidade, para um projétil de
nitrogénio de 1,7 MeV e com trés valores de carga inicial ¢ = 0,2, 5 incidindo
sobre gelo. Utilizou-se \; = 6A.

Uma vez obtida a eq. (3-15), a taxa de perda de energia eletronica
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(dE/ds). pode ser determinada em funcao de s. Utilizando a eq. (3-2) com
Ay = 6 A, os resultados sdo apresentados na figura 4.1a. Pode-se ver que,
dependendo do estado de carga inicial q do projétil, o valor da taxa de perda
de energia (dE/ds). tem comportamentos distintos durante os primeiros 100 A
do traco, uma vez que a carga efetiva do projétil ainda nao alcancou seu valor
de equilibrio g., = 2,95. Ap6s percorrer a distancia de alguns ), a taxa de

perda de energia é a mesma para os trés casos.

O raio positivo do trago formado pela passagem do projétil eq. (3-19),
proporcional a gy, também adquire um valor constante depois de s ~ 100 A
de profundidade (ver figura 4.1b). Note que, quanto maior for o valor da carga

inicial do projétil, maior serd R*.

Outra variavel é a densidade de carga linear gerada ao longo do trago A;,
figura 4.1c. Considerando na eq. (3-23) um valor de ioniza¢ado da agua igual
a 12,6eV e C; = 0,5, observa-se comportamento em funcao de s similar ao
das variaveis anteriores. Uma vez determinada a densidade de carga linear,
calcula-se o valor das densidades de carga volumétrica ao longo dos tragos
positivo e negativo. A etapa seguinte é calcular o campo elétrico gerado pelos
tracos, em particular o da sua componente normal a superficie do alvo que é

crucial no processo da dessorcao.

4.2
Campo elétrico

Como o campo elétrico gerado pelos tracos depende do tempo, eq. (3-
35), o modelo SEID considera que a densidade de carga de cada trago decresce
exponencialmente com o tempo o que simula uma neutralizagao dos tracos com

as constantes de tempo 71 e 7.

Sejam dois pontos localizados na superficie do alvo, com coordenadas
(0, 70) iguais a (0,0) e (-50 A,0), e dois instantes de tempo: o primeiro logo
apos a formacao do traco, t = 0, e um segundo tempo, t = 5ps. A figura
4.2 apresenta como o modulo da componente z do campo elétrico gerado
pelos tragos positivo (EF) e negativo (E]) varia com a espessura do alvo. As

simulagoes foram feitas para as vidas médias 7+ =4 pse 7= = 10 ps.
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Figura 4.2: Contribuicao dos tragos positivo e negativo na determinacao da
componente z do campo elétrico em funcao da espessura do alvo, para dois
instantes de tempo t = 0 e ¢t = 5 ps. Considera-se 7" = 4 ps e 7= = 10 ps. Para
alvos mais espessos que ~ 50 A, o valor do campo na sua superficie satura.

No instante inicial (f = 0) e na coordenada (0,0), o valor do modulo
de E sempre é maior que do modulo de E; (por uma ordem de grandeza),
enquanto que na coordenada (-50,0) a contribuigao do trago positivo é ligeira-

mente maior do que a do trago negativo, para diferentes espessura do alvo.

Depois de 5ps a situacao ¢ bem diferente para os dois pontos da
superficie: para (0,0), |E| continua a ser maior do que |E;| mas a diferenca
entre eles é pequena; no caso do sitio (-50,0), |E. | torna-se maior. Interpreta-
se que o traco positivo foi em grande parte neutralizado em um intervalo de
tempo 7T = 4 ps.

Para espessuras superiores a ~ 150 A, o valor do campo nao mais de-

pende de sua variacgao.

Outro parametro importante no processo da dessor¢cao é o angulo de
incidéncia do projétil 6,. O comprimento do traco é Ly = L/cosf,, o que
mostra que a carga total gerada ao longo do trago aumenta com o angulo de
incidéncia. Na figura 4.3, o valor da componente z do campo elétrico gerado
pelo trago ¢ apresentado em funcao de ¢,. Dois pontos da superficie do alvo,

z=0ex=—50A, e dois tempos, t = 0 e t = 5 ps sdo considerados novamente.
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Figura 4.3: Componente z do campo elétrico como funcao do angulo de
incidéncia do projétil, calculada para o ponto de impacto e para um ponto
“longe” dele. Simbolos cheios correspondem ao instante do impacto; simbolos
vazados a t = b ps.

Na posi¢ao (0,0), o valor de E, é maior para a incidéncia normal. Au-
mentando o angulo de incidéncia, o valor do campo FE, diminui para ambos
os instantes estudados. Ao contrario da coordenada (-50,0), o valor do campo
E, aumenta a medida que aumenta o valor de 60,. Estes dois efeitos sao
compreensiveis ja que: i) E, = E(L)cosf, e a direcao do campo E no ponto
de impacto é praticamente a mesma do trago; ii) ao aumentar 6,, o trago

aproxima-se da superficie (logo E deve aumentar para x < 0).

Para a analise do comportamento da componente z do campo elétrico em
funcao do tempo, foram considerados trés pontos na superficie do alvo x = 0,
20 A e -50 A, espessura L = 100 A, angulo de incidéncia do projétil de 45° ¢
os tempos de neutralizacdo dos tracos 77 = 4ps e 7= = 10 ps. Observa-se na
figura 4.4 que para t = 0 nas trés posicoes o valor do campo elétrico é positivo
e a medida que o tempo aumenta, o valor do campo torna-se negativo. Com
relacao ao ponto x = 0, o campo torna-se negativo em um intervalo tempo de
~ 8 ps, instante em que um fon positivo estard suficientemente longe do alvo

para ser neutralizado.

Ions positivos localizados em posi¢oes menores que 50A tem grande
probabilidade de serem neutralizados rapidamente se retornarem a superficie.

Ja os fons negativos podem ser emitidos com maior facilidade nessa regiao.
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Figura 4.4: Componente z do campo elétrico em funcao do tempo para trés
pontos da superficie z = 0,-20, -50 A.

4.3
Trajetdria de ions secundarios

Conhecido o comportamento do campo elétrico médio em funcao de cer-
tas variaveis chave, o estudo da dinamica da dessorcao de ions secundérios fica
facilitado. Sejam vérios fons positivos de massa 181 u em repouso distribuidos
a0 longo do eixo X, entre -10 A e 10 A. Considerando a vida média de neutral-
izagao do traco negativo constante 7= = 10 A e valores para 7t de 1,4 e 7 ps, as
trajetorias dos fons foram determinadas para os primeiros 100 ps de dessorcao.
Na figura 4.5 observa-se que, quando 7" = 1 ps, todos os ions voltaram para
a superficie do alvo devido ao fato de que o campo elétrico gerado pelo tracgo
tornou-se negativo muito depressa na escala da dinamica de emissao i6nica.
Para os outros valores de 77 = 4 e 7 ps, o tempo de neutralizacao mais lento

do traco positivo permite que os fons positivos consigam se afastar do alvo.

Fixando os valores de 77 = 4ps e 7= = 10ps, as trajetorias foram
determinadas para fons de massa 19, 235 e 343 u, localizados entre -40 A e
0, a cada 5A. Elas sio apresentadas na figura 4.6. Observa-se que os ions

de massa 235 e 343 u, localizados entre -10 A e 0, sido dessorvidos sem serem


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0220957/CA


PUC-RIo - Certificacéo Digital N° 0220957/CA

Previsoes do modelo

m=181u T =10 ps
150 -

o000

.
.

el e tess pe el

50000000000

Figura 4.5: Trajetorias de ions positivos de massa 181 u no plano XZ em funcao
de varias vidas médias de neutralizagao de 71, mantindo 7~ fixo. Os ions

partem de sitios localizados entre -10 e 10 A, espacados de 1 A. As trajetorias
foram calculadas para os primeiros 100 ps.

neutralizados; ao contrario, os ions de massa 19 u conseguem sair de uma regiao

maior. Note que ions de massa diferente e que saem da mesma posicao tém
trajetorias bem diferentes.

64
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Figura 4.6: Trajetorias para ions de massa 19, 217 e 343 u, com 77 = 4ps
e 7— = 10ps. A linha tracejada vertical é usada como referéncia para a
verificacao de que fons de massa diferente nao tém a mesma trajetoria.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0220957/CA


PUC-RIo - Certificagao Digital N° 0220957/CA

Previsoes do modelo 66

4.4
Velocidade dos ions

As velocidades dos ions dessorvidos sao medidas experimentalmente e
constituem um teste fino de mecanismos. Elas sao usadas para a determinacao

dos valores adequados dos parametros envolvidos nas expressoes matemaéaticas.

Na figura 4.7 é apresentada como varia no tempo a componente da
velocidade normal ao plano de incidéncia do projétil, em unidades de km/s
e calculada durante os primeiros 10 ps. O valor de 7= = 100 ps foi mantido
constante e foram considerados diferentes valores de 71 para um fon de massa
343 u. A posicdo inicial do fon tem coordenadas zp = —5A e y = 0; o fon

partiu do repouso.

+
m=343u T =100ps T

V, (km/s)

t (ps)

Figura 4.7: Comportamento da velocidade axial no plano de incidéncia, para
diferentes valores de 7 e para 7~ = 100 ps fixo. O ion tem massa 343 u, vy = 0
exryg=—5 A.

No caso de grande diferenca entre os valores de 77 e 77, observa-se
que o valor da velocidade axial evolui até um valor maximo, indicando forte
desaceleragdo. Para valores de 77 superiores a ~ 77 /2, a velocidade maxima

desloca-se para t — oo, coincidindo com a velocidade final.

Na figura 4.8 é mostrado o comportamento da componente axial da
velocidade em fungdo da posicao inicial, da carga do projétil e para: a)
Ay = 10Ae b) A\, = 3A. Ao longo do eixo X, simula-se a dessorcdo de fons

de massa 19 u, com emissoes entre -15 ¢ 15 A com passo de 1 A. No calculo
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considera-se 7 = 6ps e 7~ = 15 ps para trés valores de carga do projétil de
nitrogénio de 1,7 MeV, ¢ =0, 3, 7.
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Figura 4.8: Velocidade axial de fons de massa 19 u para diferentes valores da
carga inicial do projétil ¢ =0, 3, 7; para a) \, = 10A eb) A = 3A.

Na figura 4.8 observa-se, que se a carga do projétil aumenta, as veloci-
dades dos ions dessorvidos também aumentam. Isto se deve ao fato de que
as densidades de carga volumeétrica nos infra e ultra tragos aumentam com
q, intensificando o campo elétrico e a aceleracao exercida sobre o fon. Na
figura 4.8 a), considerando a distancia de relaxagao ao equilibrio no interior
do solido igual a A\, = 10 A, os valores da velocidade sio maiores do que os
correspondentes a A\, = 3A mostrados na figura b) quando ¢ > ¢.,. Para

q < Qeq, 530 pouco dependentes de )\, .

Na expressao (3-19) definiu-se uma constante 7); para descrever a evolugao
efetiva do raio R do infratraco. Seus efeitos sobre v, serdo investigados a
seguir. Na figura 4.9, os valores da velocidade axial inicial dos ions de massa
1, 19 e 343 u sao mostrados para trés valores de 7. A medida que o valor do
parametro 7; aumenta, aumentam também os valores da velocidade axial. O
efeito do parametro é mudar o volume dos tracos distribuindo a carga numa
regiao maior e aumentando a velocidade dos ions emitidos mais distantes do
ponto de impacto. Para fons dessorvidos de -5 A< z < 0, o efeito de n; &
desprezivel em conseqiiéncia, tanto a forma da distribuicao angular quanto da

distribuicao de velocidade sao sensiveis a 7);.
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Figura 4.9: Velocidade axial dos fons de massa: 1, 19 e 343 u em funcao do
parametro n; e da posigao inicial de dessorcao.
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O efeito do parametro C;, a fracao da taxa de perda de energia do projétil
utilizada na ionizacao do trago (eq. 3-23), sobre a velocidade axial é analisado
na figura 4.10. A conclusao é que C; tem efeito proporcional sobre todos os
ions e posicoes de dessorcao. Ele pode ser usado para ajustar o rendimento de
dessorcao e os valores absolutos das energias finais dos fons secundarios. Ele

nao modifica a distribuicao angular.

A velocidade axial dos ions dessorvidos é particularmente sensivel as
vidas médias de neutralizacao dos tracos. Elas sao caracteristicas do material
estudado, conforme mostrado por Wien et al. [44], que obteve os valores
caracteristicos entre 0.2 e 5 ps usando a equ. (3-20). A partir destes resultados

procurou-se os valores de tempos de neutralizacao para o gelo.

A figura 4.11 mostra como a velocidade axial do ion hidrogénio varia no
tempo, em funcao de diferentes pares de valores de tempos de neutralizacao

* e 77. Observa-se que, quando o valor de 7= é 10 vezes maior do que o valor

.
de 77 = 0,2, o ion pode ter velocidades negativas, voltando para a superficie.
Nos demais casos analisados, a velocidade atinge um valor maximo, diminui e

torna-se constante: o traco nao mais atua sobre a dinamica do ion.

A andlise apresentada permite identificar como atuam os parametros do
modelo SEID. Estas informagoes serao empregadas no capitulo 6, quando os
célculos serao confrontados com os resultados experimentais apresentados no

capitulo seguinte.
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Figura 4.10: Influéncia do parametro C; na velocidade axial dos fons de massa
1,19 e 343 u.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0220957/CA


PUC-RIo - Certificacéo Digital N° 0220957/CA

Previsoes do modelo 71

% - —--7=0.2ps,t1=0.5ps
] -7 =0.2ps,v= 1ps
] —-—1=02ps, 7= 2ps
25 ] (\_TE 1ps,t= 2ps
20:\
11\
/\U? ] \:.\\
E _JV T
SN
> ] .
] \
10 S
] \
] \
5-. \~
B \‘
i ~.
] ~.
0 —_ e —
0 1 2 3 4 5

Figura 4.11: Dependéncia da velocidade axial com o tempo para diferentes
pares de tempos de neutralizacao do traco. O ifon tem massa 1 u e foi lancado
de -10 A.
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