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L A Ruby ELisa, ml esposa.

a mis padres

La sabidunia estd clamando fuena,
alza su voz en Las plazas.

= Clama encima de Los murosd, en Las
entradas de Las puertas de La cludad,
y va diciendo:

— iHasta cudndo simples, amareds
La simpleza, y, mofadores, os complacerels
en La petulancla, Yy aborrecernéis, necios,
La clencia?

(Provenblos 1, 20-22)
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1. INTRODUCCION

El estudio de la interaccibén de &tomos, que poseen ener
gla en el rango térmico (10 - 100 meV), con superficies cris
talinas se estd constituyendo en uﬁa herramienta Gtil en el
estudio de la estructura y dindmica de superficies.

Los primeros experimentos de este tipo fueron reportados
por Esterman, Frisch y Stern [1-5], quienes hicieron incidir
haces térmicos bien colimados de H y He sobre superficies
limpias de NaCl y LiF. Sin embargo, el interés de estos in-
vestigadores no era el estudio de la superficie, sino mé&s bien
probar el comportamiento ondulatorio de las particulas del
haz. El éxito obtenido no impidié que l; realizacidn de este
tipo de experimentos fuera practicamente abandonada hasta la
década de 1960, época en que comienza a nacer un fuerte inte-
rés por el estudio de superficies sdélidas.

A pesar de que no es fdcil de producir ni de detectar un
haz colimado de &tomos neutros, como lo es uno de particulas
cargadas, hoy en dia existen buenos y recientes resultados
experimentales [ 6-11]. Estos experimentos consisten esencial
mente.en hacer incidir un haz colimado de &tomos neutros y
energfa bien definida sobre una superficie cristalina (haces
experimentales recientes tienen para energias en el rango de

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

nes experimentales muestran haces emergentes en distintas

I



direcciones dadas por la ley de Bragg. La Figura 1 muestra
el espectro obtenido al hacer incidir sobre una superficie
de LiF (001), un haz de Ne con una energia de aproximadamen
te 58 meV formando un &ngulo de 65° con el eje normal al pla
no <100> del cristal. El1 detector se mueve en el plano de
iﬁcidencia, es decir, el plano engendrado por la normal y
el haz incidente. En esta figura se indican con pares orde-
nados los vectores de red reciproca asociados a cada pico de
Bragg. Los pequenos picos que se observan en torno al pico
especular (vector de red (0,0) ) son atribuifidos a colisiones
inelésticas.

Por otra parte, la teoria necesaria para relacionar los
resultados experimentales con las magnitudes fisicas que se
desean conocer, ha demostrado grandes avances. Una recopila
cidn reciente de los tratamientos tebricos y datos experimen
tales para el scattering de gases livianos (H, D, 3He, “He y
H2) con superficies cristalinas se encuentra en la referencia
[ 49]. Existe un gran interés en estudiar la dindmica super-
ficial a través de la teorfa del scattering inel&dstico, para
lo cual se requiere previamente conocer la solucién del pro-
blema elédstico. Esto Gltimo precisamente es el objetivo cen
tral de esta tesis: Construir un programa computacional que
permita obtener en forma numérica la solucién del scattering

eldstico. Este programa computacional nos permitir& conocer
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Intensidad de Scattering
|

Angulo de Scattering

Figura 1. Scattering the Ne sobre LiF (001) en la direccidén azimutal
..<100>, para una temperatura superficial de 80°K, energia
incidente E =~ 58 meV y angulo incidente Gi = 65° [12] .



la funcidn de onda de la particula que interactfia con la su
perficie y determinar la intensidad de los diferentes picos
de difraccibén relativos al haz incidente. Con esta informa
cidn podremos, en un trabajo posterior, abordar el estudio
del scattering ineldstico.

| Cédigos numéricos para abordar el problema eldstico exis
ten en unos pocos centros de investigacidn en el mundo; pero
lamentablemente no pueden ser adquiridos comercialmente.

En el capitulo 2 del presente trabajo se muestra el desa
rrollo formal del algoritmo de solucidn consistiendo éste
esencialmente en resolver unas ecuaciones diferenciales aco-
pladas.

En el capitulo 3 se muestraﬁ los resultados obtenidos su
poniendoiuna superficie "unidimensional" destacando un méto-
do para determinar el nlmero de picos que poseen intensida-
des susceptibles de medirse experimentalmente.

En el capitulo 4 se hace un andlisis del fen®meno de re-
sonancias, fenfmeno que se manifiesta en cambios bruscos en
la intensidad de un pico de difraccibén al variar paulatinamen
te la energia o el dngulo de incidencia.

Finalmente, en el capitulo 5 se comparan nuestros resul-
tados con los obtenidos por otros investigadores, comparacidn
que muestra un buen acuerdo.

El programa computacional usado para obtener los



resultados que figuran en esta tesis se muestra en el apén-

dice C, en el que ademds se indica la forma de usarlo.



2. FORMULACION DEL SCATTERING ELASTICO

2.1 E1 Hamiltoniano

El objetivo de este capitulo es formular el problema
de scattering eldstico de atomos por superficies cristali-
nas, de manera de poder encontrar las magnitudes de interés
tales como la amplitud de los picos de difraccidn y la fun-
cidn de onda.

El potencial de interaccidn entre el &tomo incidente y
el cristal en principio debe contemplar las coordenadas tan
to del nfcleo del &tomo incidente ¥, como de los nficleos a-
témicos de los N &tomos del cristal,'?n, y también las posi
ciones de los electrones asociados al &tomo incidente y al
cristal, a este nivel la interaccidn es puramente coulombia
na. Sin embargo, dado el enorme valor de la masa nuclear
en comparacidén a la electrénica, asf como la pequena veloci
dad del &dtomo incidente en comparacidén a la velocidad elec-
trdnica, es completamente licito efectuar la aprox. de Born-
Oppenheimer reemplazdndose el potencial coulombiano antes
mencionado por un potencial efectivo nficleo-nfcleo

— - )f

v(T, T1,e..1y

La siguiente etapa consiste en notar que las posiciones

de los dtomos del cristal apenas oscilan de ciertos valores

- —

de equilibrio Fo = Rn + Uy con Rn posicidn de equilibrio.



Esto permite aproximar

—
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donde el substrito "," indica que se estd evaluando los de-
rivados en las posiciones de equilibrio nuclear y o, B= x,y,2z
son las tres coordenadas espaciales. El primer término re-

presenta la interaccién entre el &tomo incidente Yy una super
ficie cristalida "rigida". El segundo término representa la
interaccidn del &tomo incidente con las vibraciones del cris
tal o fonones. Este segundo té&rmino rige la llamada interac
cibn inel&stica y describe tanto procesos de absorcidn como

de emisidén de fonones. Cuando el dtomo indicente estd sufi-
cientemente lejos del cristal este término se anula dada la

—
condicidn que los Ri son posiciones de equilibrio,

El término cuadrédtico rige el acoplamienté eldstico entre
los étomos del cristal e indica como éste es influenciado
por la cercanfa del dtomo incidente.

En el presente trabajo no nos interesan los grados de
libertad Za ( aproximacidn eldstica), de modo que si se efec-
ta un promedio térmico sobre ellos mediante la matriz den-

sidad de fonones del cristal aislado (sin perturbar por el



&tomo incidente); tal promedio térmico lleva a un potencial
efectivo gque describe la interaccibn entre un cristal "rigi
do" y un &dtomo que incide sobre su superficie.

El procedimiento recién descrito fue introducido por
Cabrera et al1. [13] y M. Lagos [14].

En la prédctica no es fdcil evaluar esta aproximacidn,
por lo cual se suele trabajar con potenciales semi-empiricos.
Estos potenciales empiricos son necesariamente periddicos con
la periodicidad de la red superficial, constan de una parte
atractiva y otra repulsiva, y sb6lo dependen de las coordena
das de la\particula incidente, T = (x, v, 2).

En el presente trabajo, si bien el tratamiento numérico
es general, usaremos un potencial empirico propuesto por
Lenard-Jones y Devonshire [15] que, suponiendo el eje 2z per-

pendicular a la superficie, es de la forma

V(Z) = V(x, y, z)
V(@) + Y@ [eos (BT)+ <o (22y)] (@,

I

donde

Vi(z)=De e - 2

o (Z.-2) | B2 )
[ } (3)

es un potencial de Morse y

Viz)=-2D 62«(29-3) | ”



En la ecuacidn (2) el par@metro B mide la "rugosidad" de la
superficie, es decir el grado de dependencia de V(r) en X,
y. Para B=0, la superficie no muestra rugosidad (v(f')=V(z))
y en tal caso se conservan los componentes del momento para-
lelo a la superficie siendo toda la dispersidn de los &tomos
especular.

La Figura 2 muestra la forma del potencial para los pa-
rdmetros indicados en la Tabla 1, que corresponden al caso
especifico de scattering de &tomos de Helio sobre una super-
ficie de Fluoruro de Litio [16-17] .

Sea M la masa y E la energfa de la particula incidente.
Entonces con las consideraciones precedentes, el Hamiltonia-
no en la representacidn de coordenadas viene dado por

2 2

KV

2 M

+ V(%) (5)

Luego, la ecuacidn de Schr¥dinger a resolver es

[FVZ*L ﬁz“U(ﬁ]qf/’(’:): O (6)

)
donde 4 es el vector de onda de la partfcula incidente y

U = % v (3) (7)

2

(8)

acd la energia es
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- Figura 2. Potencial de Morse V,(Z), (linea gruesa) segiin los parime-
tros de la Tabla 1. Los "extremos" V. (2) £ BVi(z) del po-
tencial para B = 0.1 estin indicados por lineas delgadas.
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TABLA 1

11.

Pardmetros del potencial V(r) usados en el presente

trabajo para el Scattering de He sobre la superficie

LiF<100>
Par&metro Valor Significado
o
a 2.84 A Pardmetro de la red
cristalina
D -7.63 meV Valor minimo del poten
cial
[
Z, 1.0 A Posicién del minimo del
potencial
& N .
o 1.0 A a ! es el "alcance" del
potencial
B (0.06-0.1) Medida de la rugosidad

de la superficie
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2.2 Las ecuaciones de canales acoplados.
El hecho de que el potencial de interaccibn sea perid-
dico sugiere hacer una expansidn de Fourier, es decir

(G, 'R

Ulxy,z)=2_ Ulz)e (9)

donde

- S a A
R=1zr -r-z

5 . 4
es la componente de r sobre el plano cristalino, y ademéds

—_

se han introducido los vectores Gn de la red (superficial)

*
reciproca . Los términos U, se obtienen integrando sobre

la celda unitaria de drea A, de la red superficial

ft

) /I U(—"\ —L‘é‘\n’ﬁ { {
rd —_ ) X
Un! ALU. e S (11)

Dada la periodicidad del sistema en la direccidn (x,y) pode

mos usar el Teorema de Bloch para VY (?), obteniéndose

(*) En el caso de una red clbica y una superficie perpendi-
. = 2T ¢ g
i e i i = T__ X 4V

cular a una direccidn principal Gn =T 9u , ), don

de a es la distancia entre sitios de la red.
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vl

donde

(12)

Ty
I
M
5S
&
(0
-

—_—

K=4&-k-2 (13)

es la componente de %1sobre el plano cristalino.

Reemplazando las expansiones (9) y (12) en la ecuacién

de Schrd8dinger (6) se obtiene:
L(R"@ns)'ﬁ 2 — =
> e (- (RaG.)+ 2 ) Bl2)

=Z€L(K+G:,+Gn.)'R Un(Z)LP(Z) (14)

~i{k+G.) R
Multiplicando (14) por & , integrando

sobre la celda unitaria bidimensional y usando la relacidn

de ortogonalidad
= F —a‘ ’ﬁz
—/l__ e(’ \ Gn C’n ) /“{X l _ CS
%\ i C/%f = —
C.U. (15)

se obtiene

2

— (P:+ §n>2+ ;%3_)%(2) :Z,_ Un—n) (Z> LPn,(E} ‘ (16)

2

(A
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donde

— - - (=2).
Uh—n’(z> - U(G,.,"Ghn) > (17)
Las ecuaciones (16) se pueden expresar como un siste-

ma de ecuaciones diferenciales de primer orden

Y

Jd¥.(z) _ (pn’(,

p (18a)
)
d¥olz) _S"p (2, (=)
clz , nn ” (18b)
i
donde la matriz Bnn' viene definida por
: 5 2
Bo(2) = U _(2) = 0p &, (19)

£ -k (RE)

2
4

Z
La magnitud r7*%n/éfﬂ es la energfa cinética de la parti-

- » A . .
cula en la direccidn z, si esta se encuentra en el canal n.

La magnitud %g puede tomar valores positivos o negativos
dependiendo del vector de red reciproca @; al cual estd a-

sociado.

. . 0
Se dir& que el canal n es un "canal cerrado si Q; <0,

en caso contrario, se dird que el canal es "abierto".
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Aunque los canales cerrados no pueden ser observados
en la zona de scattering (2 >+ «© ), no por eso deben ser
descartados, por el contrario, los canales cerrados pueden

contribuir significativamente en el proceso de scattering.

2.3 Las condiciones de borde

Encontrar soluciones a las ecuaciones (16) en forma nu
mérica es fdcil; la dificultad radica en encontrar la fun-
cién de onda que satisfaga las condiciones de borde correc-
tas correspondientes al problema fisico aquf planteado.

La funcién de onda (12) tiene que satisfacer las siguien

tes condiciones de borde:

. A =
1) Y(F) ;=== 0 (21)
es decir, las particulas incidentes no penetran hacia en in

terior del cristal.

ii) Para z—+ « se deben tener ondas planas emergentes en

todas las direcciones permitidas por la ley de Bragg y una
onda plana incidente en la direccidn del haz atdmico.
Estas condiciones son equivalentes a las siguientes

condiciones sobre los QZ(Z) de la ecuacidén (12)
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IR AL g (22)

LA, = ~th, =
A.E +5 e (23)

Z—> 400 Py,

b) Y (=)

si n es un canal abierto, y

_jﬂhz
P (z) —= A, e |
" Z~—> 400 (24)
si n es un canal cerrado.
Aqui y, indica el canal especular y :XH viene dado

por

(25)
Para resolver las ecuaciones (17) numéricamente, las
condiciones de borde tienen que ser impuestas para valores
finitos de z.
%le) p -
En lugar de W\ T 5T o  requerimos que

P(z)=0

n (26)

donde =Z.< O es un lugar en el interior del cristal. Esto
es equivalente a cambiar el potencial original de manera que

en Z=2Z: se encuentre una barrera dura
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Esta modificacidn no deberia influir en el resultado
del cdlculo numérico, si el valor Z; es elegido de manera
que la energia de la partficula incidente sea mucho menor que
el valor que toma el potencial en Z..

También para grandes valores de Z , la integracidn de
las ecuaciones de canales acoplados debe realizarse hasta
un valor finito Z. donde el potencial V(F) es esencialmente
cero. La ecuacidn de Schrd&dinger del canal n para = > Z_
es aproximadamente

J 2.

dop(z)=-4 @) (28)

cdz?

Luego, las soluciones para =X > Z. serdn las ecuaciones
(23) y (24) para canales abiertos y cerrados respectivamen-

te.

2.4 Solucidén de la ecuacidn de canales acoplados | 18 ]

Sea

<

%(X,L/,Z) =2 30%@ = (29)

solucibén de (6) con las siguientes condiciones de borde en
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(2,) =0 (30a)
LP%k )

, V/U«J})
LP%(ZI:>: é%r;“ , (30b)

donde los C; son constantes arbitrarias no nulas.

Para cada p (tomando p como un pard&metro), conociendo
(30), integramos las ecuaciones de canales acoplados (16)
partiendo de Z; hasta Z_.

Para valores de Z » Z, , debido a que V(F)=0 , las
funciones <€%b deben ser de la forma

. . 3
P (z)=c 6%”21# b.,e "
Ve l/“” 7 (31a)

si ) es un canal abierto, y
X,z

Y=
LP)/W (z) = Clury € o g

2 (31b)

si ) es un canal cerrado.
Entonces en Z=2., , derivando las ecuaciones anterio-

res, se tienen las siguientes relaciones

Lﬁyzm b —d%quQ
4, (2= e ™ 1 be

. [%yza ‘ _;&pza
( Lp;ju_ (Z-q,> = (L O/—u,;_,- %ye —(’ébcp/g’ye (32a)

si Y es un canal abierto, y

) ~% = % Z,
— i # (32b)
kP%(z,) c&w%ve 4 k;w%ye
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si Y es un canal cerrado.

Despejando estos sistemas de ecuaciones se obtiene

e—il’ayza s (2.)+ih ® (= )]
Lor = "0 R, [/“’ W e
(33a)
) e;ﬁazﬂ {b% (Pv(za%~qtutia}
;D/bw 20k, i 4 (83D
si YV es un canal abierto, y
iy [Lp’ (2.) =20 (22)
S = S, | G 2] G lo] o
b mg:_%;yj[@) [z )—%—ﬂf & (Z»ﬂ
» T o T Lo o (34b)-

si Y es un canal cerrado.
La solucidn gue se busca debe ser una combinacién li-
: L [ = . )
neal de las funciones KQZIQV) , que son linealmente inde-

pendientes por las condiciones (30)

T /)‘;‘ /
@ <X/L//Z> ZZ C))u QKX/7/2>- (35)
‘“vo /W 7 /

L.a funcidn Q?V satisface la condicidn de borde
=]

Uy

]

7/1,

§>(§)2§;>:=C) ya que cada una de las funciones es
Yo

nula en Z=ZX.

t
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> (c . ecfzvz . e-cf@,_)ei(@e,,)-f? (36)
= Vo ) + Y, ety L
y/:bxekfm /u. / /’0 ’

—%yZ %))3\) L(P\)Aé;) Fé
+ Z ( y,u /,/,)_; + CV'7LL é’—#ye e

> C@MQ,LGIOS
De aquil se obtiene que gk) satisface las condiciones de

borde en =Z=2, (23) y (24), si y sb6lo si

(37)

Z C/y/u Ve = (Syya

En otras palabras, la matriz /%: es la inversa de la ma-
\

triz (&D) :

Usando (36) y (37), se obtiene que
. iR -4, z) chz (R+G)-R
@ ( /72) \ +Z Avve e ES

v ablerlos
—_—

((K+G,) R (38)

P2 A, e '%Z > )

poy CQPF'OJOS

donde %\M»,viene dado por

A,=2_C,. % . (39)
VP 2o ft /M
S
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Para 2 2>2. las funciones exponencialmente decrecien

tes tienden rédpidamente a cero, obteniéndose finalmente que

) (RR-B2) — C[(K+G,)R +4,z ]
@)}(R,Z> = & +Z Ayope
) Z>Za v abiedos
(40)
A partir de (40) se obtiene que la probabilidad de que

una particula incidente por el canal Y=Y, emerja por el ca

nal ) viene dada por (ver Apéndice A):

-

e AL

P), = jﬁyo : (41)

2.
El factor gue acompaha a LAle en la ecuacién (41)

tiene una interpretacidn geométrica (Fig. 3); es la razdn
entre el ancho de los frentes de onda incidente y emergente.

Por supuesto se tiene la condicidn de normalizacidn

TR -Z Al -1

(42)
abjetes ab Tertos
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3. SCATERRING SOBRE UNA SUPERFICIE CORRUGADA

EN UNA DIRECCION

En este capitulo se estudiard el scattering eléstico
de &tomos que inciden sobre una superficie corrugada sola-
mente en una direccidn.

Este estudio se hace para determinar mediante un mode-
lo simplificando las dificultades numéricas como la preci-
sién, el tiempo de ejecucidn, el ntimero de canales que de-
ben ser incluidos en cada cédlculo, y los mejores valores pa
ra pardmetros tales como Z; y Z. .

En este capftulo usaremos el potencial (2.2) del capi-
tulo 2, para la interaccién He-LiF con rugosidad s6lo en la

direccibn x,

V(xz) =V, (2) +pvitz) cos (L x )

(1)

Suponer rugosidad en una direccidn es formalmente equi
valente a considerar una "superficie unidimensional”. En

este caso la ecuacidn de Schrddinger del sistema es

f “3%2 /92 /92 \/7 ?) :j]q;h
(e )+ ixe) B [(e) <o



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

forman en

B U(X,Z) = F—— U,,(Z)e . (3)

= y
| (A&, +ga)x
B Qﬂ(x/z) = Z %(2)6 ) "
donde
i %z&z
- 5= 2n (5)
y

- 7%/ = (%x//}?’z.>' (6)
Para los vectores de la red reciproca unidimensional g, se

obtiene

- 3h _2Tn / ne 7

donde a es el espaciado de la red.
Los términos LL(Z> de la expansién (3) para el poten-

cial (1) vienen dados por

U, (z) = 22V (=) (8)

U+4<Z>= _/‘:{_2 \/4\Z> (20
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U (2)=0 Y = 0,1

(10)
Luego, con estas consideraciones, las ecuaciones de canales

acoplados quedan

dtl2) 5o p (2)Q.(2)

=z p (11)
donde
7 2
Bhn*<—z) = Um—n)(z> - émh’ /Rh (123

M los‘&i vienen dados por

2

bl <k - (A+g.) .

" - (13)

La Figura 4, que es una ampliacidén de la Figura 2, mues
tra el potencial de interaccidén. En este grdfico se obser-
va que para 2z 2.5A y \/]/\/o es esencialmente cero. Lue

go, tenemos que para 2 > =2.5A la ecuacibn de Schr8dinger

P
T

para el canal n es esencialmente

d¥.(z) _ (U-A&2)H.(2)

dz?

es decir, para Z ;222; las ecuaciones (11), para distin-

(14)

tos valores de n, se desacoplan.
Luego, las funciones %14) de la ecuacidn (2.29), en
Z=a2f deben tener la forma

02 = BG4 b Y12,

, (15a)
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Figura 4. Ampliacién de la Figura 2. Las lineas cortadas
indican los estados ligados Et del potencial de

Morse.
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si Y es un canal abierto, y

N A,
(= :auy%y(z%kb @ ()
(_Py f) / { /L(,y v s

N “ iay NP
si ¥V es un canal cerrado, donde las funciones LP/(% /L{ Y %>

(15b)

satisfacen la ecuacibn de Schrédinger (14) con las condicio

nes de borde

- 4—\ =
P (2) ;;z € (16a)
b,z
LP;__(2> 22 Pe S (16Db)
2.z
/?‘ »
LP:) (Z> Z;Zq> e (16c)
H2) e 07
% Z s=. ¢ . | (164d)

Todo esto nos permite integrar el sistema de ecuaciones
acopladas desde Z,; hasta Z realizidndose ahf el ensamble con
las funciones qri(%i(f?7 4” que se obtienen integrando las
ecuaciones de Schrédinger desacopladas (14) desde Z. hasta
Z%» obteniéndose asi las matrices ?%“)y %%, usando expresio

nes andlogas a las ecuaciones (33) y (34) del capitulo 2,

L
pero reemplazando las exponenciales por las funciones Lp ,Qﬂ

g
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Con este procedimiento se evita en gran parte el pro-
blema numérico que surge en los canales cerrados debido a
que en éstos la funcidén de onda crece exponencialmente.
Ademds, mientras mé&s largo es el intervalo en que se inte-
gran las ecuaciones de canales acoplados, mds precisidn se
réquiere en la rutina de integracidn, con el consiguiente
gasto de tiempo de computador.

La Tabla 2 muestra cdlculos numéricos realizados usan
do 5 canales (n =2, -1, 0, 1, 2), donde el canal n = 2 es
un canal cerrado. En esta tabla se muestran las intensida-
des de los canales abiertos obtenidos para distintos valo-
res de-Z[,Eik,Z¢, usando en todos los casos la misma preci
sidn en las rutinas de integracién. De aqui en adelante,
se usardn en este tesis los valores Z2Z,= - 0,6/5\4, Z‘:f::—Z.S%i
y Za = 6.0A

Para realizar un cdlculo, es necesario determinar el
ntmero de canales que deben ser considerados, es decir, cuén
tos y cuéles canales abiertos alcanzar una intensidad sus-=
ceptible de medir experimentalmente y qué canales cerrados
contribuyen significativamente al proceso.

La rugosidad de la superficie es el factor que determi
na el nGmero de canales que se deben inclufr en un célculo,
ya que ésta provee los términos de acoplamiento en la ecua-

cidén de Schrd8dinger.



29

050" 65 00€ o6L°8 €T CL- oTnbuy

l 0 L= - Teued

saTerURD SOJ3UTASTP SOT eied sejusbiswe soTnbuy

*bas g¢°¢ ¥Zo0° 1L ZLveto €6LL°0 6L¥E" 0 666C°0 0°9 S ¢ €°0- 9
*bos 9-¢ L0001 g€cveo 680L°0 90€€°0 €8lLE"0 0°L S°¢ 9°0- S
*bas 9°¢ €256°0 SGEC" O 0960°0 LLLE®O 060€°0 0°9 0°9 970~ i
bss p-¢ c000°1L 9€¥C° 0 960L°0 £€82€°0 L8LE"O 09 g e~ 9°0- €
bss g8°g 0000° L LL¥Z° 0 L60L"0 ¥0gE€"0 Z8lLe" o 0°9 S°C 6°0- 4
bas ¢g-¢ L000" L 9L¥C" 0 860L°0 S0EE"O €8LE"O 0°9 \G°Z 9°0- l
l 0 L= - vZ FZ TZ
uotTonoal 30
- a2 Lk TYNYD ¥O4d AVAISNILNI HOLOMRALAL oN
op odwusTl | pepISuUL3uUl dd SOYLIAWYIVd oseDd

L‘0 = § ‘o0€ S3uspTOUT O[nburp ‘AsW Oz S3USPTIOUT eIbIdUS ‘Opeiisd TeuRd
un s g=u spuop ‘(z ‘L ‘0 ‘L ‘z-=u) saTEURD G UOD SOTNOTED eied UQTOORIITP op SO0OTd SOT 9P PePISuUsjUI

©Z YIdYdL




30.

La Figura 5, muestra la intensidad de ios distintos pi
cos de difraccidn (canales) para distintoé valores de B |
(rugosidad) . Las lineas llenas muestran las intensidades
para el caso en que se consﬁderan'4 canales, todos ellos,a%
biertos (n=- 2, -1, 0, 1), y la linea cortada para el caso
dé 5 canales (n =-2, -1, 0,:1, 2), donde el canal n = 2 es
un canal cerrado. Notamos éue para valores de B entre 0.0
y 0.06 el incluir el canal cerrado no afecta los resultados.

Las Figuras 6 y 7 muestran en forma comparativa los ca
sos en que se han inclufido 5 y 6 canales y 6 y 7 canales,
respectivamente. : |

En estos cé&lculos no sé incluyd el canal cerradd'n= +3°
pues la energia fi%:/2P1 toma valores muy por debajo dei mi
nimo del potencial.

En las Figuras 5, 6 y 7 se observa, para el caso parti
cular aqui considerado, que para valores de B entre 0.0 y
0.03 s6lo son significativos los picos de primer orden
(n = +1, -1). Las intensidades de segundo orden (n = +2, -2)
son significativas recién a partir de B > 0.03, las de ter-
cer orden (n = 3) a partir de B > 0.12 y las intensidades
de cuarto orden (n = 4) para B > 0.17.

La Figura 8 muestra en forma esquemdtica los procesos

o pasos que la particula incidente debe seguir para emerger

en un canal dado. A medida que se va aumentando la
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rugosidad de la superficie, también aumenta el nfimero de
pasos y por lo tanto, el nGmero de canales que contribuyen
al proceso de scattering.

Es interesante notar que hay muchos fendmenos en fisi
ca que son formalmente idénticos al presente problema, es
decir, son regidos por sistemas de ecuaciones diferenciales
acopladas similares a las ecuaciones (2.18). Por ejemplo,
en el estudio de la excitacidén Coulombiana de estados rota
cionales en nlcleos deformados, se obtienen figuras (ver

Figura 9), similares a las Figuras 5-7.



35.

v=0

una
etapa

Figura 8.

canal cerrado

I
dos | tres
etapas etapas

Etapas que sigue la particula incidente para emerger en un
canal dado. Se requieren procesos de 3 o mds etapas para

que influya en los resultados el considerar el canal cerra
do n = 2, para las condiciones cinemd@ticas particulares in
dicadas en la Figura 5. -
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4. ESTUDIO DE LAS RESONANCIAS

4.1 Las resonancias y su explicacidén convencional

Una de las caracteristicas tipicas gue se observan,
tanto en mediciones como en cdlculos tedricos, son las lla-
madas resonancias. La Figura 10 muestra la intensidad del
canal especular en funcidén del &ngulo incidente para una
particula con energfa incidente fija (E = 20 meV). En este
cdlculo "unidimensional" se incluyeron 6 canales (n = 2,1,0,
-1, -2, -3) y se usd el mismo potencial considerado en el
capitulo 2 y 3 (ver (2.2),(3.1) y Figuras 1 y 3), con una
rugosidad B = 0.14. En la Figura 10 se observan 3 resonan-
cias que, segfin la explicacibén convencional, deberfan ocu-
rrir cuando la energia cinética en la direccidn z de un ca-
nal cerrado coincide con la energfa de un estado ligado del
potencial \é(Z) [13, 16, 17] , es decir, si para un canal

n se cumple la condicidn
2

%2=ﬁj—<}<x+22h> - 2 ¢
) " (1)
donde £,<0 (i =1, 2, ...., s) es la energfa de un estado

ligado del potencial bﬁ(z). El potencial ké@ﬁ que se es-

t4 usando para los cdlculos asociados a la Figura 10 posee

3 estados ligados (ver Apéndice B) y las flechas s&lidas en

_
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Resonancias observadas en la intensidad especular para el
scattering He-LiF (unidimensional). La energia incidente
es de 20 meV, vy en el cilculo se incluyeron 6 canales (-3,
-2, -1, 0, 1, 2), donde el canal n=2 es cerrado. En la
parte superior, con flechas llenas se indican la posicidn
predicha para las resonancias de acuerdo a la ecuacidn (4.1)
y con flechas cortadas el lugar de estas resonancias de a-
cuerdo con el proceso de rediagonalizacidn descrito en: la
seccidn 4.2.
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(9¢ (i =1, 2, 3) indican los &angulos de incidencia para
los cuales se cumple la condicidén (1) para el canal n = 2.

Este canal es un canal cerrado para &ngulos de inciden
cia mayores que G% = 16.55° (ver FiguralO).

Para el &ngulo 6%— ocurre un cambio brusco en la inten
sidad llamada umbral ("threshold"). Sin embargo, es impor-
tante hacer notar que el umbral y la primera resonancia son
‘dos fenbmenos diferentes. Esto se aprecia con mayor clari-
dad en las Figuras 11 y 12, que muestran el efecto de la re
sonancia cerca del contfnuo (i = 3), para todos los canales
abiertos.

En la Figura 10 se observan corrimientos de las reso-
nancias respecto de los &ngulos Qi dados por la ecuacidn
(1) . Estos corrimientos son pequenos para las resonancias
correspondientes a los estados ligados 8457 £, . Muchos mds
grande es el corrimiento de la resonancia originada por el
estado ligado <53, el cual se debe a la cercania de este es
tado ligado con el continuo.

En diversos trabajos numéricos [16, 17, 20-22] se pue
den observar estos corrimientos. Sin embargo, el orfgen de
estos corrimientos no es entendido cabalmente. En algunos
casos las resonancias predichas no aparecen y por otra par-
te aparecen resonancias que no pueden ser explicadas por la

ecuacidén (1). Situaciones especiales se producen también



a) 1

4 Canal v=-1

Intensidad
=3
k]
1

b)

intensidad
s

Canal v=-3

c)

Intensidad

0.054

Figura 11. Detalle del mismo cdlculo considerado en la figura anterior
mostrando el umbral y la resonancia del canal V=2 con el es
tado ligado E, observada en los canales a) v=-1, b) v=-2,

c) v= =3.
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0.2

Canal v=0

Intensidad Especular
=]

0.3

Canal v=1

Intensidad
2
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16 165 7 115 18
" :

Lo mismo que en la Figura 11, pero observando el umbral y
la resonancia en los canales a) v=0 y b) v=1; ndtese el
cardcter complementario de esta figura y las mostradas en
la Figura 11, se tiene resonancias de miximo para v=-1, -2,
y -3 y minimos para v= 0 y v= 1.

hi ki
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cuando la relacidén (1) se cumple simulténeamente para dos
canales cerrados n y n', es decir, si la energia cinética
en la direccidn z asociada a estos dos canales coincide con
las energfas 5; y EU de dos estados ligados del potencial
V, (z) (pudiéndose tener é%==€L)). Cé&lculos numéricos para

estos casos [20-21] muestran ambas resonancias separadas.

4.2 Rediagonalizacidén del espectro ligado

Consideremos el hamiltoniano para el sistema "unidimen

sional" y escribdmoslo en la forma

F4 2:“k +'»é (X/ZJ

(2)

con

, S ( 2" D > .

, 2M \ox*  D=z? +V(2) (3)
h%

V. (x,2) = V,(2) cos (£Ex) "

donde los potenciales \ééﬁ y \4(2) fueron definidos por
las ecuaciones (2.3) y (2.4).
Sea 98 el espacio de Hilbert generado por todas las

soluciones fisicas asociadas al hamiltoniano H. Separemos
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este espacio en una suma directa de los espacios de solucio

nes ligadas y libres:

;%?:: 2%21€9c;%;.

El espacio é%: estd definido a través de la base

(5)

LB x
%" %—7 94(2) ={<X;5Wax,¢>} (=42,..,5 (6}

_wg%’xéoo

donde gﬁ(z) son las soluciones estacionarias de energia ne
¢ =

gativa de la ecuacidn de Schr8dinger

) = £ 4.(=)

|
bY,
o
+
-
W
8-

(7)

Estas soluciones no pueden ser directamente observadas en

el proceso de deteccién, pues cumplen con

QS (?) — O

-

Fe Z=p ey , (8)

El espacioiﬁzlesté definido a través de la base

. x .
%Z: -—e————" 7(’ (Z-) = §<X2;£ ’g2>} < £ Lo
! X, o L 4 x = (9)
—V-g: /éz i Q g/éz < +%

Las funciones {;‘<2> cumplen con
z

(*) )%z es un Indice cuasi-contfnuo en el sentido que b =
2wt con fLelN y L—»eo .
L
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f&2<?>zﬂ too e t < "(10a)
&1(3) e 2 (10b)

donde é>0%2) son los corrimientos de fase introducidos

por el potencial V2(2>.

v

!
Operando con el hamiltoniano 1, sobre la base del es

pacio :;64 (Ec (6) ), es decir,

018 o> = €Uk, | AL>

(11)
obtenemos la relacidén de dispersidn
2, 2 '
- /t)ﬂ%x 12
Ei(ﬁg,b) = £, + oM (12)

La Figura 13 muestra esta relacidn de dispersidn para
el potencial \4(2) considerado en el presente trabajo (ver
Tabla 1 para los parémetros y el Apéndice B para el cdlculo
de las energfas & ).

Es usual en la fisica del estado sblido representar es
ta relacidn de dispersién reducida a la primera zona de
Brillouin, (ver Figura 14).

Dada la periodicidad del potencial Vﬂ(X,Z) en la di-
reccibn §, €ste solo produce transiciones entre estados con

distinto momentoa%x mientras se mantiene inalterado el
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Figura 13. Relacidn de dispersidn (4.12)
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Figura 14. Relacidn de dispersién (4.16), o equivalentemente la
Figura 13, reducida a la primera zona de Brillouin.
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I~

pseudomomento g&

~

El momentO/%u y el pseudomomento/&x vienen relacionados

por
% y 277'/€ con LeZ

+ s
3 (13)

et

~ ~
b.

donde ”&x se elije en el intervalo -gg < 4 < éi

" (lera
zona de Brillouin).

Debido a que el pseudomomento es una constante de movi
miento para el presente problema de Scattering, trabajaremos
de aqui en adelante en un subespacio ;@)de ;}f en que el pseu
domomento es fijo. De esta manera los subespacios y@ Yy ;fz

) )
se reducen a los subespacios JZ y ;%; para los cuales una ba-

se viene dada por

1 ’Y-CL;j ¢ :/?/2/' /S (14)
LeZ
r 5 o
LY"Q\’, e ’g X | 0
AL E ol Lealnad)
2 V&“ &2 o$é2§m7(lw
LeZ

Con estas bases la relacidén de dispersién dada por la

ecuacidn (12) se reescribe como

£lei) = B (2, +4Cs )2+ &

=M VT ; (16)
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La energia E y la direccidn (& k.) de la partfcula in
: \ X z p el

~r

cidente permiten fijar el pseudomomento )%x :

g Jp‘z(%f+%;>

E =35
2 —_ .y 2_12
— 5%%7 [(4%K+ i;}V”) +_4%z_] pedre defﬂa wﬂé:z.

(17)
Si la energfia de la particula incidente E coincide con
la energfia de un autoestado de FL que pertenece a ;fx , Ob-
tendremos la condicién (1) para las resonancias. Usando las
ecuaciones (16) y (17), la condicidn E =<E(Z¢> para las re-

sonancias queda

" 2 5 }2 2

b (£ Zm) ks | =25 (R Ee) v &

MLy (18)
De (18) se obtiene que n = (m-2) es la distancia, en nf

mero de vectores de red reciproca é%gi , & que se encuentra

un canal cerrado que genera resonancias, respecto al canal es

pecular.

v

s . |
Escribamos el Hamiltoniano fL de la forma

(19)

donde
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v

) H )
y, —es X

1

2 ) H, )
oy — K, (20)

v

v
Los hamiltonianos l4m Y th vienen dados por

]:{ :__Z_:{_)&(% +20 4 > >!m><ﬁ} (21)

2M

((ﬂa 272) + »1>}Z £S5 fe | (22)

g:\~

Ho = 2 35

RN

de la misma forma el potencial Vﬁ(X;Z) se escribe:

v

v v v v
Ve = V% + béz * '42 T Vaq

(23)

donde

\24 = Z.. 12.><8ilV, ]é}u></v,}°')} (24)

Vi = 2 LSRN L8 5L | (25)

2R,
Vi = S 1>l V| £k < (26)
LiTh)

Y
v v X
Vo=V (27)
2| 12 .
Con estas definiciones el hamiltoniano total del sistema

(ec. 2) se puede escribir de la forma

(28)
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v v

donde los operadores th vy th vienen dados por

v

v v
H., = Ho, + Vaa (29)

v v A%

= /L/oz+ \/22 {30

22

Si asumimos B = 0 entonces V;, = V;;= 0 y las solucio
nes de scattering asociadas a ;%1 no se mezclardn con los
estados ligados a la superficie (asociados a 2& ). En este
caso, no hay razones para esperar variaciones bruscas de la
funcidn de onda de scattering respecto a la energfa. Si
ahora consideramos un B pequeno pero no nulo, entonces Vi:
en general llevard a una pequena correccidn de los estados
de scattering, los cuales se hibridizar&n ligeramente con
los estados originalmente ligados que se encuentran en#ﬁz;
tal correccidn se puede analizar en principio mediante teo-
rfa de perturbaciones sobre Vi+ V,;; para ellos requerimos
diagonalizar previamente Hi; y Hz22 . Sin embargo, si la e-
nergfia del estado de scattering en consideracién es muy cer
cana a un autoestado de Hj; (recuérdese que tales autoesta
dos forman . un discreto pues estamos trabajando con pseudo-
momento fijo), entonces la funcidén de scattering se hibridi
zard fuertemente con el estado ligado de energfa similar.
Esta hibridizacidn no sdlo alterard la funcibn de scattering
cerca de la superficie (que es la zona donde los estados

son no nulos) sino que también en la zona de scatering
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Z—> X dada la condicidn de continuidad. Es importante
notar que este efecto s6lo es apreciable en una zona de e-
nergfa muy estrecha entorno a la energia del estado ligado
(pues asumiﬁos B pequeno), de modo que la funcidbn de
scattering (originalmente de variacidén suave) ahora varia-
r& bruscamente en torno a energias cercanas al autoestado
de H11 en consideracidn; esto justamente define la resonan
cia.

En el presente trabajo no mostraremos en detalle como
ocurre la hibridizacidn recién mencionada, pues un desarro-
llo en este sentido sobrepasa los objetivos de esta tesis que
solo pretende mostrar parte de un planteamiento general pro
puesto por J. R8essler [23] ; solo nos limitaremos a evaluar
los autoestados de Hi;, los cuales son claves en el proceso
de resonancia como indicamos recién.

v

Los elementos de matriz <CZ¢¢ \c L{CC'>> se pueden
obtener en forma analftica (ver Apéndice B) lo que facilita
la rediagonalizacidn que se realiza numéricamente. Esta dia
gonalizacibén genera una nueva relacidn de dispersidn que pa

ra B = 0.14 se muestra en la Figura 15. En este figura

notamos que donde anteriormente existfian cruces de niveles,
0 equivalentemente dos resonancias simultdneas, ahora se han
separado (gaps), siendo esta separacién cada vez menor a me-

dida que aumenta la energia.



Figura 15.
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Relacion de dispersidn producto de la diagonalizacidn de
Hi; en el subespacio Z@j para B=0.14.
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En la Figura 10 se indican con flechas cortadas los
lugares donde son predichas las resonancias después de rea

lizar el proceso de rediagonalizacidén. Aqui los corrimien

tos son pequenos debido a que para esta energfia (E = 20 meV
o
O equivalentemente %%rE = 38.2 A ) el efecto de la redii

gonalizacidén es prédcticamente despreciable. Notemos gque en
el presente desarrollo no hemos considerado la hibridiza-
cidén de las soluciones ligadas con el continuo que supues-
tamente es el origen de la mayor parte del corrimiento de
la resonancia en E% ; esto se explica por encontrarse muy
cerca del umbral [ 231].

Es interesante analizar las brechas (géps) que ocurren
en los bordes de zona (,£X=:i121), pues corresponden a 2
resonancias generadas por 2 canales cerrados con un tnico
estado ligado &;.

Con este objeto, se ha realizado un cdlculo numérico
de intensidades de scattering para el caso en que la parti
cula incide con pseudomomento en la direccidn x cercano al
borde de zona (A, Q:i%i ).

La Figura 16, es una ampliacidn de la Figura 15 en el
mismo rango de energfa en que se realizan estos cdlculos,
donde se utilizan sdlo 4 canales ( -2, -1, 0, 1) debido a

la baja energia de la particula incidente.
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Kx
Figura 16. Ampliacidn de la Figura 15.

Con linea llena los resultados
de la diagonalizacidn de Hj;; en, para B=0.14, con linea cop
tada la relacidén de dispersidn (4.16).



55a

Los resultados de estos cdlculos se muestran en las
Figuras 17, 18 y 19. Estas figuras muestran en forma espec
tacular la brecha (gap). Segln el antiguo esquema (antes
de la rediagonalizacidn) se deberia observar s6lo una reso-
nancia para qu==g£ , mientras segfin el nuevo esquema (o
sea después de la rediagonalizacidn) deben aparecer 2 reso
nancias, que se separan a medida que disminuye ﬁq del valor
Wew - «

En la Figura 20, que es una ampliacién de la Figura 17,
se ha indicado con una linea cortada la energia incidente
para la cual se cumple simultdneamente la condicidén de re-
sonancia (en el antiguo esquema, ec. (1)) para los canales
n=-2yn=+1 con el estado ligado £, . Con flechas con
tinuas se indica el lugar predicho para las resonancias des
pués de rediagonalizar. A modo de conclusifén, se puede de
cir que el modelo aqui propuesto explica en gran parte lo
gue sucede cuando dos resonancias ocurren simultdneamente.
La separacibén tedrica predicha préacticamente coincide con

lo observado en los cdlculos numéricos.



Intensidad Especular

Figura 17.
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2—": Energia {7\—]
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0.81

0.6

0.4

0.2
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Energia (meV)

Intensidad especular para el scattering He-LiF "unidimen-
ﬁional" en funcidn de la energia incidente. La componente
% del momento incidente es fija 4Ax = T/a. EL cilculo fue
realizado con 4 canales (n=-2, -1, 0, 1), donde los canales
(cerrados) n=-2 y n=1 coinciden en el valor de

y a su vez con el estado ligado €, -2,
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Figura 18. Igual que la figura anterior pero con Aq,x =

0.95 T/a.
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-0

1.0 h

0.81

0.71

0.6

0.51

0.4

Intensidad Especular

0.31
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Figura 20. Intensidad especular en funcidn de la energia incidente
(ampliacidén de la Figura 17). Con linea cortada se in-
dica la prediccidn para la resonancia simult3nea de los
canales n=-2, 1 con el estado ligado €2 de acuerdo con la
- ecuacidén (4.1). Las lineas llenas muestran la prediccidn

de la posicidn de las resonancias después de la rediagona
lizaciédn.



5. COMPARACION DE RESULTADOS

5.1 Comparacidn con cdlculos numéricos de otros autores

En la literatura se encuentran diversos trabajos tedri
cos sobre scattering de dtomos por superficies. Para reali
zar una comparacidn con resultados obtenidos por Wolken [ 16 ]
y Chow y Thompson [ 17 ], se estudiard el comportamiento de
la intensidad especular como funcidn de la energfa incidente
para el scattering de He-LiF en el plano (001) y en el rango
de energias incidentes de 1 a 14 meV con dngulos de inciden
cia 0= 40° y ¢= 0°. Aqui ¢ es el &ngulo azimutal respecto
a la direccibn principal de la superficie y 6 el &ngulo que
forma el haz incidente con el eje z. Para la realizacibn de
estos cdlculos usamos el mismo potencial propuesto por estos

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

les indicados por los vectores de red reciproca (0,0), (+x1,0),

(0, £ 1).

Las Figuras (21b) y (2la) muestran la intensidad especu-
lar en funcidén de la energfa incidente obtenidos por G. Wol-
ken y el programa de computacidn presentado en el Apéndice C
de este trabajo, respectivamente.

Al comparar ambas figuras se aprecian algunas peguenas
diferencias: (i) Un comportamiento levemente distinto en la

vecindad del umbral T; ; (ii) Un leve corrimiento de la

- 60 -
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resonancia B; y el umbral T, ; (iii) Una intensidad y forma
distinta en la vecindad del umbral T,.

Las Figuras (22a) y (22b) corresponden a una ampliacidn
del caso anterior. Los célculos de la Figura (22b) fueron
obtenidos por Chow y Thompson [ 17] y los de la Figura (22a)
pbr el programa descrito en el Apéndice C.

Entre las Figuras (22a) y (22b) no se aprecia ninguna
diferencia; lo que pareceria indicar que las diferencias ob
servadas en la Figura (21) se deberifian a problemas numéricos
del programa computacional de Wolken.

Las comparaciones anteriores nos dan confianza de que
el programa computacional desarrollado en el presente traba

jo (ver Apéndice C) produce buenos resultados.

5.2 Comparacidn de otros Métodos de Solucidn

Existe una gran variedad de formas para abordar el pro
blema del scattering el&stico de &tomos sobre superficies
cristalinas.
i) Métodos semiclasicos

Estos métodos fueron desarrollados por W.H. Miller [24,
25] y R.A. Marcus [ 26, 27] y se basan en generalizaciones del
método WKB a problemas multidimensionales. En estos métodos,

la amplitud de los distintos picos de difraccidn se obtiene
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encontrando las trayectorias clédsicas de movimiento de &to-
mos incidentes y manteniendo simulté&neamente la informacidn
de la fase (es decir, contando el ntGmero de longitudes de
onda de Broglie a lo largo de la trayectoria cldsica) hacien
do luego interferir todas las trayectorias que contribuyen

a un mismo pico de difraccidn. El gran atractivo de estos
métodos es que dan un conocimiento acaso mas intuitivo de

lo que estd ocurriendo, en relacién al método de canales
acoplados.

J.D. Doll [28, 29] y Masel et al. [30] han aplicado es
tos métodos al scattering de &tomos de He sobre superficies
de LiF. La concordancia con los resultados "exactos" es so
lo semicuantitativa. La aplicacidn de estos métodos al pre
sente problema no ha sido estudiado en forma exhaustiva. En
la actualidad se estdn investigando [31 ] las condiciones ba
jo las cuales estos métodos serfan védlidos para asi tener
una mejor visidn de las limitaciones de los mismos.

Masel et al. [ 32] también aplicaron la aproximacidn

‘semiclé&sica al caso en gque el potencial es aproximado por

una pared dura sinusoidal. La simplificacidn que esto in-
troduce permite realizar los cdlculos para éste y otros mé-

todos en forma analitica.
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ii) EI1 método CCGM
El método CCGM ya mencionado anteriormente, ha sido de
sarrollado por Goodman et al. [ 33-36] €3 bdsicamente una a-

proximacidn de Born de primer orden.

iii) E1 método Eiconal

El método Eiconal (también conocido bajo el nombre de
aproximacidn de Kirchoff), es una aproximacién que original
mente fue desarrollada y aplicada a problemas de 6ptica y
aclistica. Posteriormente estos métodos también se han uti-
lizado en el andlisis de colisiones de particulas y nfcleos
a altas energias. En este método se aproxima la trayectoria
de la particula por lineas rectas, lo cual con frecuencia
da .expresiones analiticas para la amplitud de scattering.
El método Eiconal ha sido aplicado al scattering de &tomos
sobre superficies cristalinas por Levi et al [37] y Berry
[38 ], sin embargo, hay que hacer notar que este método es
td limitado a &ngulos de incidencia cerca de la normal y
energias no demasiado chicas (es decir, la longitud de onda
de la particula incidente debe ser mucho menor que el paré&-
metro de red). |

Probablemente, tanto el método Eiconal como el método
semicldsico (al menos en su forma primitiva), son incapaces

de predecir el fendmeno de resonancias descritos en el
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Capitulo 4, lo que limitarfa considerablemente el interés

por estos métodos.

iv) Método iterativo usando funciones de Green

Esté método, basado en un esquema de integracidbn itera
tivo usando funciones de Green, fue desarrollado para el
presente problema por H. Chow [ 39] . El método, que es esen
cialmente exacto, da resultados que estén en acuerdo con el
método que serd descrito en v). Sin embargo, este método

converge muy lentamente cuando se estd sobre una resonancia.

v) MEtodo de canales acoplados

.Para un sinnfmero de problemas de la fisica, &stos pue
den.reducirse a resolver un conjunto (generalmente infinito)
de ecuaciones diferenciales acopladas de primer orden. Pa-
ra resolver estas ecuaciones diferenciales acopladas, gene-
ralmente se requiere de mucho tiempo de computacidn, y por
lo tanto, estos métodos son sb6lo prdcticos si el nfmero de
canales que intervienen en el proceso pueden ser reducidos
a un nimero finito no demasiado grande (el tiempo de compu-
tacidén es aproximadamente proporcional al cuadrado del nfme
ro de canales inclufidos en el cdlculo).

Para el problema de scattering considerado en esta te

sis, el primero en realizar c&dlculos de canales acoplados



TABLA 3
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Comparacidn del tiempo de ejecucidn de distintos

programas numéricos de canales acoplados

Referencia Computador

NGmero de Canales

Tiempo de
ejecucidn

Wolken [ 16 1 UNIVAC 1108

Chow =y UNIVAC 1108
Thompson [ 17 ]

El presente IBM 3237
trabajo

10
480

20
50

seg
seg

seg
seg

seg
seg
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fue Wolken [16] seguido luego por Chow y Thompson[ 17] .
Estos programas numéricos, incluyendo el presentado en es-
ta tesis, son probablemente muy similares (generalmente de
los trabajos publicados no se desprenden los detalles). Es
probable que nuestro trabajo presente una novedad numérica
con respecto al de estos otros autores en cuanto al ensam-
ble (de las soluciones de canales acoplados con las solucio
nes para z—s4+<=) no se realiza en zs (es decir, en un lu-
gar donde el potencial es ya précticamente cero), sino que
aprovechando el hecho de que las ecuacicnes (2.18) se desa
coplan mucho antes, el ensamble se realiza en z; . Este
hecho permite un ahorro sustancial en tiempo de ejecucidn
y aminora el mismo tiempo un problema numérico que surge de
los canales cerrados (este problema consiste en que para eva
luar la matriz Cuuy ylam), en la funcibén de onda que es expo
nencialmente creciente para z —s:=cpara los canales cerrados,
hay que poder distinguir una parte que es exponencialmente
decreciente; por consiguiente, esta-dificultad numérica es
cada vez mds critica a medida que aumenta z).

La Tabla 3 muestra en forma comparativa el tiempo de
ejecucidn de los distintos programas existentes.

El método de canales acoplados es mds eficiente que el
método iterativo usando funciones de Green cuando se estd

sobre una resonancia; en la mayoria de los demds casos, los
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dos métodos son aproximadamente equivalente en términos de
eficiencia.

El método de canales acoplados también se ha usado con
potenciales simplificados. Como ya se ha dicho antes, la
ventaja de usar estos potenciales idealizados, es que sim-
plifican mucho los cdlculos, permitiendo que gran parte de
ellos puedan ser efectuados en forma analitica.

Chow y Thomspon [20] usan como potencial una pared du
ra corrugada con un potencial cuadrado atractivo al frente
de la pared.

Otro modelo interesante, es el que recientemente ha re
suelto J. R8essler y G. Martinez [ 40 ]; en este caso usd
una pared dura con un potencial "delta de Dirac" atractivo
al frente de la pared haciendo variar la intensidad de la
"delta" peribdicamente. Con este modelo se ha podido avan
zar bastante en el entendimiento del fendmeno de las reso-

nancias.

vi) Otros métodos
Por Gltimo, solo quisiéramos mencionar otros dos méto
dos que han sido usados para abordar el scattering de &to-
mos sobre superficies y dar las referencias correspondientes.
El asf llamado método GR desarrollado por Garcfa et al.

[41-45]1y el método desarrollado por J. Weare et al[ 22-46]
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Jue consiste en un método de expansidn para la amplitud de

scattering.



b

CONCLUSIONES

En este trabajo de tesis se ha elaborado un programa
de computacidn (ver Apéndice C), que permite no sélo encon
trar la intensidad de los diferentes picos de difraccidn
sino que también la funcién de onda para el problema de
scattering de &tomos por una superficie cristalina.

Este programa de computacidén permitird realizar estu
dios de la interaccidn gas-superficie y asi avanzar en el
estudio del scattering ineléstico.

En el andlisis de las resonancias ha habido algln pro
greso, entendiéndose mejor el origen del corrimiento y la
separacidén de ellas. Sin embargo, el estudio de este fend
meno no estd de ninglGn modo terminado; en efecto, el presen
te trabajo ha dado origen a nuevos estudios mis basicos de

este fendmeno [23] .
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APENDICE A

Probabilidades de scattering

El objetivo de este apéndice es usar la ecuacidn (2.40)
para encontrar la probabilidad Ei de que la particula inci-
dente por el canal ), sea observada en la regidén asintética,
es decir, para 2—»® en el canal (pico de difraccidn) V.

En el estado estacionario se cumple la ecuacidén de con
tinuidad
v-J=0

(1)

0 equivalentemente

\F zf-cﬁ; =0
S (2)

donde S es la superficie de un paralelepipido que encierra
una celda unitaria de la red superficial como se aprecia en
la Figura 23.

Dada la periodicidad de la red, tenemos que el flujo
neto correspondiente a la suma sobre los planos perpendicu-
lares a la superficie es cero. El flujo a través de la su-
perficie que coincide con el plano xy (ver Figura 23) es nu

lo, yva que las particulas no penetran al interior del cristal.
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La ecuacidn (2) por lo tanto se reduce a

T e :j T, dxel
J T =) el

Definamos

'gﬁu - (K+G>’J }r:,,,> P

y

—_—

.- =‘(R:Fé;)7ﬁv> . (4b)

Con estas definiciones podemos escribir la solucién (2.40)

de la siguiente forma:

aﬁ:)s?
@ (F>= ; Avse (5)

s A
(» CJO('QH"D)
donde . |
ss{i
Yy
Ay+=/A%v (6a)
/\;}_ = é§)¢>> (6b)

—

La corriente J viene dada por

5::£é (&, 7 VE - @,§§L> | (7)
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Reemplazando (5) en (7) obtenemos
£ T B h A BRI
+ C.C.
2M e v /“ (8)

(cc= complejo conjugado) y por lo tanto para la componente

A
z se tiene

z;u@ A, A, e
/ust

Reemplazando (9) en (3) se encuentra

O = j:LC:TZ o/xoly
b5 ot (A eéi{”(t—s)i ce)

vst

Z

(th, &Jz+¢( =& R
ree)
(9)

(10)

Escribiendo la suma sobre t y sobre s explicitamente obtene

mos

2 * *x % J éLfZ
_ z%mg > b, (AWA),; Av-Au+ A /—\V+@2 _Aw A, e i c.c.)

= %’:%222"%;» (]/‘\m Jl" ]AV—IZ)

(11)

de donde finalmente

o

Z/%y{/é\y,L}Z:Z’é’w{Av-/ :Z)):’gyéyy:/f%yb . (12)
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El lado derecho de (12) corresponde al flujo incidente
mientras que el lado izquierdo corresponde a la suma del flu

jo en los canales emergentes. Las probabilidades Fi, viene

por lo tanto dada por

B=de a7 = 4,

7
JQVD

(13)

y reemplazando (13) en (12) se obtiene que

Z;’R, = /]

(14)
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APENDICE B,

B.1 Autovalores Y autofunciones de Jos €stados ligados de
un potencial de Morse [ 47 ]

Consideremos el potencial de Morse de 1a €Cuacidn (2.3)
x(a—z)[ < (2.-2)

\/O(Z)=D8 e ‘ZJ . (1)

- Realizando el cambio de variable x =Z-2, la ecuacidn

de Schrédinger a resolver es

- —2xXXN\

&' (x) + e+2pe™ pe V)= .

= 2
Sea

) 2
- 4
Y

2M

= FP (4)
entonces (2) queda
) — XX s 2O XK 2 _ Y
P (x) + (2P pe™®_ )hx) =0 -

Realicemos el Cambio de variable
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2\P  —X

y ademéds definamos S y m por las relaciones

£

= pva (7a)
—
m = - 2 > (7b)
Sea

.
2 (5) = &~
entonces la ecuacidn de Schrddinger (5) se transforma en

B8+ 4P+ (4t -0,

Haciendo la sustltu016n
F(5)=e > " e

se obtiene para M/(% ) la ecuacién hipergeométrica confluen

(8)

(10)

te

|

_ . 5
() FE W) ) =0,
(11)
La solucidn de (11), regular en é = 0 (es decir, para
X—>+0), es
W(§> = 4}—7<—m+4/25+4/'§> : )

Deseamos adem&s que
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gz—(i) WO (13)

>0 ; por lo tanto sélo son acep-
X— -0

. /.
(lo que equivale a ¢NX)
tables soluciones polinomiales, es decir, m debe ser un en-
tero positivo (m =1, 2, ...)

De las ecuaciones (7) obtenemos que

E_<ﬁ0__i)
< =4 2

N =
(14)
O sea
%2/%2 %2( | 5 )1
B E (2 )

2
——D /;_(!,Y,_L\O<Jg (15)
- = /f2mMD .
El nGmero de estados ligados es finito, pues debe cum-

plirse que

«h o

4
[m-32 )‘IZMD (16)

—

Las funciones de onda ;5hﬁ<§> vienen dadas por
T i Sm _Ef2
¢m(§)= A e Flomet,zs +4,E) .

con

|2MD
5,,):,___‘@%__4,). (18)
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Las constantes de normalizacidn AM”, se obtienen de

la condicidn

[Th g Ve = &y

Con el cambio de variables (6), (19) es equivalente a
¥ J
RCAICETOE e
o | .

La Tabla Bl muestra en forma explicita los autovalores,

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

v
. P ves i)
B.2 calculo de (L, L|Vy|2,0>,
Evaluemos los elementos de matriz

(*)

Se tiene

il 12> =il 5 [ xzp<x zl\/lZ!x.a><\~'J2

(‘M

X,

BREAPEITE ZWJX' AR (21)

Llilx2>= =, e 4%(2) o
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2> = 5o S -2 oo (2]

(23)

Al realizar las integraciones sobre dx, dx' y dz se obtiene
v /{ / oo ]
. ', \ = N -
LV, 5/6’>::2’ (éf,em Qec 1 ) ££/2§é' (2) \/4(:)“/%)<2)

_1 (
T é’z,zw i ég/i’»7> Vigr - 24

Ly

En (24) V;; viene dado por

J %(2) V. (z) Cé 2)dz (25)

—;’—,—f;@v )@, (8) 2=

-2

(26)

Cﬁﬁ ~\

donde (ver ecuaciones (B.6) y (2.6) )

\/ (E ﬁ—‘ (27)

HH

En la Tabla B.2 se muestran los elementos de matriz

—

/
\{U calculados usando las funciones(ﬁ(é} de la Tabla B.1
‘L
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APENDICE C

El Programa HEFLIQ2

C.l1 Organizacién del programa

El programa HEFLIQ2 calcula la intensidad de los picos
de difraccidn para el scattering de &tomos por superficies
cristalinas usando potenciales de interaccidén del tipo pro-
puesto por Lenard, Jones y Devonshire.

El programa est& escrito en lenguaje FORTRAN IV y ha
sido ejecutado en el computador IBM 3270 de la Universidad
de Chile.

La Figura C.1 muestra el diagrama de subprogramas e in
dica en que parte de la ejecucidn del programa son usados.

La funcidn de cada una de las subrutinas y procesos in
dicados en el diagrama son las siguientes.

READ Subrutina que lee los pardmetros que definen

el problema de los canales a considerar en el
cdlculo. Adem&s, calcula el vector de onda y
los &ngulos de cada haz emergente y también
los estados ligados del potencial de Morse

Val2) s



MAWAFU

COUPLED

MATCHING

CMINV

INT-INTO

85.

Subrutina que realiza la integracidn de las
ecuaciones diferenciales desacopladas ( ver
ecuacidn 3.14) desde Z; hasta Zgf.

En esta parte del programa se realiza la in
tegracién de las ecuaciones diferenciales aco
pladas (ver ecuacidn 2.18) desde Zj hasta Zgf.
Aquil se construyen las matrices C%wy 3 éuy
(ver ecuaciones 2.33).

Subrutina MINV de la S.S.P de IBM para inver
tir matrices usando el método de Gauss-Pivo
te, generalizada para matrices complejas. Se
usa para invertir la matriz compleja éwy
Subrutinas que integran ecuaciones diferen-
ciales acopladas de primer orden mediante el
método de ADAMS-MOULTON-ZONNEVELD (Predictor-
Corrector). Para la integracidén de las ecua
ciones diferenciales desacopladas estas sub-
rutinas obtienen la informacién del potencial
a través de la subrutina DMWF declarada EXTER
NAL en MAWAFU. Para la integracidén de las e-
cuaciones diferenciales acopladas, las subru
tinas INT e INTO obtienen la informacidn de
cdmo se acoplan los distintos canales a tra-
vés de la subrutina DERIV declarada EXTERNAL

en el programa principal. La subrutina INTO



INTO

HEFLIQ2
Y
- READ
¥
> MAWAFU
Y //,———— INTO
COUPLED K
L INT
MATCHING
! l CMINYV
|
PRONU
Figura C 1.

86.

INT :

DMWF

DERIV

Diagrama de subrutinas del Programa HEFLiQ2.
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calcula los Vvalores iniciales mientras que
la integracidn propiamente tal es realizada

por la subrutina INT.

C.2 Observaciones generales

El programa HEFLIQ2 puede ser modificado para el uso
de otro.tipo de potenciales de interaccidn. Es importante
senalar que la subrutina DERIV debe modificarse para cada
conjunto de canales que intervienen en un cdlculo, ya que
esta subrutina entrega la informacidén de cémo se acoplan
los canales considerados.

La precisidn en la integracibén de las ecuaciones dife
renciales, que se realiza con un método predictor-corrector,
se fija mediante la variable EMAXO en el programa principal,
es decir, EMAXO es la mdxima diferencia permitida entre los
dos valoresAque calcula INT para la funcidén de onda en un
punto z dado; para lograr cumplir este objeﬁivo, la subruti
na INT puede dividir el intervalo inicial de integracidn
(que se fija con HPRINT) hasta en 1024 partes iguales. Pa-
ra imprimir las funciones de onda, la variable 186gica SWPR
indica cuando la integracién estd en un paso gque es mGltiplo
de HPRINT; la variable NPR leida desde el archivo de datos
indica cada cudntos de éstos mltiplos de HPRINT se imprimi

rédn los resultados de INT.
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En el programa de HEFLIQ2 la integracidn de las ecua-
ciones desacopladas, que se realiza en la subrutina MAWAFU,
no depende del parédmetro de corrugacidn B, lo cual permite
realizar los cdlculos para distintos valores de B, suando
una sola vez la subrutina MAWAFU. Esta operacidén se indica
ai programa a través de la variable alfanumérica TEXT, gque
indica que los resultados obtenidos por MAWAFU en el cédlcu-
lo anterior se encuentran almacenadas en el archivo de en-
trada y salida de la unidad 3.

Para el uso de la subrutina CMINV el arreglo CB (MU,
NU) , que contiene la matriz éqp , debe ponerse en un arre-
glo unidimensional XX(LNN), lo gue se hace usando la conven

cidn indicada en la S.S.P de IBM][ 48] .

C.3 Entrada de DATOS

E1l archivo de entfada de datos (UNIDADES) posee regis-
tros de 80 caracteres.
Primer Registro:

TEXT (A4) Contrasena que indica cuando se debe u-
sar MAWAFU, si TEXT es distinto del usado en
la ejecucidn anterior ejecutada MAWAFU.

D (F5.2) Minimo del potencial de Morse (meV)

ALFA (F5.2) Inverso del rango del potencial de

© e=1
Morse (A ).

Z0 (F5.2) Posicién del minimo de potencial (A4).



THETA

PHI

ZI

ZF

ZA

NC

PM

BETA

NP

NC

89.

[o]
(F5.2) Distancia entre &dtomos de la red (A).

(F5.2) Energia de la particula incidente (meV)
(F5.2) Angulo entre el haz incidente y la nor
mal al plano (grados).

(F5.2) Angulo azimutal de incidencia (grados).
(F5.2) Z;, punto de partida de la integracidén
al interior del cristal (i).

(F5.4) Z% , punto de ensamble (ver Cap. 3)

°

(a).

(F5.4) Z,, punto de partida para la integra
cidn realizada por MAWAFU (i).

(I3) ntmero de canales que se incluyen en el
cédlculo.

(F10.5) %%;, donde M es la masa de la parti
cula inciéente (iz/mev).

(F5.2) B, rugosidad de la superficie.

(I3) indica cada cuantos pasos de integracién
(mGltiplos de HPRINT) se imprimen las funcio-
nes %m>, ¥y vy sus derivadas.

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

nal especular.

Después de este primer registro deben incluise NC re-

gistros gque indican los vectores de red reciproca asociados
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a cada canal. En el registro NCE de estos NC registros se
debe tener el vector (0O, 0), indicando el canal especular.

En cada registro se leen los dos nGmeros reales (m, n) en

el formato (2F3.0).
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