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l_. INTRODUCCTON

E1 estudio de la interacción de átomos ¿ eü€ poseen ener

gfa en el rango térmico (10 l-00 meV), con superficies cris
talinas se está constituyendo en una herramienta útiI en eI

estudio de la estructura y dinámica de superficies.

Los prÍmeros experimentos de este tipo fueron reportados

por Esterman, Frisch y Stern [1-5 ], quienes hicieron incidÍr
haces térmj.cos bien colimados de H y He sobre superficies

limpias de NaCI y LiF. Sin embargo, €1 interés de estos in-
vestigadores no era eI estudio de la superficie, sino más bien

probar e1 comportamiento ondulatorio de 1as partfculas del

rtaz. El éxito obteni.do no impidió que 1'; realización de este

tipo de experimentos fuera prácticamente .b.rraorr.da hasta 1a

década de 1960, época en que comienza a nacer un fuerte inte-
rés por el estudio de superficies s61idas.

A pesar de que no es fácit de producir ni de detectar un

}:raz colj-mado de átomos neutros, como 1o es uno de partfculas

cargadas, hoy en dfa existen buenos y recientes resultados

experimentales [ 6-11 ]. Estos experimentos consj.sten esencial

mente en hacer incidir un haz colimado de átomos neutros y

energfa bien definida sobre una superficie cristalina (haces

experimentales recientes tienen para energfas en eI rango de

20 100 meV, variaciones de energfa de un 1?). Las medicio

nes experimentales muestran haces emergentes en distintas

I

t_

1

I

I

i

I

I

L

1

{

1



2.

I

I

L-

t-

l

I

l

L-

t_

l

i
i

I

l

t_

L_

t-

IL

d.irecciones dadas por la ley de Bragg. La Figura L muestra

e1 espectro obtenido al hacer incidir sobre una superficie

de LiF (001), un haz de Ne con una energifa de aproximadamen

te 58 meV formando un ángulo de 65" con el- eje normal aI pIa

no <100> del cristal. EI detector se mueve en e1 plano de

incidencia, es decir, eI plano engendrado por la normal y

eI haz incidente. En esta figura se j-ndican con pares orde-

nados los vectores de red recfproca asociados a cada pico de

Bragg. Los pequeños picos que se observan en torno al pico

especular (vector de red (0,0) ) son atribuldos a colisiones

inelásticas.

Por otra parte, la teorfa necesaria para relacionar Ios

resul-tados experimentales con 1as magnitudes flsicas que se

desean conocer, ha demostrado grandes avances. Una recopila

ción reciente de los tratamientos teóricos y datos experimen

tales para el scattering de gases livianos (H, D, 'H", oH" y

Hz) con superfici-es cristalj-nas se encuentra en la referencia

[ 491. Exj.ste un gran interés en estudiar 1a dinámica super-

ficial a través de la teorfa del scattering inelástico, para

1o cual se requiere previamente conocer Ia solución del pro-

blema elástico. Esto último precisamente es e1 objeti-vo cen

tral de esta tesis: Construir un programa computacional que

permita obtener en forma numérica Ia solución del scattering

elástico. Este programa computacional nos permitirá conocer
I
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1a función de onda de la partfcula que Ínteractúa con Ia su

perficie y determinar la intensiC.ad de Ios diferentes picos

de difraccidn relativos aI haz incidente. Con esta informa

ción podremos, en un trabajo posterior, abordar eI estudio

deI scattering inelástico.

Códigos numéricos para abordar e1 problema e1ástico exis

ten en unos pocos centros de investigación en el mundo; pero

lamentablemente no pueden ser adquiridos comercialmente.

En eI capftulo 2 del presente trabajo se muestra eI desa

rro1lo formal del algorÍ.tmo de solución consrstiendo éste

esencialmente en resolver unas ecuaciones diferenciales aco-

pladas.

En eI capftulo 3 se muestran Ios resultados obtenidos su

poniendo una superfi.ci-e "unidimensj-onaI" destacando un méto-

do para determinar el número de picos que poseen intensida-

des susceptibles de medirse experimentalmente

En el capltulo 4 se hace un anáIisis del fenómeno de re-

sonancias, fenómeno que se manifiesta en cambios bruscos en

la lntensidad de un pico de difracción aI variar paulatinamen

te Ia energfa o el ángu1o de incidencia.

Finalmente, en el capftulo 5 se comparan nuestros resul-

tados con los obtenidos por otros investigadores, comparación

que muestra un buen acuerdo.

EI programa computacional usado para obtener Ios
I
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resultados que figuran en esta tesis se muestra en eI apén-

' dice C, en eI que además se indica Ia forma de usarlo.
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2. FORMULACION DEL SCATTERING ELASTICO

2 "7 E7 Hamil-toniano

El objetivo de este capltulo es formular el problema

de scattering e1ástico de átomos por superficies cristali-

nas, de manera de poder encontrar las magnitudes de interés

tales como la amplitud. de los picos de difracción y la fun-

ción de onda.

El potencial de interacción entre e1 átomo incidente y

el cristal en principio debe contemplar las coordenadas tan

to del núcleo del átomo incidente ?, como de los núcleos a-

tómicos de los N átomos del cristal, ?r, y también 1as posi

ciones de los electrones asociados aI átomo incidente y al

cristal, a este nivel la interacción es puramente coulombia

na. Sin embatrgo, dado el enorme valor de la masa nuclear

en comparación a Ia electrónica, asf como Ia pequeña veloci

dad de1 átomo incidente en comparación a 1a velocidad elec-

trónicar €s completamente lfcito efectuar la aprox. de Born-

Oppenheimer reemplazándose et potencial coulombiano antes

mencionado por un potencial efectivo núc1eo-núcleo
J

V( r t trt...rN).:

d.e

de

La siguiente etapa consiste en notar que las posi.ciones

1os átomos del cristal apenas oscilan de ciertos valores

equilibrio Ér, = ñ" *ü. con ñr, posición de equilibrio.

6-
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Esto permite aproximar

V(¿,i, ,ñ) = VG,f,,..,ñ',) *= ,,"* [f,^Vtt,

u*uipL#,,

Y'r-"rru

v (i,4 ,.. ,¿ l],,

l].*

,4f5 (¿)

I

donde el substrito "o" indica que se está evaluando los de-

rivados en 1as posiciones de equilibrio nuclear y dt B= x,y,z

son las tres coordenadas espaci-aIes. EI pri-mer término re-

presenta la interacción entre el átomo incidente y una super

ficie cristalida "rfgida". E1 segundo término representa Ia

interacción del átomo incidente con las vi.braciones de1 cris

ta1 o fonones. Este segundo término rige Ia llamada interac

ción inelástica y describe tanto procesos de absorci6n como

de emisi-ón de fonones. Cuando eI átomo indi.cente está suf i-

cientemente lejos de1 cristal este t6rmino se anula dada la

condición que tos H, son posiciones de equili.brio.

El término cuadrático rige e1 acoplamiento elástico entre

los átomos del cristal e indica como éste es influenciado

por Ia cercanla de1 átomo incidente.

En el presente trabajo no nos interesan los grados de
..llibertad ui ( aproximacÍón eIástica)., de modo que si se efec-

túa un promedio térmico sobre ellos mediante la matriz den-

sidad de fonones deI cristal aislado (sin perturbar por eI
I

¿*,iP
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átomo incidente); ta1 promedio térmj.co lleva a un potencial

efectivo que describe la interacción entre un cristal "rfgi

do" y un átomo que incide sobre su superficÍe.

EI procedimiento recién descrito fue introducido por

Cabrera et a7. tf-3] y M. Lagos t14 l.

En Ia práctica no es fáci1 evaluar esta aproximacidn,

por 1o cual se suele trabajar con potenciales semi-emplricos.

Estos potenciales empfri-cos son necesari.amente peri.ódicos con

Ia periodicidad de la red superficial, constan de una parte

atractiva y otra repulsiva, y sólo dependen de 1as coordena
'*

das de 1a partfcula incidente, r = (x, y, z).

En eI presente trabajo, si bien el tratamiento numérico

es general, usaremos un potencial empfrico propuesto por

Lenard-Jones y Devonshire t fS I guer suponiendo el eje á pe.-

pendicular a la superficie, es de 1a forma

t-

I

1

I

I
I

v(É) = v(x, y, z)

= \tz) " pUG\l.os(+ ^)+ .o= (* 
^1 

e) ,

donde
*.(2"'z) ¡ <(r"-z) I

Vé) -De [e -2) (3)

I

,_

I

It-

es un potencial de Morse y

vt=) -- 2D3o(¿"-=) (4)

I
I

I

I
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En 1a ecuación (2) el parámetro B mide Ia "rugosidad" de la

superficie, es'decir el grado de dependencia de V(i) en x,

y. Para B:0, Ia superficie no muestra rugosidad (v(f )=V(z))

y en taI caso se conservan Ios componentes del momento para-

lelo a 1a superficie siendo toda la dispersión de 1os átomos

especular.

La Figura 2 muestra Ia forma de1 potencial para los pa-

rámetros indicados en 1a Tabla L, que corresponden aI caso

especffico de scattering de átomos de Helio sobre una super-

ficie de Fluoruro de Litio [16-17]

Sea M la masa y E l-a energfa de Ia partfcula incidente.

Entonces con las consideraciones precedentes, e1 Hamiltonia-

no en Ia representación de coordenadas viene dado por

fi=
*'vzNV + v(r)
2M

Luego, Ia ecuación de Schródinger a resolver es

(5)

(6)

I

i

I

L-

donde E "= eI vector de onda de 1a partfcula incidente y

lv'* A'- u(É)] y(É) = c ,

?MA
u (+) - ':', v ("r)*-n

, Z¡A

B Ák'
L

2M

(7)

(8)

I
L

I

acá Ia energfa es
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Figura 2. Potencial de Morse V.(Z), (Iínea gruesa)
tros de Ia Tabla 1. Los "extremos" V"(Z)
tencial para B = 0. I están indicados por

según Ios paráme-
t BVr (z) de1 po-

Il_neas delqadas.
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Parámetros del
trabajo para eI

TABLA 1

potenciaf v(i)
Scattering de

LiF< 10 0 >

]_L.

usados en e1 presente
He sobre Ia superficie

o
A

o

A

I

I

I

l

I

l

i
!

I

I

I

I

I

I

l

I

I

I

Parámetro Valor
o2.84 A

-7.63 meV

1-.0

1.0

(0.06-0.1)

Significado

Parámetro de la red
cri.stalina
Valor mfnimo de1 poten
cial
Posici6n deI mfnimo del
potenci-a1

o¿-l es el "alcance" de
potencial

Medida de la rugosidad
de Ia superficie
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2.2 Las ecúaciones de canaLes acopTados .

EI hecho de que eI potencial de Ínteracción sea perió-

dico sugi-ere hacer una expansión de Fourier¡ es decir

,d, R"
(e)U (", 7 ,=) : >- U^(z) e

donde
l-.JJ^

R-r-r-z

es 1a componente ae i sobre el plano cristalino, y además

se han introducido 1os vector"= E.^ de 1a red (superficial)
n

*
recfproca . Los términos U., se obtienen integrando sobre
l-a celda unitaria de área A, de Ia red superficial

.: =
ri t=\:4 (i)(;) e 

LGn''t 
nl*"|,Un\É):7- | t/tr il' <-t''-" I .n J..u. (rr¡

Dada Ia periodj.cidad de1 sistema en Ia dirección (x,y) pode

mos usar eI Teorema de Bloch para V (i), obteniéndose

(*) En e1 caso de una red cúbica y una superficie perpendi-
cular a una direccj.ón princip"l dr, = + W* *ry ) , d.on

de a es la distancia entre sitios de Ia red.



R: Á -Á.i

ES

/^2^2\

\a'- (R"d^,) * *" )
A (=\:

(ra¡

, integrando

usando la relación

( 15)

u,G) q^,G).

¿r J

- L{K + G-,,) 'Ra
bidimensional y

¡)
((-'._

donde

Ia componente a. E-sobre el plano

Reemplazando Ias expansiones (9)

Schródinger (6) se obtiene:

¡,r J .LtK*G-,).R2-e
¡t

(oz
\,rt

-:.\:-
\- c(K+C-*G^,)'R

)t),/ \-
yrr,t

Multiplicando (f¿) por

sobre Ia celda unitaria

de ortogonalidad

se obtiene

13.

(L2)

(13)

cristalino.

y (12) en Ia ecuaci6n

', tL
d.)'* #r) Q^G) Un_n,(= ) P,, (= ) (16)
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(17)

siste-

( 18a)

( 1Bb)

(1e)

donde
l

I f I t=\-ll (z\
Ur-.,,\¿ ) : Uid"-á,) t-''

Las ecuaciones (16) se pueden expresar como un

ma de ecuaciones diferenciales de primer orden

r ll9 t=\I CiY"\¿t - O'(=\| )- 1.\*/
I U¿
)
) d ?^'(A - \- 2 {=\ ,p (=\
I ----i-- : ,/ ..-)r.,,_,,\¿,' i,_,, \-,/
(. cl -7 

r1l

donde Ia matri, Brrrr, vtene definida por

I

- \2
-f- I

Se dirá que eI canal n es

en caso contrario, se dirá que

En Ia ecuacÍón (19) se ha introducido la notación

,^.2 ^ 2 / ¿,/a -,h -(K, n^ \
(20)

2 ^z
La magnitud *n hn/21"1 es Ia energla cinética de Ia partf-

cula en la dirección 2, si esta se encuentra en eI canal n.

La magnitud ,la1 puede tomar valores positivos o negativos

dependiendo d.el vector de red recfp.o". i aI cual está a-n

sociado.

"canal cerrado =t '&i . 0,

canal es "abiertot'.

un

e1

r_.. t
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Aunque los canales cerrados no pueden ser observados

en 1a zona de scattering (z >+ @ ) , no por eso deben ser

descartados, por eI contrario, Ios canales cerrados pueden

contri.buir significativamente en e1 proceso de scattering.

2.3 Las condiciones de borde

Encontrar soluciones a las ecuacÍones (16) en forma nu

mérica es fácil; la dificultad radica en encontrar la fun-

ción de onda que satisfaga las condiciones de borde correc-

tas correspondientes aI problema ffsico aquf planteado.

La funcidn de onda (LZ¡ tiene que satisfacer las siguien

tes condiciones de borde:

a:,a/-\ /\i) Y tr ) ;;-; u (2L)

incÍdentes no penetran hacia en ines deeir, Ias partfculas

terior del cristal.

ii) Para z -) + @ se deben tener ondas planas emergentes en

todas 1as direcciones permitÍdas por la 1ey de Bragg y una

onda plana incj-dente en l-a dirección del haz atómico.

Estas condiciones son eguivalentes a 1as siguientes

cond.iciones sobre los O-,(r) de la ecuación (r2)
I

i
I

l

I

l

I
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á)

b)

donde z;1o es un lugar en er interior deI cristal. Esto
es equivalente a cambiar e1 potencial original de manera que

en Z:Z¿ se encuentre una barrera dura

( ** z ¿ z.
i .. 

-- -c
\ , /Jf I

Vtr¡:1 [ ,,^-.r ^-leno,t1 .e7)
I Ur=)*ÉV G)!c*(g') + cosl#)1 z]z;

Q- (=) 
--------+ c,r? \ , Z*)-q

V (=) --> A-ei 'P'^z + 5- e-;l'"=,n\ rz__++ñ'\nv' "t,»o *

(22)

(23)

si n es un canal abierto, y

-q z
L0 /7 \ ---==--* A ó- tunL
Y. \- / z-;Z fl", c

si- n es un canal cerrad.o.

Aquf !o indica eI canal
por

En lugar de

CI [=.\ _ n, ¡+¿l * L/'t)

VG) v;;" g , requerimos que

(24)

especular y X. viene dado

(26)

ry:/un
(25)

Para resorver las ecuaciones (r7) numéricamente, ras
condiciones de borde tienen que ser Ímpuestas para valores
finitos de z.

-rYL^
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Esta modificaci6n no deberfa influir en el resultado

del cá1culo numérico, si el valor 7; es elegido de manera

que la energfa de 1a partfcula incidente sea mucho menor que

eI valor que toma el potencial en 7..

También para grandes valores de Z , Ia i.ntegración de

las ecuaciones de canales acoplados debe realizarse hasta

un valor finito Zo donde el potencial y(P) es esencial-mente

cero. La ecuación de Schródinger de1 canal n para Z).Zo

es aproximadamente

4^,p t=l = -A: V^G).
dZz tn \-/

Luego, las soluciones para 7 )- Zo-

(.23) y (24) para canales abiertos y

te"

(28)

serán las ecuacÍones

cerrados respectivamen-

(2e)

borde en

2.4 Soluci1n de La ecuaci1n de canales acopTaaosI lA I

Sea

; t'i -vC I.f
1ir, t \ - t |p (=) e"'' -»/
Yl.\x,V,z) : Z- Y»&\-:)t-,r- T 7*

solución de (6) con las siguientes condiciones de
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q'Y

e\,rr
dond.e

/=.\ _ n
\;L) 

- 
v

(_ \ I r-\¿Lt- 
"y,/* )

V *,u

: a) o-Nuzo -r- i- oXr=o"f u " -r '-/rr -

( 30a)

( 3ob)

los n son constantes arbitrarias no nulas./
Para cada U (tomando U como un parámetro), conociendo

(30), integramos las ecuaciones de canales acoplados (16)

partiendo de Z¿ hasta Zo -

V(i)*O , ras

( 3la)

(3lb)

si ¡/ es un canal cerrado.

Entonces en Z=Zo, derivando las ecuaciones anterio-

Para valores de Z)-Zo, debido a que
! t)

f uncione, *"/* deben ser de Ia f orma

q (=):ct- .e'A'=*b -iA'z
,/* '/u' + of" e

sj. )) es un canal abierto, y

O (=\: , -Y"Z I o/'zYr*\z) : a*ra 
- -l ,/-,

res

i
)

)

t
si

f

I
l

r s€ tienen las siguientes relaciones

c (=-\- c ^i'h'z* '¡ -ik'zo
tuf \-*/ T"e 

- + O/r=

ln) l- \ - 
A ^'-Arzo t o ^-''lrr=u (32a)

Vrru\z^) :,?uhre tV,"hr?
» es un canal abierto, y

LP (2..)
| »p-'

v)é") :-.t v;X'=o.l Y nt'=^: - */, t'-, € + ór. /-, 3 ( 32b)



si » es un canal cerrado.

Despejando estos sistemas de ecuaciones se obtiene

L9.

(33a)

(33b)

( 34a)

(34b)

una combinacidn li-

son linealmente inde-

(35)

"0
- L 4,., Éc.

D
-'7:.- 7-
Zc -tt u

f-,n) /- \
i Y \Ld)
I 'uv'L/

'c ti)+ L e..'r
" ,uy

/

, .li= \1t -«,1-J

í- \l
, \ =.. ,)_l

':"=
L a'- t¿Le -t e '"-- 1,, 0 t= )*tr': 

-=.-.- 

| u,írt i.uv ,-a i 'c+,7u Z, )á. L "" ,*- /

si )) es un canal abi-erto, y

17
^/"v- I - )e l0 (-z \-

a I I I \ Lñ 
'v.uv )il t trt^v '

/ .<¿/v»

r.rt 2
t- \t- Ir- *e - lr9'l=-)+D*u - -a1/ | )/tL» \-4l

,/ <-,v» L /

si )/ es un canal cerrado.

La solución que se busca debe ser

neal de las funcione, V. (¿) , eu€
./

pendientes por las condiciones (30)

o' ,.¡

7
,'u. ,, = \''.^t7t: /

-lv"uy

l/\() i v tt z \ :
--f )^ \ / / | /?v

La función
.h/.\ \-/l\l-l I l< É-' I -\J.'--\\'') L'

l/o

nula en Z=7; .

I\' Q (= \ l/v» trt+» t._.- / 
l

Y e (= \l
"u '/*'''-' )

){
/ v\) ¡,ur/^
tV. /

0., satisf ace }a
Uo

ya que cada una de

condi-ci6n de borde
r, | ^las funcione s {! es
7*
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(37)

Para Z ) Zo se encuentra que

'T- / \ v-a C l=\,al(K+Gr)'R
Q.,r^(x, 7,a )= ) -r^t, tvu \ - / \--

: ) (C,,..4 c - +e. ó. ?- lP +
T \-vf-ruuu "r.u /u." lu

v /oLie"lr; / '

+ I- ( a,"",ekyeY"=
,t-/\//

,r'cer*r"lr,

- I ^Í,=)-'(ri-r6-,) ft
+ Cr",,, lu, e I \-//

De aquf se obtiene gue 0r" satisface las condiciones de

borde en z--Zo (23) y (24) , si y sólo si

En otras palabras, la matri" (C) "= la inversa de la ma-
l¡t \Lriz (,rb l

Usando (30) y (37) , se obtj-ene que

. /- r - \ ^ t'> + \ :

A t .. . -\ ^¿ 
(.i< ''q -A.r.=) y- A o''L,' ^'' 

( (1-G, )'ri
9r.(x,/,=):e *rLr-.,[)r,ua e +

1¿ , r

\-- A -/-,-z eiX+Gr,i'Ñ (38)
+ ,) A»re Y e
9 cetrc¿los )

l\donde t\y.v viene dado por

A : f . c/ \ »"» /- - )),rw l-L Yr// (3e)
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Para Z DZ., las funciones exponencialmente decrecien

tes tienden rápidamente a cero, obteniéndose finalmente que

.t-_j - \ .T/. -.r

r /; _ \ * -L(N.R-A,z) \-, ^ ^i L (K+G,)'R -r,P.,z )
Qr"[R,z) - e +/- r\v»e

- \\-z // <q » qL¡evlot

(40)

A partir de (40) se obtiene que la probabilidad de que

una partfcula incidente por el canal ))=!. emerja por el ca

nal , viene dada por (ver Apéndice A):

P: e-l A,",l'l> Lr"l/ ( 41)

ttz
El factor que acompaña a ) A*"J "" 

la ecuacidn (41)

tj.ene una interpretación geométrica (Fig. 3); es 1a raz6n

entre eI ancho de 1os frentes de onda incidente y emergente.

Por supuesto se tiene 1a condición de normalización

[, ,zS- e S- 4¿> J¡t i :4/__ f> : /_ ,^ l/1a»l : 
J>) -; /R-»"' (42)

aLie-trs of,ie.ios
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3. SCATERRING SOBRE UNA SUPERFICIE CORRUGADA

EN UNA DIRECCION

En este capftulo se estudiará el scatteri"ng elástico

de átomos que inciden sobre una superfÍcie corrugada sola-

mente en una dirección.

Este estudio se hace para determinar mediante un mode-

Io simplificando las dificultades numéricas como 1a preci-

si6n, el tiempo de ejecución, eI número de canales que de-

ben ser incluldos en cada cáIculo, y los mejores valores pa

ra parámetros tales como Z, Y 2.,

En este capftulo usaremos e1 potencial (2.2) del capl-

tulo 2, para la interacción He-LiF con rugosidad sólo en Ia

direcciórr X r

\ /í.. -\ - \/ í= \ * 'tr \/ (z\ co:1'4" )V \X,Z ¡ - '/r¡z ) - i"'/1\t-/ -u" \ =. /

Suponer rugosidad en una dirección es formalmente equi

Valente a considerar una "superficie unidimensional". En

este caso la ecuación de schrÓdinger del sistema es

(1)

L.

(2)

23



Y(*,2) : T-

; ln ,. \fr = \'F7,,'&.). (6)

Para los vectores de la red. recfproca unidimensional g. se

obtiene

/-- 2¡l n\4
, ih ^¡ )\-) L/L

donde a es eI espaciado de Ia red.

Los términos U-(z) a" 1a expansión (3) para el poten-

cial (1) vienen dados por

ttl=\ : 2Yt '¡/ (=)
Yo \ * /vo \ , la

ll /=\: t-l \/i-=)vt4 l'/ *-, Y4\L/

24.

(4)

Las expansiones (2.9) y (2.12) en este caso se trans-

forman en

tJ (*,=) : T t)^ G) .'3"* (3)

v
i(A"^ + 3-) 

x
V-G) e

(5)

n€z
(7)

(B)

(e)
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(10)

cana Ies

ll r= \ :\J nt \t ,/

Luego, con

acopl-ados

úJat2
^l-(Jt E

donde

o
estas

quedan

consideraciones, las ecuaciones de

: I bnn,Q)1,(=)

y ros Afr vienen dados por

2 | .2/; - (ro-*3^)
(13)

La Figura 4, que es una ampliación de la Figura Z, mues

tra el potencial de interacción. En este gráfico se obser-

va que para z> 2.5Á ,U /U es esencialmente cero. Lue

9o, tenemos que para Z )- Z{:2.5Á 1a ecuación de Schródinger

para eI canal n es esencialmente

r . | ^ 2 \, ¡r u \: :l) -..V, \.Y (= I

\ -o ,tl,n 
,/ l¡ \ , ) (14)

para distin-Ae

tos

decir, para Z- )- Z{ 1as eeuaciones (11-) ,

valores de n, se desacoplan.

Luego, las funciones q-u de Ia ecuación (2.2g) , en
,/

Z -Z{ deben tener Ia forma

nt ( 11)

(]-2)

02/&n :

O (="\ :t,r'' + '
or, Ll,'(z¡) + ,f, Vi(=t)

( 15a)



-ñ-
I

ro<r

o
(r¡
L
0,c
IJ

Amp Ii ac i 6n
i,ndican Ios
Morse.

' f "lZ I.AJ

de la Figura 2.
estados ligados

Las líneas cortadas
$'. del potenciaf de

El^¡
*l+c

Figura 4.

' t-3

F.



si»esun

0 /=\liL"r, \'l I

canal abierto,
,^ltt.v /

= Qt^, Y" G r)/

v

A

+ t urv,' (rr)

27.

( 15b)

tñ '/- \Y \¿) ---r->'Y Z)¿c"

rrl(-z \% (z)

qJ t=)
¡'/

, ^.1. t \ -/-uét/\Y I _ \ty't,Z j--------+ 2l» \ t z>Z-c^ .

--.-_---}
1 -)/ 14

------_-->zZzu

( l-6a)

( t_6b)

( l-6c )

( r-6d)

si 9 es un canal cerrad.o, donde las funcione = '-?-,q*,{', ?'
satrsfacen 1a ecuaci6n de Schródinger (fa¡ con }as condicio

nes de borde

,0
c i-auá

\-

./)
- L 'l?yZe

LuZ
O

Todo esto nos permÍte i.ntegrar e1 sistema de ecuaciones

acopladas desde Z¿ hasta Z¡ realizándose ahf e1 ensamble con

las funciones qt,L!*, f'? f ' nr" se obtienen integrando ras

ecuaciones de Schródinger d.esacopladas (14) desde z". hasta

Zl obteniéndose asf las matrices CV.r, 
), o=undo expresio

nes anáIogas a las ecuacj.ones (33) y (:a¡ del capftulo 2,

pero reemplazando las exponencj-ales por 1as funciones Q*,4*
( OT LO'L'ly r.
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Con este proeedimiento se evita en. gran parte eI pro-

blema numérico que surge en los canales cerrados debido a

que en éstos la función de onda crece exponencialmente.

Además, mientras más largo es eI intervalo en que se inte-

gran las ecuaciones de canales acoplados, más precisi6n se

requiere en la rutina de integracidn, con eI consiguiente

gasto de tiempo de computador.

La Tabla 2 muestra cálcul-os numéricos realizados usan

do 5 canales (n = 2, -!, 0, l, 2), donde eI canal n = 2 es

un canal cerrado. En esta tabla se muestran las intensida-

des de Ios canales abiertos obtenidos para distintos valo-

res de ZirZurZ+, usando en todos los casos Ia misma preci

sión en las rutj.nas de integraci6n. De aquf en adelante,

se usarán en este tesis 1os valores Z r: - 0,6Á,=r:2.5Á
14 =-..: 6.0^/*

Para real-izar un cálculo, €s necesario determinar e1

número de canales que deben ser considerados, €s decir, cuán

tos y cuá1es canales abiertos al-canzar una intensidad sus-

ceptible de medir experimentalmente y qué canales cerrados

contribuyen significativamente al proceso.

La rugosid.ad de 1a superfi-cie es el factor que determi

na e1 número de canales que se deben inclufr en un cálculo,

ya que ésta provee los términos de acoplamiento en la ecua-

ción de Schródinger.
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La Figura 5, muestra la intensidad de los distintos pl

cos de difracción (canales) para distintos valores de B

(rugosidad). Las lfneas llenas müestran 1as intensidades
'i

para el caso en que se conslderan 4 canales, todos ellos.a-:

biertos (n=- 2, -1, 0, 1)r. y la lfnea cortada para eI caso

de 5 canales (n --2, -L, Or,f , 2), donde el canal- n = 2 es

un canal cerrado. Notamos que para valores de B entre 0.0

y 0.06 el Ínclulr eI canal cerrado no afecta 1os resultados.

Las Figuras 6 y 7 muestran en forma comparativa los ca

sos en gue se han inclufdo 5 y 6 canales y 6 y 7 canales,
I

respectivamente

En estos cálculos no sé incluyó el canal cerrado n= *3
,-,, Z /

pues 1a energla -n/rc-r,i2Y toma valores muy por debajo de'I mf

nimo de1 potencial.

En las Figuras 5, 6 y 7 se observa, para el caso partÍ

cular aqul consj.derador gü€ para valores de B entre 0.0 y

0.03 sólo son significativos los picos de primer orden

(n = *1, -1). Las Íntensidádes de segundo orden (n = *2, -2)

son si-gnificativas recién a partir de B > 0.03, Ias de ter-

cer orden (n = 3) a partir de B > O.tZ y las intensidades

de cuarto orden (n = 4) para B > 0.17.

La Figura I muestra en forma esquemática los procesos

o pasos que 1a partfcula incidente debe seguir para emergier

en un canal dado. A medida que se va aumentando la
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rugosidad de la superficie, también aumenta eI número de

pasos y por 1o tanto, €I número de canales que contribuyen

a1 proceso de scatteri.ng.

Es interesante notar que hay muchos fenómenos en ffsi

ca que son formalmente i-déntÍcos aI presente problema, €s

decir, son regidos por sistemas de ecuaciones diferencj.ales

acopladas simi.lares a las ecuaciones (2.18) . Por ejemplo,

en el estudio de la excitación Coulombiana de estados rota

cionales en núc1eos <leformados, se obtienen figuras (ver

Figura 9) , similares a las Figuras 5-7.
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Figura 8. Etapas que sigue 1a partícula incidente para emerger en un
canal dado. Se requieren procesos de 3 o más etapas para
que influya en 1os resultados eI considerar eI canal cerra
do n = 2, para las condiciones cinemáticas particulares iñ
d.icadas en la Figura 5.
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4. ESTUDIO DE LAS RESONANCIAS

4.L Las resonancias y su explicaci6n convencionaL

Una de las caracterfsticas tfpicas que se observan, '

tanto en mediciones como en cáIculos tedricos, son las 11a-

madas resonancias. La Figura 10 muestra la intensidad deI

canal especular en función de1 ángulo incidente para una

partfcula con energla incidente fÍja (E = 20 meV). En este

cálculo "unidimensional" se incluyeron 6 canales (n = 2,t,Ol

-L, -2, -3) y se usó eI mismo potencÍal considerado en el

capftulo 2 y 3 (ver (2.2),_(3.1) y Figuras 1y 3), con una

rugosidad I - 0.1-4. En Ia Figura 10 se observan 3 resonan-

cias eüer según 1a explicaci6n convencional, deberfan ocu-

rrir cuando Ia energfa cinética en Ia dirección 2 a" un ca-

nal cerrado coincide con Ia energfa de un estado ligado del

potencial Vé) ttr, L6, L71 , €s decir, si para un canal

n se cumple la condición

n
hn: É-(,lr.^*'*z) :4e,2

(1)

donde €¿<O ( i = L, 2, ...., s) es Ia energfa de un estado

rigado del potenciar VG). El potenciaL t¿(;) q"" se es-

tá usando para los cáIcu1os asociados a la FÍgura l-0 posee

3 estados ligados (ver Apéndice B) y las flechas sóIidas en

37



9' 9, I'9.

u. I

4.2

0.05

o

0)
o-
t!
! o'l
ó
!
'6
c
0,

c

0 16 tB 20 2? 2h

o
Figura 10. Resonancias observad.as en la intensidad especular para eI

scattering He-LiF (unidimensional). ta energía incidente
es de 20 meV, y en el cálcuIo se iqcluyeron 6 canales (-3,
-2, -1, Or 11 2l, donde el canaL n=2 es cerrado. En Ia
parte superior, con flechas llenas se indj-can la posici6n
predicha Bara las resonaneias de acuerdo a l.a ecuaci6n (4.1)
y con flechas cortadas el lugar de estas resonancias de a-
cuerdo con e1 proceso de red.iagonalización descrito en Ia
seccidn 4.2.
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9, (i = L, 2, a) indican los ángulos de incidencia para

1os cuales se cumple Ia condición (1) para e1 canal n = 2.

Este canal es un canal cerrado para ángulos de inciden

cia mayores que I = 16.55" (ver Figural-O) .

Para el ángulo Ir ocurre un cambio brusco en 1a inten

sidad. llamada umbral ("threshold"). Sin embaxgo, es impor-

tante hacer notar que eI umbral y Ia primera resonancj.a son

dos fendmenos diferentes. Esto se apreci.a con mayor clari-
dad en las I'iguras 11 y L2, que muestran eI efecto de la re

sonancia cerca de1 contfnuo (i. = 3), para todos 1os canales

abiertos.

En 1a Pi.gura l-0 se observan corrimientos de las reso-

nancias respecto de.Ios ángulos 9¿ dados por Ia ecuación

(1). Estos corrimientos son pequeños para las resonancÍas

correspondientes a los estados ligados tn y e, . Muchos más

grande es el corrimiento de la resonancia originada por el
estado ligado tu, eI cual se debe a 1a cercanfa de este es

tado ligado con el contfnuo.

En diversos trabajos numéricos [16, L7, 20-221 se pus

den observar estos corrimientos. Sin embargo, eI orfgen de

estos corrimientos no es entendido cabalmente. En algunos

casos las resonancias predi-chas no aparecen y por otra par-

te aparecen resonancias que no pueden ser explicadas por la

ecuación (1) . Situaciones especiales se producen también
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la figura anterior
canal V=2 con el es
a) v=-1 , b) \)=-2 ¡

b)

!

¿

;

!

c)

Detalle del mismo cáIculo considerado en

mostrando eI umbral y 1a resonancia de1
tado ligado E, observada en Ios canales

c) V= -3.

Flgura 1 1.

/\
--4 IU
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Conol v : O

o

FLgura 12. Lo,,mismo que en La Fi.gura 11, pero observand.o el urnbra.l y
Ia resonancia en los canales a) v=0 y b) v=1; n6tese eI
carácter complementario de esta figura y las moslradas en
1a Figura 11, se tiene resonancias de máximo para V=-1, -2,- Y -3 Y mfnimos Para \r= O y V= 1.

a)

o

=

U
o 0.1
oo.;
c

c

b)

!
o
!
?

c

l

Conol v =l
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cuando 1a relación (1) se cumple simultáneamente para dos

canales cerrados D y nt, es decj.r, si Ia energfa cinética

en la dirección 2 asociada a estos dos canales coincide con

las energfas t. y t¿' de dos estad.os ligados del potencial

Vo G) (pudiéndose tener €¿=t¿, ). CáIculos numéricos para

estos casos [20-2tl muestran ambas resonancj.as separadas.

4.2 RediagonaTizaci6n de7 espectro Tigado

Consideremos e1 hamiltoniano para eI sistema "unidimen

sionalrr y escribámoslo en Ia forma

l-l :l-1"+\(x,z)
con

'2t2-2\rt +. la +A \+\4(=)-o -- zyt \a"r- ?{ )

v

(x,z) : V,(=) crs (*")

(21

(3)

donde los potenciales Vb) v V G)

1as ecuaciones (2.3) y Q.4).

(4)

fueron definidos por

Sea X, e1 espacio de liilbert generado por todas las

soluciones ffsicas asociadas aI hamj.ltonÍano H. Separemos
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este espacio en una suma directa de los espacios de solucio
nes ligadas'y libres:

J( -- 2{, @ 7{,
(s)

El espac ro Jl, está def j.nido a través de Ia base

r -L'fi,,x , . ) r ")

Jln ,l* é,(=) 
I 
: 

t<o. |a. t>J 
ljn:,; ',^- 

(6)

-€-(./L,<*
donde $rt=) "o., las soluciones estaclonarias de energfa ne

gativa de la ecuación de Schródinger

f ,z z I
l- L 2" *vGll/.el: e,/ G)
L 2Y?22 ' 'e\ )r;'-'

(8)

(e)

(7)

(*)
n

2TTL--T_
L

ñ
,k. es un lndice cuasi-contlnuo en eI sentido que A.=
con feN y L-ze

1,\,'/) (=) ----+ Cv. \L/t L Z-)+4

Estas soluciones no pueden ser directamente observadas en

e1 proceso de detecci6n, pues cumplen con

EI espacioT{, está definido a través de Ia base

fi.&,*xt-1
,[., \# lnt=) l: J 1*,=iL^,t",>\ -* _{ 4.^ 4**

| \o +4a 
J , 

C _< ,4., _( *oo

Las funcj.one= f, (=) cumplen con
,tí z



-c
v.rt 1

lñl\\ f, (=);# e +
| '1"¿

{

t lu.é);;: o

dond.e 5 (/rr) "or, 1os corr
por et potencial V"(=) .

Operando con el hamilt

pacio 7tn (Ec (G) ) , es d

.(

¿,4

5(.t =\+.L,2)
( 10a)

( 10b)

de fase introducidos

rli_it-1" sobre Ia base del es

( 11)

(tz¡

CS

imientos

oniano

ecir,

obtenemos Ia relación de dispersión

La Figura 13 muestra esta relación de dispersión para

eI potencial V(=\ consj-derado en eI presente trabajo (ver

Tabla 1 para Ios parámetros y eI Apéndice B para eI cáIculo

de 1as energfas t; ).
Es usual en Ia ffsica de1 estado s61ido representar

ta relaci6n de dispersidn reducida a Ia prÍmera zona de

Brillouin, (ver Figura 14) .

Dada Ia periodicidad del potencial Vn$,2) en 1a
Arección x, éste solo produce transj.ciones entre estados

d,istinto momento 1," mientras se mantiene inalterado e1

di-

con
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Figura 13. Relaci6n de dispersi6n (4.12)
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Figura 14. Reraci6n de d.ispersi6n (4.16), o equivalentemente 1a
Figura 13, reducida a 1a primera zona de Brillouin.
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:
pseudomomento ¿i.

oT
El momento ,{t,* y eI pseudomomento á* vienen relacionados

por

-^,D o- ¿T 
,(.tlr:.tlx+-a

aor,ae ,'{ se elije en

zona de Bril-louin) .

Debj.do a que e1 pseudomomento es una constante de movi

miento para el presente problema de Scattering, trabajaremos

de aquf en adelante en un subespac io Jtt a" 7¿ en que er pseu

domomento es fijo. De esta manera Ios subespaciosJQ y Je,
wrl ^¡n )

se reducen a los subespacios á., y 6rf,, para los cuales una ba-

0.-V
LOI-1 /V - ,a-

( 13)

e1 intervaro -X- < E. < g- ( l-era

se viene dada por

7(n' , {*e;(8.**,'.i,rr} :{*,= i-!,r>} L-4,2,. ,s (14)--4 
I'o 'I¿ ) ' ";;',?",-

>t;, {* ""8^. 
* t)^ 

fa1='l 
: 

{«,= ir, 
r;.s\,; 

:; - (1s)['

Con estas bases Ia relación de dispersi6n dada por Ia

ecuacidn (12¡ se reescribe como

.2_L- tr , 2T o\2€(L,L):;hl/o^+tr.):€; . (16)
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La energfa

cidente permiten

E y la direceión (h*,A,.\ a"

fijar eI pseudomomento E.
Ia partfcula l-n

t2rm
l@^+ 

u^)"* )":l

(18)

(1e)

(18) se obtiene que n = (m-Z) es la dj.stancia, en nú

vectores de red recfproca 4 , a que se encuentra

cerrad.o que genera resonancias, respecto al canal es

l,no de Ia forma

ü"

zn pa*a- uenio ,n eZ .

I

( rz¡

Si Ia energfa de la partlcula incidente E coincide con

la energfa de un autoestado de á. que pertenece u ilr' , ob-

tendremos Ia condi.ción (1) para las resonancias. Usando Ias

ecuaciones (16) y (L7) , Ia condj"ción E = €(t,") p.r. las re-
sonancias queda

Hl(E.* * ^)'* A! I 
: H @:.* ¿) * €¿

De

mero de

un canal

pecular.

Escribamos el Hamiltoniano

vv

-D -,-LJ
-llo¡,tlo2

donde
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l

W: HO' , H,'

(20)

( 21)

qzz)

qzz)

124)

¡zs)

1za)

í,tloz vienen dados por

1,,.Y,=>«,A,i ü j¿'A:)Q,¡",1

.t,¿)(/,tl V, I t,A,)i¿,'a'=!

;
ltn"t Y

- - I U ,-¿r¡ |

7"r' 
t tcz > ;d' ,

Los hamiltonianos

\/ )1

V,,
v

v.,
Con

(ec.

LJlt

á,,: E(# ([^*{ t)'o'")tt,'><¿';i

J _ )- É l.[.* {¡\'*Ai\1t,,F..><¿,!o,llloz - +; ¿¡",,i \\'", 't- / = /' / ! /

4kz

de la misma forma el potencial V,(x,=) se escribe:

{t/vv'/

V: Vn+\/r.+\/nr-V,
donde

I

l¿,¿){¿,¿i ü I 4'L'>(¿',;'I

\--
,/
at o 0 |
L -/¿l.ft2

I

:L
D atl D t¡_¿L nLz

vlé
\/ ''' (27)
v12

estas definiciones el hamiltoniano total deI sÍstema

Z) se puede escribir de Ia forma

vvvv*: ll". + ll," + \/., + V', (28)

i
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,,, ,,,
oonde los operadores ';lnn y d2 vienen dados por

: ú,n+

LI II loz I

V,tn

Yo-

LII t14

úI t22

(2e)

(30)

Si asumj-mos B = 0 entonces Vrz = V2l,= 0 y las solucio

nes de scattering asociadas a JC. no se mezclarán con los

estados 1i-gados a la superficie (asocÍados u .Y,r). En este

casor ho hay razones para esperar variaciones bruscas de la

función de onda de scattering respecto a Ia energfa. Si

ahora consideramos un S pequeño pero no nulo, entonces V12

en general llevará a una pequeña corrección de los estados

de scattering, Ios cuales se hibridizarán ligeramente con

1os estados original-mente ligados que se encuentrun .n)(r,

tal corrección se puede analizar en prÍncipio mediante teo-

rfa de perturbaciones sobre Vrz* Vzt i para ellos requeri.mos

diagonalLzar previamente Hrr y Hzz. Sin embargo, si Ia e-

nergfa del estado de scattering en consideración es muy cer

cana a un autoestado de H11 (recuérdese que tales autoesta

dos forman un discreto pues estamos trabajando con pseudo-

momento fijo), entonces la funci6n de scattering se hibridi-

zará fuertemente con el estado ligado de energfa similar.

Esta hibridización no sóIo alterará la función de scattering

cerca de Ia superficie (que es la zona donde los estados

son no nulos) sino que también en la zona de scateri.ng
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Z--a N dada la condición de continuidad. Es importante

notar que este efecto sóIo es apreciable en una zona de e-

nergfa muy estrecha en tcrno a Ia energla del estado ligado

(pues asumimos B pequeño), de modo gue la funcidn de

scattering (originalmente de variación suave) ahora varia-

rá bruscamente en torno a energfas cercanas a1 autoestado

de Hrt en consid.eracÍón; esto justamente define 1a resonan

cia.
En eI presente trabajo no mostraremos en detalle como

ocurre la hibridizaci6n reci.én menCionada, pues un desarro-

11o en este sentido sobrepasa los objetivos de esta tesis que

solo pretende mostrar parte de un planteamiento general pro

puesto por J. Róessler t 23 I ; solo nos limitaremos a evaluar

1os autoestados de Hrr r los cuales son claves en eI proceso

de resonancia como indicamos recién.

Los elemenros de matriz 1/,civ"l("a') se pueden

obtener en forma analftica (ver Apéndice B) lo que facilita
la rediagonalización que se realiza numéricamente. Esta dia

gonalización genera una nueva relación de dispersión que pa

ra B = 0.14 se muestra en 1a Figura l-5. En este figura
notamos que donde anteriormente existfan cruces de niveres,
o equivalentemente dos resonancias simurtáneas, ahora se han

separado (gaps), siendo esta separación cada vez menor a me-

dida que aumenta 1a energfa.
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Figura 15. Relación de dispersión producto de la diagonalizaci§n de
Hrr en e1 subespaci" X; para $=9.14.
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En la Figura 1-0 se indican con flechas cortadas 1os

Iugares donde son predichas las resonancias después de rea

7ízar el proceso de rediagonalización. Aquf los corrimién

tos son pequeños debido a gue para esta enerqfa (E : 20 meV

o equi.valentemente 2,!, 
= = 38.2 i ) e1 efecto de Ia redia

gonalización es prácticamente despreciable. Notemos que en

el presente desarrollo no hemos considerado 1a hibridiza-

cj-ón de 1as soluciones ligadas con eI contlnuo que supues-

tamente es el orfgen de Ia mayor parte del corrimiento de

Ia resonancia en % ; esto se explica por encontrarse muy

cerca del umbral [ 23 ] .

Es interesante ana-}i-zar las brechas (saps) que ocufren

en los bordes de zona (A*:!-?a-) , pues corresponden a 2

resonancias generadas por 2 canales cerrados con un único

estado ligado tL.

Con este objeto, s€ ha realizado un cá1cu1o numérico

de intensidades de scattering para el caso en que 1a partf

cula incj"de con pseud.omomento en 1a direcci6n x cercano a1

borde de zona ( .fr-^ oTa- ) .

La Figura 16, es una ampliación de la Figura l-5 en el

mÍsmo rango d.e energfa en que se realizan estos cálculos,

donde se utilizan sólo 4 canales ( -2, -L, 0, l-) debido a

la baja energfa de la partfcula incidente.

i



I
."<. 6

o
gl
oc

l¡J

=l¡ñl*s

54.

1lena los resultados
8=0.14, con línea cor

0
-ft

q 0

Kx

fE

To

Figura 16. Ampliación de Ia Figura 15. Con Iínea
de la diagonalizaci6n de H11 en?ír'para
tada Ia relación de dispersión (4.16,) .
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Los resultados de estos cálculos se muestran en las .'

Figuras L7 , 18 y 1-9 " Estas f i-guras muestran en forma espec

tacular la brecha (gap).. Según e1 antiguo esquema (antes

de Ia rediagonalización) se deberfa observar sóIo una reso-
t?rnancia para ,h*:á , mientras según el nuevo esquema (o

sea después de 1a rediagonalización) deben aparecer 2 reso

nancias, eüe se separan a medida que disminuy " L, del val-or

En la Figura 20, que es una ampliacÍón de Ia Figura 17 ,

se ha indicado con una lfnea cortada Ia energla incidente

para la cual se cumple simul-táneamente la condición de re-

sonancia (en el antiguo esquema, ec. (1)) para los canales

11 = -2 y n = *1- con e1 estado ligado 8z . Con flechas con

tfnuas se indica el lugar predicho para 1as resonancias des

pués de rediagonalizar. A modo de conclusi6n, se puede de

cir que el modelo aquf propuesto explica en gran parte 1o

que sucede cuando dos resonancias ocurren simultáneamente.

La separacidn teórica predicha prácticamente coincide con

lo observado en los cálculos numéricos.

/a-
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2M
t2 Enersío tÁ I

Intensidad especulsjr para el scattering He-LiF "unidimen-
sional" en función d.e la energía incidente. La componente
i a"f momento incid,ente es fija ky = rT/a. EI cáIc;Io fue
realizad,o con 4 canales (n=-2, -1,0, 1), donde Ios canales
(cerrados) n=-2 y n=1 coinciden en eI valor de
y a su vez con eI estado ligado ti 

=2.
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Figura 17.

Energío (meV )
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# Enersío tÁ 1
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Figura 18. Igual que 1a figura anterior pero con "11_- = O.95 r/a.
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# Enersío tÁ-l
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Figura 19. Igual que 1a figura anterior pero con ztL-- = O.9 Trid.
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# Enersro tA 1
1.0

0.9

0.8

0.7

Energío incidente ( meV)

Figura 20. Intensidad especular en funci6n de Ia energía incidente
(ampliación de Ia Figura 17). Con línea cortada se in-
dica la predicción para Ia resonancia simultánea de 1os
canales n:-2, 1 con e1 estado ligado Ez de acuerdo con la
ecuación (4.1). Las líneas llenas muestran Ia predicci6n
de la posición de las resonancias después de 1a rediagona
Iización.
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5. COMPARACION DE RESULTADOS

5.1- Comparaci6n con cáLcuTos numéricos de otros autores

En Ia literatura se encuentran diversos trabajos teóri
cos sobre scattering ae átomos por superficies. Para reali
zar una comparacidn con resultados obtenidos por Wolken [ 16 ]

y Chow y Thompson I tZ ] , se estudiará el comportamiento de

1a j.ntensidad especular como funci6n de la energfa incidente

para e1 scattering de He-LiF en el plano (001) y en e1 rango

de energfas j-ncidentes de 1 a 14 meV con ángulos de inciden

cia 0- 40o y O= 0o. Aquf 0 es el ángulo azimutal respecto

a l-a dirección principal de Ia superficie y 0 eI ángulo que

forma el haz incidente con eI eje z. Para la realizacidn de

estos cálcuIos usamos e1 mismo potencial propuesto por estos

autores (ver ecuación 2.2 y Tabla 1) y un conjunto de 5 cana

Ies indicados por 1os vectores de red recfproca (0r0), (11,0)

(0, t 1).

Las Figuras (2Lb) y (2La) muestran 1a intensidad especu-

1ar en funci6n de Ia energfa incj-dente obtenidos por G. Vüo1-

ken y el programa de computación presentado en eI Apéndice C

de este trabajo, respectivamente.

A1 comparar ambas figuras se aprecian algunas pequeñas

diferencias: (i) Un comportamiento levemente distinto en Ia

vecindad del umbral T1 , (ii) Un leve corrimiento de la

60
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resonancia Bl y el umbral Tz ; (iii) Una intensidad y forma

distinta en Ia vecindad del umbral T2.

Las Figuras (22a) y (22b1 corresponden a una ampliación

del caso anterior. Los cá1cu1os de 1a Figura (22b) fueron

obtenidos por Chow y Thompson [ 17 ] y 1os de Ia Figura (22a)

por eI programa descrito en eI Apéndice C.

Entre 1as Figuras (22a) y (22b) no se apreci-a ninguna

diferencj.a; 1o que parecerfa indicar que las diferencÍas ob

servadas en la Figura (2L) se deberfan a problemas numéricos

de1 programa computacional de lrlo1ken.

Las comparaciones anterj.ores nos dan confianza de que

el programa computacj.onal desarrollado en e} presente traba

jo (ver Apéndice C) produce buenos resultados.

5.2 Comparaci1n de otros uétodos de SoTuci)n

Exj-ste una gran variedad de formas para abordar el pro

blema de1 scattering e1ástico de átomos sobre superfici.es

cristalinas.

i) uétodos semi c7ásicos

Estos métodos fueron desarrollados por W.H. Miller [24,
251 y R.A. Marcus Í 26, 27 1 y se basan en generalizaciones del

método WKB a problemas multidimensionales. En estos métodos,

Ia amplitud de los dÍstintos pÍcos de difracción se obtiene
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encontrando las trayectorias cIásicas de movimiento de áto-

mos incidentes y manteniendo simultáneamente Ia información

de Ia fase (es decir, contando e1 número de longitudes de

onda de Broglie a 1o largo de la trayectoria clásica) hacien

do luego interferir todas las trayectorias que contribuyen

a un mismo pico de difraccj.ón. El gran atractj"vo d.e estos

métodos es que dan un conocimiento acaso más intuitivo de

Io que está ocurrj.endo, en relación al método de canales

acoplados.

J.D. Doll 128,291 y Masel et aI. t30l han aplicado es

tos métodos aI scattering de átomos de He sobre superficies

de LiF. La concordancia con los resultados "exactos" es so

1o semicuantitativa. La aplicación de estos métodos aI pre

sente problema no ha sido estudiad.o en forma exhaustiva. En

la actualidad se están investigando [ 31 ] Ias condiciones ba

jo las cuales estos métodos serfan válidos para asf tener

una mejor visión de Ias limj-taciones de los mismos.

Masel et a1 . l, ZZ] también aplicaron 1a aproximación

semiclásica al caso en que eI potencial es aproximado por

una pared dura sinusoj-dal. La simplificación que esto in-

troduce permite realizar los cálcuIos para éste y otros mé-

todos en forma analftica.
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ii) E7 métod.o ccGM

EI método CCGM ya mencionado anteriormente, ha sido de

sarrollado por Goodman et aI. [ 33-36] eS básicamente una a-

proximación de Born de primer orden.

iii) El método Eiconal

El método Eiconal (también conocido bajo eI nombre de

aproximación de Kirchoff), es una aproximaci6n que original

mente fue desarrollada y aplicada a problemas de 6ptica y

acústica. Posteriormente estos métodos también se han uti-

lizado en eI anáIj.sis de colisiones de partfculas y núcleos

a altas energfas. En este métod.o se aproxima Ia trayectoria

de 1a partfcula por lfneas rectas, 1o cual con frecuencia

da .expresiones anaLfticas para la amplitud de scattering.

E1 método Eiconal ha sj.do aplicado al scattering de átomos

sobre superficies cristalinas por Levi et al t 37] y Berry

t 38 ] , sin embargo, hay gue hacer notar que este método es

tá limitado a ángulos de incid.enci.a cerca de la normal y

energfas no demasiado chicas (es decir, 1a longitud de onda

de 1a partlcula incidente debe ser mucho menor que eI pará-

metro de red).

Probablemente, tanto e1 método Eiconal como e1 método

semiclásico (a1 menos en su forma primiti.va) r son incapaces

de predecir eI fenómeno de resonancias descritos en el



66

Capftulo 4, Io que Limitarfa consrderablemente e1 interés

por estos métodos.

iv) Método iterativo usando funciones d.e Green

Este método, basado en un esguema de integracidn itera

tivo usand.o funciones de Green, fue desarrollado para el

presente problema por H. Chow I 391 . EI método, eü€ es esen

cialmente exacto, da resultados que están en acuerdo con eI

método que será descrito en v). Sin embargo, este método

converge muy lentamente cuando se está sobre una resonancia.

v) tlétodo da canaJes acopTados

, Para un sinnúmero de problemas de Ia ffsica, éstos pue

d.en reducirse a resolver un conjunto (generalmente infinito)

de ecuaciones diferenciales acoplad.as de primer orden. Pa-

ra resolver estas ecuaciones diferenciales acopladas, gene-

ralmente se requiere de mucho tiempo de computación, y por

1o tanto, estos métodos son s61o prácticos si eI número de

canales que intervienen en eI proceso pueden ser reducidos

a un número finj"to no demasiado grande (el tiempo de compu-

tación es aproximadamente proporcional al cuadrado del núme

ro de canales inclufdos en el cáIculo).

Para el problema de scattering considerado en esta te

sis, e1 primero en realizar cálculos de canales acoplados
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TABI,A 3

Comparación del tiempo de

programas numéricos de

ejecución de distintos
canales acoplados

:

Referencia Computador Número de Canales Tiempo de
ej ecución

l-0 seg
480 seg

20 seg
50 seg

4 seg
44 seg

wolken [ 16 ]

Chow. y
Thompson [ 17

EI presente
trabajo

UNIVAC 11OB

UNIVAC 1108

IBM 3237

5
29

9
1_5

5
25
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fue Wolken [ 161 seguido luego por Chow' y Thompson [ 17]

Estos programas numéricos, incluyendo eI presentado en es-

ta tesis, son probablemente muy similares (generalmente de

los trabajos publicados no se desprenden 1os detalles). Es

probable que nuestro trabajo presente una novedad numérica

con respecto aI de estos otros autores en cuanto a1 ensam-

bl-e (¿e las soluciones de canales acoplados con l-as solucio

nes para z----z*o:) no se realiza en z¿ (es decir, en un 1u-

gar donde eI potencial es ya prácticamente cero), sino que

aprovechando eI hecho de que las ecuaciones (2.L8 ) se desa

coplan mucho antes, €1 ensamble se real-iza en zi . Este

hecho permite un ahorro sustancial en tiempo de ejecuci6n

y aminora el mismo tiempo un problema numérico que surge de

los canales cerrados (este problema consiste en que para eva

luar Ia matri, tulvybl» r €o Ia función de onda que es expo

nencialmente creciente para z 
->i 

a; p€rrd los canales cerrados,

hay que poder distinguir una parte que es exponencialmente

decreciente; por consigui-ente, esta'dificultad numérica es

cada vez más crfLica a medida qu: aumenta z) .

La Tabla 3 muestra en forma comparativa eI tiempo de

ejecución de los distintos programas existentes.

El método de canales acoplados es más eficiente que el

método iterativo usando funciones de Green cuando se está

sobre una resonancia; en Ia mayorfa de los demás casos, 1os
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dos métodos so.n aproximadamente eguivalente en térmi.nos de

eficiencia.

EI método de canales acoplados también se ha usado con

potenciales sÍmplifÍcados. Como ya se ha d.icho antes, Ia

ventaja de usar estos potenciales idealizados, es que sim-

plifican mucho los cáIculos, permitiendo que gran parte de

eIlos puedan ser efectuados en forma analftica.

Chow y Thomspon [ 20 ] usan como potencial una pared du

corrugada con un potencial cuadrado atractivo aI frente

la pared.

Otro modelo interesante, es el- que recientemente ha re

suelto J. Róessler y G. Martfnez [ 40 ] ; en este caso us6

una pared dura con un potencial "delta de Dj-rac" atractivo

al frente de Ia pared haciendo varÍar la intensidad de Ia

"deIta" peri6dicamente. Con este modelo se ha podido avan

zar bastante en eI entendi-miento de1 fendmeno de las reso-

nancias.

vi) otros métodos

Por último, solo quisiéramos mencionar otros dos méto

dos que han sido usados para abordar e1 scattering de áto-

mos sobre superficies y dar las referencias correspondientes.

El asf llamado rnétodo GR desarrollado por Garcfa et aI.

I qJ-¿5 J y el método desarrollado por J. Weare et al Í 22-461
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que consiste en un método de expansión para Ia amplitud de
scattering.

I

l
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CONCLUSfONES

En este trabajo de tesis se ha elaborado un prog:rama

de computación (ver Apéndice C), que permite no sólo encon

trar la intensidad de los diferentes picos de difracción

sino que también Ia función de onda para el problema de

scattering de átomos por una superficie cristalÍna.

Este programa de computación permitirá realizar estu

dj-os de la interacción gas-superficie y asf avanzar en el

estudio de1 scattering inel-ástico.

En el anáIisis de las resonancias ha habido algún pro

greso, entendÍéndose mejor e1 orfgen deI corrimiento y 1a

separación de e1las. Sin embargo, eI estudio de este fenó

meno no está de ni.ngún modo terminado; en efecto, eI presen

te trabajo ha dado orfgen a nuevos estudios más'basicos de

este fendmeno t 23 I

.:
I

I
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APENDICE A

Probabilidades de scattering

El objetivo de este apéndice es usar 1a ecuación (2.40)

para encontrar la probabÍtidad ?" de que Ia partfcula inci-

dente por el canal », sea observada en la región asintótica,

es decir, para ¿-+tu en el canal (pico de difracción) )-).

En e1 estado estacionario se cumple Ia ecuación de con

tinuidad

o equivalentemente

(1)V l-o

donde S es Ia superfi.cie

una celd.a unitaria de la

la Figura 23.

Dada 1a periodicidad

neto correspondiente a la

lares a 1a superficie es

perficie que coincide con

1o, ya que las partfculas

(2)

de un paralelepfpido que encierra

red superficial como se aprecia en

de Ia red, tenemos que el flujo

suma sobre los planos perpendicu-

cero. El flujo a través de Ia su-

e1 plano xy (ver Figura 23) es nu

no penetran a1 interior del cristal.
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La ecuación (2) por Io tanto se reduce a

l'- --r fl-llYtl

i J .cts : I J. ctxctT
(3)'a, J=,

Def i-namos

--/J=-^\

Ar*: (N* Gr,!*,)
( 4a)

v

,N.*, :(R+d,,-,k,) ( 4b)

con estas definiciones podemos escribir 1a solución (2 .40)

de 1a siguiente forma:

( 6a)

( 6b)

(s)

(7)
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Reemplazando (5) en (7) obtenemos

(cc= complejo conjugado) y por 1o tanto para 1a componente

; se tiene

+ , ? l^ ,, .!{t!Yt/',)z*i(Gn-ál R \Jr: fr, *t 'k/.\A+Ar- + .. )r,-r.-
Reemplazando (9) en (3) se encuentra

.Q r4IttlC: I lJ=dxct7.¿OJO

: !- L- ;t.pr.,(A!r,Arre¿A"(t-s)z * -...). (10)

Z1 GE

Escribiendo 1a suma sobre t y sobre s explfcj.tamente obtene

mos

c:H z.!",(o; A,r- Ai-a,-* A; /),.;iA'=- A:rA,--2t!""*,r)

: Lé y-2.h,(Ja,- l'- I A,- I')
zn ; -" \' 'va'| , 

,rD

de donde finalmente

\- !*,1 Ar.l : z /.,1A,-l : 44,iYY.: A'. . (rz¡
,v
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El lado derecho de (12) corresponde a1 flujo incid.ente

mientras que eI lado izquierdo corresponde a la suma d.el flu
jo en Ios canales emergientes. Las probabilidades E viene

por lo tanto dada por

/) -lz
D - 

-F¿». lA l' ',r.> \ A Ify: ?^ lli»" I : -f- l/-\v,, I,,rdvo ,r(y'o 
( 13 )

y reemplazando (13) en (LZ¡ se obtiene que

(1-4)Z
v

p1
l:., 'l
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APENDTCE B.

B ' 1 Autovar-ores g autof uncio¡les de r_os estádos Tigados d.e
potencial de Morse [ 47 l

consideremos el potencial d.e Morse de 1a ecuación (2.3)

(1)

i. Real_izando el cambi-o de variable x _ Z-2. la ecuación
de Schródinger a resolver es

(2)

i) : ff»

(3)

(4)

(s)

ó"(*) + #(n.2De 
**- 

Dr-rn*) ?G) : o 
.

Sea
t2r,2f. .%

2t'l
v

entonces (2) queda

Real_icemos el cambio de varrable
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, . \d -d,xI _ -¿-lt O
)o(

y además definamos S y m por las relaciones
/)

/¿
-/- ,d.

r-r'lP l.-_t_\¡n: 
"1 

\=-Zl ,

Sea

/til r /(^) )

entonces Ia ecuación de SchródÍnger

é't§) * t rtrs). (- *. ry.t -
Haciendo Ia sustitución

7zr r -§/', s \ /t'(¿(§):e r'-i- \n/(S)

se obtiene para h/t I ) Ia ecuación

te

(6)

( 7a)

( 7b)

(B)

en(5) se transforma

^2 \ -l-s \r¡(É\ -- Orz JY \_\,/ -'-
J /t (e)

W',(§)* AJ w'g)+ Tw(§):o
La solución de (11), regular en § = O

X-r+*) , eS

v (t ) - "q 
(-',',+4 , zs + 4, 3)

Deseamos además que

(10)

hipergeométrica conf luen

( 11)

(es decir, para

(L2)
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41 rl n*o
(1o que equivale a fH'--nO, por Io tanto s61o son acep-

tables soluciones polinomiales, €s decir, m debe ser un en-

tero positivo (m = t, 2, ...)
De las ecuaciones (7) obtenemos que

tv):tr- -(A -1\tr'- 
c( \'( Zl 1ra)

o sea
t2¡2 tz l 

- 
\2

€n.,: - ?# : - &( 
"F', - (--+)* 

)

EI número de estados li.gados es finito, pues debe cum-

plirse que

t 4 t gE_ ,/ 4
l'-"'t- = l.F \

(16)\ V' 
Y2YD

Las funciones de onda l*$ vienen dadas por

7 ,r\ n as- -§/" -t , \
Q^\l): A-5 e ,q\-m+4,Zs-+a;\) «rn

con

(13)

1rs )

,^ .En; / / \(-
-hn :=-É- - \r4-Z/ .<6 (18)

t-
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Con el cambio de variabl-es (6), (19) es equivalente a

-v-(-1 trt t ttt ^ltI Q,(S)q/,(l)f : <5ü (20)J, 'J -' 
5

^Las constantes de normalización ñ* , se obtienen de

Ia condición

!.: é,k) djG) J, : E;¡
(1e )

La Tabla 81 muestra en forma explfcita 1os autovalores,

autofunciones y factores de normalización para m = 1-, 2, 3.

Y

8.2 cá7cut-o de <¿,1i V, t l"L') .

Evaluemos los elementos de matriz

se tiene (*)

<¿¡l ü I ^t',1' > : (/,t I E I *,=)(*, =li1l 
= 

l,',*')(.*i='12't' ;
:Z-Q,;J¡=) (*,=lül",rX; z'l/.',i') eL)x,z

/,2,
donde

1t,¿
t -;(1," T.r)* ,x,z>:fie lrt=¡ qzzl

(*) 
,'l (n, <- 

+La

+--*.),c. 7 4: í/=
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, /. ,\ ( / _,\,i l-\-^. ¡..rñv\¿ \x-i< /¿ 13-"') V", \Z )C-o:. \=i ) (23)

integraciones sobre dx, dxt y dz se obtiene

I I r 6 \ a+* /
-r-l) +-\ \l-l-./r-'t\//=\.1 ,'=)T \ tk, ('t't- t'e, {'- , ) )-t-¿Y, lz '' "'4 

\ = ) f¿t\e /

4 [( r \
) \ c'/ t,-¡ r á, ?t-,t \ V,,) d (24)

\ 4)er I -Lr,e - I ) LL

/, -lJ, \ ,^,\ -(.XZlY4 i.\ 3 /:

({,; lu t c,';'):

¿

I

:

G) V" (z) ór,(=) .lz

vii'

r**
t).

)Í'

viene dado porEn (24)

V ILI
(25)

(26)

(271

IC

\¿ (t\ct s
) Y-,' I \),/ c-5
y (2.6) )donde (ver ecuaciones (B.6)

/) .¿i- 2 .JT,, \ iax h {'
V, lk/*-t L,_r¿ J
',I .J , , , ,

En la Tabla 8.2 se muestran los elementos de rnatriz
\ / I , -.t/r;' calculados usando 1as funciones r:({) ae 1a Tabla 8.1

(r = L, 2, 3) .
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APENDICE C

El Programa HEFLIQ2

C.1 organizaci6n deL programa

El programa HEFLIQ2 calcula Ia intensidad de 1os picos

de difraccÍ6n para el scattering de átomos por superficies

cristalinas usando potenciales de interacción deI tipo pro-

puesto por Lenard, Jones y Devonshire.

El programa está escrito en lenguaje FORTRAN IV y ha

si.do ejecutado en e1 computador TBM 3270 de la Universidad

de Chile.

La Figura C.1 muestra el diagrama de subprogramas e in

dica en que parte de la ejecución deI programa son usados.

La función de cada una de Ias subrutinas y procesos in

dicados en e1 d.iagrama son las siguientes.

READ Subrutina que lee 1os parámetros que defj.nen

el problema de los canales a considerar en e1

cáIculo. Además, calcula el vector de onda y

Ios ángulos de cada haz emergente y también

Ios estados ligados del potencial de Morse

l

i

:

!

:'

I

I

vo (z) .

84.



MAVTAFU

COUPLED

MATCHING

CMINV

TNT-INTO

85.

Subrutina que realiza 1a integraclón de las

ecuaciones diferenci-ales desacopladas ( ver

ecuación 3.L4) desde Za hasta Z¡.

En esta parte del programa se realiza la in

tegracidn de las ecuaciones diferenciales aco

pladas (ver ecuación 2.78) desde Zi hasta Zf.

Aquf se construyen las matrices L,*l s b*,/,
(ver ecuaciones 2.33) .

Subrutina MfNV de Ia S.S.P de IBM para inver

tir matrices usando e1 método de Gauss-Pivo

t€, g,eneralizada para matrices complejas. Se

usa para invertir la matriz compleja br,

SubrutÍnas que integran ecuaciones aifere.r-

ciales acopladas de primer orden mediante eI

método de ADAMS-MOULTON-ZONNEVELD (Predictor-

Corrector). Para Ia integración de Ias ecua

ciones diferenci.ales desacopladas estas sub-

rutinas obtienen 1a información del potencial

a través de 1a subrutina DMhIF declarada EXTER

NAL en MAI^IAFU. Para Ia integraci6n de las e-

cuaciones diferenciales acopladas, las subru

tinas fNT e INTO obtienen Ia información de

cómo se acoplan los distintos canales a tra-

vés de la subrutina DERIV d.eclarada EXTERNAL

en el programa prÍ.ncipaI. La subrutina fNTO
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i

L-

\

HEFLI Q2

MAW AFU

COUPLED DERIV

MATCHI NG

CMINV

PR ONU

Figura C 1. Diagrama de subrutinas del Programa HEFLiQ2 '

a

L

I

L

I

i

I

l
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I

calcula los valores i.nÍciales mientras que

la integración propiamente tal es realizada

por 1a subrutina INT.

C.2 observacjones generaTes

EI programa HEFLIQ2 puede ser modificado para eI uso

de otro tipo de potenciales de interacción. Es importante

señalar que la subrutina DERIV debe modificarse para cada

conjunto de canales que intervj-enen en un,cálcu1o, ya que

esta subrutina entrega Ia j,nformación de cómo se acoplan

los canales considerados.

La precisión en Ia integraci6n de las ecuaciones dife

renciales, que se realiza con un método predictor-corrector,

se fija mediante 1a variable EMAXO en e1 programa principal,

es decir, EMAXO es Ia máxima d-i.ferencia permitida entre 1os

dos valores que calcula INT para 1a función de onda en un

punto z dado; para Iograr cumplir este objetÍvo, Ia subruti

na INT puede dividir eI intervalo inicial de integración
(que se fija con HPRINT) hasta en LO24 partes iguales. Pa-

ra imprimir las funcionas de onda, la variable l6gica SWPR

indica cuand.o la i.ntegración está en un paso que es múItiplo

de HPRINT; 1a variable NPR 1eída desde el archivo de datos

ind.ica cada cuánLos de éstos múltiplos de HPRINT se imprimi

rán 1os resultados de INT.

l
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En e1 programa de HEFLIQ2 la integración de las ecua-

ciones desacopladas, güe se realiza en 1a subrutina MAWAFU,

no depende de1 parámetro de corrugación B, lo cual permite

realizar 1os cálculos para distintos valores de B, suando

una sola vez 1a subrutina }¿IAWAFU. Esta operación se indica

al programa a través de la variable alfanumérica TEXT, eue

indica que los resultados obtenidos por MAVüAFU en el cálcu-

1o anterior se encuentran almacenadas en e1 archivo de en-

trada y salida de Ia unidad 3.

Para el uso de Ia subrutina CMINV eI arreglo CB (MU,

NU) , que contiene la matri, 1r, , d.ebe ponerse en un arre-

g1o unidimensional XX(LNN), 1o que se hace usando 1a conven

ción i.ndicada en 1a S.S.P de IBMI 48]

C.3 Entrada de DAT)S

El archivo de entrada de datos (UNIDADES) posee regis-

tros de B0 caracteres.

Primer Registro:

TEXT

D

ALFA

(aa1 Contraseña que indica cuando se debe u.-

sar MAWAFU, si TEXT es distinto del usado en

1a ejecución anterior ejecutada MAVIAFU.

(F5.2) Mfnimo de1 potencial de lúIorse (meV)

(F5.2) Inverso de1 rango de1 potencial de
' o-1

Morse (a ) .

(F5.2) Posición del- mlnj-mo de
o

potencial (A) .

.

ZO

rT



I

ñr

l

l
\._

A

THETA

PHI

ZI

BETA

NP

NC

89.

(F5.2) Distancia entre átomos de Ia red fÁ1.

(F5.2) Energía de Ia partfcula incidente (meV)

(F5.2) Angulo entre e1 lnaz incidente y la nor

ma1 al plano (grados) .

(F5.2) Angulo azimutal de incidencia (grados).

(F5.2) Zi, punto de partida de la integración

al interior de1 cristaf (Á).

@5.a) zf , punto de ensamble (ver Cap. 3)
o

(A) .

(F5.4) Za, punto de partida para 1a integra

ción reali za1ta por MAWAFU tÁl .

(13) número de canales que se incluyen en e1

cá1cu1o.

(F1-0.5) :.:,. , donde M es Ia masa de la partf
?'

cula incidente (i2,zmev) .

(F5.2) B, rugosidad de 1a superficie.

(I3) indj.ca cada cuantos pasos de integración
(múttiplos de HPRINT) se imprimen Ias funcio-

nes 1,.,,, ,'J. y sus derivadas.

(I3) indica cual de los NC canales es eI ca-

nal especular.

i

I

I
I

L-

I

t_

i

fL

IL

IL

iL

i
L

I

t

I

ZF

ZA

NC

PM

Después de este primer registro deben inclufse NC re-
gistros que indican los vectores de red recfproca asociados



a cada canal. En el

debe tener eI vector

En cada registro se

e1 formato (2F3.0) .

90.

regÍstro NCE de estos NC regi-stros se

(O, O), ind:-cando e1 canal especular.

Ieen los dos números reales (m, n) en

I
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