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INTRODUCCION

Cuando un 10n molecular incide sobre una lamina delgada, este se disocia,
descomponiéndose en fragmentos. Los fragmentos resultantes comienzan a distanciarse
bajo la influencia de la interaccion Coulombiana, separandose luego de unos pocos
femtosegundos. Este fenomeno es llamado “Explosion Coulombiana™ de la molécula. Los
fragmentos moleculares asi producidos, viajan como tales en el s6lido bajo la accion de su
interaccion mutua y de los 4tomos de la red, perdiendo energia a través de excitaciones del
medio. A la salida de la ldmina metalica, éstos fragmentos emergen con una distribucion de
distancias internucleares, tal que existe una cierta probabilidad de recombinacién de dichos
fragmentos, los que darén lugar a la formacion de un ién molecular.

El conocimiento de la energia del estado base y de la distribucién internuclear del
16n molecular, en presencia de una superficie, nos permite en una primera aproximacion
determinar las condiciones para que se produzca la disociacion del dimero y la dinamica de
la recombinacion de los fragmentos que emergen del interior del metal. La densidad
electronica en la superficie del metal es inhomogénea y es modelada usando un gas de
electrones libres en la aproximacion de densidad local.

En el presente trabajo nos centraremos en determinar la energia del estado base y la
distancia internuclear (obtenida en la aproximacién de i6n fijo) de un i6n molecular de
hidrégeno, como funcion de la distancia de éste a la superficie de una lamina
monocristalina de Au; donde la distancia es medida de manera perpendicular al plano
(100), es decir, en la misma direccion de incidencia de los iones y ubicando el origen sobre
la Gltima capa atomica.

¢ Cuando el 16n incide sobre la 1amina se disocia, pero como el i6n esta entrando en
el sélido, los fragmentos estan fuertemente apantallados y disponen de muy poco tiempo
para distanciarse, por lo cual no ocurre los que definimos como “Explosién Coulombiana”.
Por este motivo los fragmentos ingresan al solido con una distancia muy cercana a la
distancia que tenian cuando formaban un i6n molecular.

* Cuando los fragmentos emergen del s6lido, deben recorrer una pequefia distancia
antes de encontrarse en el vacio. Por tal motivo, si los fragmentos no se recombinan en el
corto camino donde disponen de electrones para hacerlo (superficie), estaran sometidos a su
interaccién Coulombiana no apantallada produciéndose la llamada “Explosién
Coulombiana”.

e La pregunta que nos planteamos es:

¢ Puede producirse recombinacion a la salida de la lamina?
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Una vez obtenida la densidad del sélido, nos centramos en resolver el
16n molecular.

La Ec. [1] Representa el Hamiltoniano completo para un ién molecular de
hidrégeno.

Aproximaciones:

1.- Como el caso en estudio es a bajas velocidades, podemos usar la
aproximacion de i6n fijo (V=0)

2.- Consideramos a los nucleos detenidos al comparar su velocidad con la del
electron ligado. (Born-Oppenheimer)

3.- La densidad electronica en la cual esta sumergido el i6n, estara descrita por
la aproximacion de plasma local (LPA).

El Hamiltoniano que incluye todas estas aproximaciones esta dado por
la Ec [3].
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ANALISIS DE LOS RESULTADOS

De nuestros resultados vemos que para un valor del parametro de
apantallamiento 3 < 0.87 pueden existir estados ligados, para ciertos
valores de la distancia internuclear R.

Por otra parte si resolvemos la ecuacion de Schrodinger de manera
autocosistente, imponiendo la regla de suma de Friedel, podemos
relacionar el valor del pariametro  con la densidad electrénica y ésta con
la distancia a la superficie del solido.

El valor de = 0.87 corresponde a una distancia a la superficie de
1.9 u.a.. Si miramos el grafico de la densidad del sélido como funcion de la
distancia, se ve que el ién puede recorrer una distancia poco mayor a 2
u.a. donde es posible la recombinacion, al menos desde el punto de vista
energético.



