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Se presenta un modelo cl4sico, el de reflexién especular, para el sticking (atrapamiento) de 4tomos
en la superficie. Se compara con el tratamiento cuantico del movimiento del 4tomo para energias

arbitrariamente bajas.

1. INTRODUCCION

Cuando un 4tomo se acerca a la superficie de un
s6lido, el acoplamiento entre ambos no puede ser
perfectamente adiabatico, por lo que el 4tomo pier-
de ineldsticamente parte de su energia cinética ini-
cial. Si la pérdida es relativamente pequeiia, el
dtomo rebota en la superficie y se separa indefini-
damente con una energia cinética inferior a la ini-
cial (scattering ineldstico, propiamente). Even-
tualmente, la pérdida ineldstica de energia puede
ser mayor que la energia cinética inicial y el 4tomo
queda entonces atrapado en la superficie. Una
cuestién fundamental es c6mo pierden energia los
atomos, es decir, qué tipo de excitaciones tiene lu-
gary cudl es la naturaleza de la interaccién que las
induce. En algunos sistemas se sabe con bastante
certeza cudl es el mecanismo dominante. Asi, por
ejemplo, la disipacién electrénica es muy impor-
tante en el scatteringinel4stico de 4tomos quimica-
mente activos por superficies metdlicas. Tales
dtomos se caracterizan por tener algin nivel elec-
tronico cercano a la energia de Fermi. La transfe-
rencia de carga es entonces importante y los modos
electrénicos determinan fuertemente la inelastici-
dad del proceso 2.

Los dtomos de gases nobles, sin embargo, tienen
sus niveles lejos de la energia de Fermi del metal,
por lo que es razonable pensar que los procesos ine-
lasticos estdan dominados por la excitacién de fono-
nes. Tal parece ser el caso en el sticking de 4tomos
nobles pesados como el Kry el Xe, para los que exis-
te un acuerdo aceptable entre los experimentos y la
teoria .

La situacién m4és problemdtica se da en el stic-
king de He y Ne en metales a bajas energias % ¢,
donde los datos experimentales difieren nota-
blemente de los modelos teéricos para el coeficiente
de acomodacién. Este coeficiente se define como
o(E)=Ef-E/(Es-E), donde E es la energia inicial, Ef
es la energia media de la particula emergente y
Es=kb*Ts, siendo Ts la temp. del sustratoy kb la
cte. de Boltzmann. Si el scattering es completa-
mente eldstico, Ef=E, por lo que o = 0.

109 - ANALES AFA Vol. 1

Si, por el contrario, todos los 4&tomos son absor-
bidos y eventualmente desorbidos térmicamente,
Ef = Esy a= 1. El coeficiente de acomodacién es,
por lo tanto, una medida de la termalizacién que
sufre el haz dispersado en su contacto con la super-
ficie. El coeficiente de sticking, s(E), est4 relacio-
nado con el coeficiente de acomodacién, y en gene-
ral se los considera indistintamente ya que suelen
tener una dependencia en E cualitativamente pa-
recida. '

Las teorias cudnticas que consideran la excita-
cién de fonones predicen que o(E) y s(E) son funcio-
nes crecientes de la energioa E cuando ésta es pe-
queria ( = mev), con ambos o(0) y s(0) del orden de
algunas centésimas para el sistema He sobre Tung-
teno (W). Sin embargo, los resultados experimen-
tales obtenidos en diferentes sistemas ® indican que
o(E) y s(E) son funciones decrecientes para E pe-
queifia, presentando o(E) un minimo pronunciado
en un valor de E que es del orden de la energia de
adsorcién 4tomo-sélido. Para atomos masivos co-
mo el Kr y el Xe los experimentos dan a entender
claramente que a(0) = s(0) = 1

Hasta hace poco, no habia medidas para el He a
energias suficientemente bajas. Recientemente,
Sinvani, Cole y Goodstein $han medido 2/3 < s(e) < 1
para E = 1 mev, obteniendo esencialmente el mis-
mo resultado cuando la superficie estaba recubier-
ta por una submonocapa de He preadsorbido. Es-
tos mismos autores han observado posteriormente
que la probabilidad de sticking se acerca a la uni-
dad cuando el 4ngulo de incidencia se aproxima a
la normal a la superficie, y que los atomos que no
son atrapados se dispersan especular y eldstica-
mente.

La discrepancia cuantitativa y cualitativa entre
la teoria cudntica y los datos experimentales es al-
go desconcertante. Goodman ¢ sugiere la posibili-
dad de que el sticking sea debido a procesos multi-
fonénicos, dominando éstos sobre los de un fonén
por razones que no se entienden todavia. Llega in-
cluso a poner en duda la validez de las condiciones
experimentales por posible contaminacién e irre-
gularidades de las superficies. Esta objecién es de
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m4és dudosa justificacién después de los experi-
mentos de Sinvali, Cole y Goodstein.

2. CALCULO DEL COEFICIENTE DE
STICKING: USANDO EL MODELO SEMI-
CLASICO DE REFLEXION ESPECULAR.

Teniendo en cuenta que las limitaciones del mo-
delo son muchas, desde el punto de vista que yano
se puede hablar de una trayectoria de la particula
bien definida, en especial para bajas velocidades,
intentaremos, no obstante, definir un coeficiente
de sticking que surja de las posibilidades del mode-
lo. Una cantidad central para el calculo de la pro-
babilidad de sticking es la variacién de energia que
la particula sufre al atravesar la superficie del ma-
terial. Para hallar el potencial y la energia perdi-
da por la particula, aplicamos el modelo de refle-
xién especular 5, en el que el sélido es aproximado
por un jellium, donde el efecto de los niicleos i6ni-
cos de la red es simulado por un fondo uniforme de
cargapositiva (que garantizalaneutralidad de car-
ga). En este modelo, el sistema fisico real (barrera
superficial infinita y jellium para el sélido), es re-

emplazado por dos seudomedio extendidos, con las

condiciones de contorno adecuadas.

Cuando la particula incide desde el exterior al
material, se tiene: :
a) para el vacio: una densidad superficial de carga,
la particula y su imagen acercadndose a la duper-
ficie.
b) para el medio: densidad superficial de carga de
signo opuesto a la del vacio (debido ala continuidad
del vector desplazamiento eléctrico D(r,t)) y la par-
ticula atrapada. (Ver figura 1).

En t=0, la particula queda atrapada en las cer-
canias de la superficie. Tomamos como definicién
para el coeficiente de sticking.

el apartado anterior, al definir el coeficiente de aco-
modacién y donde el estado final se alcanza en z=z,
a t=0;siendo z, el punto donde se frena la parti-
cula.

Usamos la constante dieléctrica de la hidrodina-
mica, que depende sélo de la frecuencia:
&(w) = 1-(wp/w)?, donde wp es la frecuencia de osci-
lacién del plasma, y obtenemos la energia perdida
en cada seudomedio
a) para el vacio

E = Q% ws arctg (u/ws) (2)

donde: Q es la carga de la particula, ws = wp/V2 es
la frecuencia del plasma superficial y u=(2 E/m) V2
es la velocidad cldsica de la particula, perpendicu-
lar a la superficie, siendo m su masa.
b) para el medio

Ef= Qz(z1/2 ws)”z[Hw(wsle)-sz(wsle)} 3
donde: H son las funciones de Struve y N las funcio-
nes de Neumann

Esimportante saber cudl mecanismo operaen el
proceso de sticking. Se podria pensar que en fisi-
sorcién actian mecanismos que involucran fono-
nesy en quimisorcién los pares electrén-hueco. Sé6-
1o en el caso en que el sélido sea infinito, el sticking
es permanente. En nuestro modelo, el sélido es in-
finito (lo simulamos como un continuo de excitacio-
nes), pero en la prdctica puede considerarse infini-
to a un sélido si el tiempo de observacién t , satis-
face t , << h/AE, donde AE mide el espaciado delas
excitaciones internas relevantes del sistema. Para
un sélido a temperatura finita (T # 0° K), el compor-
tamiento a grandes tiempos es que el d4tomo se de-
sabsorbe, sea o no infinito el sélido.

Aplicacién al He sobre Tungsteno:
Con (1), (2)y (3), setienen los elementos necesarios

s (E) = Ef-E . (1) paraun cslculodel sticking del He en W. Losresul-
Es-E tados se muestran en la figura 2. S(E) tiene un m4-
con Ef,E y Es definidas de la misma forma que en  ximo en E = 3 mev y se aproxima a un valor finito
) ' -G
ElW) €=1 €W
' » 4 . < >
/
a) b)

Figura 1: a) vacio extendido - b) jellium infinito
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Figura 2: Coeficiente de sticking para He sobre
Tungsteno, en funcion de la energia inicial.

cuando E tiende a cero. Para bajas energias nues-
tros cdlculos dan: S(E)=1.6 x 10, un resultado que
estd en buen acuerdo con los cdlculos de Gunnarsson
y Schonhammer ¢y Crljen y Gumbhalter 7, pero que
estd varios 6rdenes de magnitud por debajo de los
valores necesarios para explicar los datos expe-
rimentales. Es interesante sefialar que el resul-

e e
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tado obtenido cldsicamente, y el obtenido con el
formalismo cudntico (1, 2) presentan un acuerdo
razonable, ya que la estimacién cuéntica da
S(E) =2.10 .

En conclusmn nuestros calculos conﬁrman que
los pares electrén-hueco no pueden jugar un papel
importante en el scattering inel4stico de He por
superficies metdlicas. Esta conclusién estd de
acuerdo con la reciente informacién experimental

. de Sinvani et al., pues ellos no observaron grandes

diferencias entre el sticking del He en metales yel

'stlckmg en sé6lidos dieléctricos.
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