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1) Revision de fundamentos

Définicigg operativa de carga efectiva de un atomo:

Numero efectivo de electrones ligados al nucleo de un proyectil (impureza) atémico
inmerso en un medio material.

Método experimental de determinacién:

Medicion indirecta a partir de la pérdida de energia que sufre el proyectil al atravesar cierta
cantidad de materia (normalmente una pelicula delgada).

Una interaccibn mas o menos fuerte representa mayor o menor carga efectiva
respectivamente, formalmente:

Z1'2= (AE)z1 / (AE)1
con (AE)z, 1 energia pérdida por el proyectil problema vy la referencia respectivamente.



Aproximacion teérica al valor de carga efectiva:

-Criterio de ionizacién de Bohr

V.u : velocidades de proyectil y electrén atémico respectivamente

Si v>U :ionizacién
si v<u : adiabaticidad

- Evaluacion de la velocidad media de un electrén atémico (modelo estadistico de Thomas-

Fermi)
<UuU>=VWZum

Variable de interés: VIV, Z2s

Resultado: Apantallamiento exponencial de la carga

Y=Z'=1-exp(- ¥ )
Z VoZ12B

y : Carga fraccional
Extension del concepto de carga efectiva ( V<V;)

Vi= Vi (Vir5) : velocidad relativa proyectil-gas electrénico

Y= V¥
VoZ 128
Y: : Velocidad reducida
Vi = VIi+1(v/vF)? Si V>VE
5
Vi = QVF[ 1+2 (V/VF)2._ 1 (V/VF)4] si W< VW
4 3 15




Discusiéon pertinente

Se discuten dos situaciones fisicas en apariencia irreconciliables que se presentan en la

actualidad:

La curvauniversal de ionizacion vaticina cargas positivas. En el limite de velocidad relativa

vr= 0 el atomo-impureza se hallaria en estado neutro.

La teoria funcional densidad (TFD) predice la existencia de un orbital lieno para el

hidrégeno (i6n H-) en metales.

La afinidad electronica Eadel i6n H-es 0,028 u.a., muy inferior a la energia de ionizacién
del hidrégeno (Ep= 0,5 u.a.). La dinamica electrénica de estos metales es causa de que un

electron ligado resulte tempranamente perdido.

En plasmas de baja densidad, la lenta dinamica electrénica permitiria la formacion y

permanencia estable del i6n.
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Figura 2: posibles curvas de ionizacién para el hidrégeno:
universal (Brandt), tentativa para el i6n negativo (H-)

Andlisis semi-cuantitativo del procéso.

Se asume:

- El i6n H- corresponde al estado de carga habitual del hidrégeno inmerso en un gas de

electrones idealmente estatico.

- El criterio de ionizacién de Bohr.

2 = 0.028.a.
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Resultado : Se aproximan razonablemente los resultados existentes para proyectiles
livianos (excepto el He) en el rango de velocidades intermedias a bajas. Sin embargo, la

prediccion a velocidades bajas muestra una tendencia clara a la “catastrofe del protén no
ligante”.

3) El hallazgo de estados de electr6n ligado al protén en sélidos

Teoria y experimento concuerdan si se asume que tanto el helio como el hidrégeno se
ajustan también a la curva universal de carga efectiva.
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figura 1: relacion de frenados heliohidrégeno en aluminio
(B-K: Brandt Kitagawa, Schulz, Pr: propuesta)
Consecuencias:
- Establece la existencia de estados de electréon ligado al proton intersticial en soélidos.

- Una ley unica (curva universal) describe el valor de la carga efectiva de cualquier atomo
en la tabla periodica, en el rango de velocidades no relativistas.

- Reinvindica la utilidad del concepto de carga efectiva.
- Aporta una rasgo de estabilidad del 4tomo en el medio
- Sugiere una revisién del modelo de célculo elegido para aplicar la funcional densidad, )

- Sugiere una reflexion profunda sobre el significado del concepto de estado ligado bajo
estas condiciones particulares de apantallamiento.
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Teoria completa de la carga efectiva (Brandt-Kitagawa 1982)

Incluye efecto de colisiones cercanas y distintas para salvar la regla de escala.

Base fundamental : Z*H=‘1 en so6lidos reales a todas las velocidades.
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Para la trayectoria1 el electr6n observa una mayor carga nuclear efectiva al penetrar
parcialmente la nube electrénica.

Q : grado de ionizacién (Z -N) Z'>Q
Z : Carga efectiva

HipGtesis: §e(r)= _N A e"A  (densidad electrénica)
43 T

A: pardmetro variacional

Resultados A (y;)= 2a0Zs-13¢_[1 - q(¥)]2s
1-c,[1-q(y)]

C1=0,240, Co=0,143 parametros variacionales; q=Q/Z

Similar al modelo de Lenz-Jenzen

y=q(Y)[1+c(r)1-q%) Ln [1+ (8A(Y)/ 15) ]
q(¥)

C(rs)=050 para1.2<rs<4



2) Situaciéon experimental con respecto a los iones livianos
Y Schiuz F. : Phys Rev.B 26, 1982
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08| Y ¢ Vale el modelo estadistico Thomas-Fermi?

= (AE/AX)+e ?
(AE/BX),,

02 04 06 08 1 Yr (ua)

Argumentos:

1.- Solucion de la ec. de Schroedinger para potencial apantallado (Rogers.F.J. et al., Phys
Rev.A1, 1577, 1970) o~ -

T T LN RE | N} v

V(r) = Z1e exp(-rfarF )
r

- Numero de estados ligados:

n"=0583 +0.499 apZ S T T
Zatr
Ej: Nnpe=1 Ref : Atomic collisions in solids, vol 1
Ny co . Brandt W., 1973

- Energia de ligadura tiende a 0
- Radio-de orbitaje considerablemente mayor que constantes tipicas de red

2.-La concordancia del calculo de la teoria cuantica via la funcional densidad (TFD)
(Echenique et al.) (1981). con los resultados experimentales para hidrégeno sugeria un
valor de carga constante ya que:

(aE/AX) tineal con v



entoncesvy = 0,25 u.a. (vr =0.3 u.a.) podria ser considerado un valor de mérito para que el
ion H- se neutralice.

El efecto podria ser apreciable en primer orden solamente en el rango de los :metales
alcalinos. ¥

Existiria una ventana cercana a vy ~0,2 u.a. (v¢ = 0,15 u.a.), para la cual el hldrégeno no
sufriria interaccion

- Conclusiones:

- Se presenta una forma alternativa plausible para la curva de ionizacién del hidrégeno en
plasmas, compatible con la suposicién de un estado de equilibrio H- en un gas de
electrones diluido (ve —0).

- Los resultados sugieren refinar los célculos de la teoria funcional densidad, prestando
particular atencion a la energia de afinidad tan alta que se predice para el H-inmerso en un
sélido

- Se requieren datos de poder de frenado de elementos alcalinos y otros materiales de

densidad electronica aiin menor.
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Nota: Se eligio como representacién de la curva inferior la ecuacion:
g =1-exp[-0.95y, +0,69/(¢™ )*]

la cual es una modificacién conveniente de la misma ley universal de Brandt.



