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RESUMO

Neste trabalho, medimos a perda de energia de ions de He e Li em Zn,
com energias que vao de 400 keV a 7 MeV, no primeiro caso, e de 300 keV a
5 MeV, no segundo. Usamos a técnica de retroespalhamento de Rutherford com
amostras do tipo Au(lOOA)Qn\Au(lOOA)\Si, com camadas de Zn de espessuras
de 460 A, 750 A e 1500 A.

Sendo o Zn o metal de transi¢do com o maior deslocamento de energia
entre as camadas 4s e 3d, ele € o alvo ideal para estudar a relacdo entre o poder
de freamento e a velocidade do fon a baixas energias. Para ambos os tipos de
projétil consegue-se observar a relacdo de proporcionalidade entre a perda de
energia e a velocidade do ion incidente, como previstos pelas teorias existentes.

Por outro lado, encontrou-se que, para ifons de He incidindo a baixas
energias (E < 800keV) em Zn, a curva do poder de freamento estd em perfeito
acordo com os resultados obtidos utilizando o método de transmissdo por N.
Arista et al. Para altas energias (E > 800keV), os resultados estio em bom
acordo com o cdlculo feito pela subrotina RSTOP do programa Transport of
Ions in Matter (TRIM).

No caso dos fons de Li, as medicdes de perda de energia foram
realizadas num alvo de Zn pela primeira vez. Esses resultados se mostraram em
bom acordo com a previsdo da subrotina RSTOP de Ziegler te al e com a
féormula universal de Kalbitzer. Esse acordo ocorre para todo o intervalo de

energia estudado.



ABSTRACT

In this work, we present results on the stopping power of He and Li in
Zn in the 0.4-7 MeV energy range He and in the 0.3-5 MeV for Li. We have
used the Rutherford backscattering technique (RBS) with Au (100 A)/Zn/Au
(100 A) films with Zn slabs of 460, 750, 1500 A width.

Since Zn is the transition metal with the larger energy gap between the
4s and 3d sub shells, it is the ideal candidate for studying the relationship
between the stopping power and the ion velocity (at lower energies). In both
cases it was possible to observe the direct proportionality between both
quantities as anticipated by current theories.

On the other hand, we found that, for lower energies (E < 800 keV), the
stopping power measured in our laboratory is in perfect agreement with similar
measurements performed using the transmission technique by N. Arista et al.
For higher energies (E > 800 keV) the He results are in fair agreement with the
RSTOP predictions.

For the Li case, the stopping power measurements were the first ones
done on a Zn target. The results are in good agreement with the RSTOP
predictions as well as with the universal function by Kalbitzer et al. This is valid

for all the measured energy range.



INTRODUCAO

Os processos de perda de energia de ions que penetram em sélidos t€m
sido muito estudados durante as udltimas décadas. Como conseqiiéncia desse
estudo, tém-se obtido dados sobre o freamento de diversos ions em diversos
elementos. Entretanto, dados sobre a perda de energia especifica em alvos de Zn
na fase s6lida sao muito escassos. Essa lacuna deve-se basicamente a dificuldade
experimental de preparar alvos de Zn auto-sustentdveis de boa qualidade. Por
outro lado, encontrou-se que, a baixas energias, o poder de freamento de prétons
ndo segue uma dependéncia linear, ao contrdrio do que seria esperado a partir de
cdlculos baseados no modelo de gés de elétrons-livres''.

No caso dos metais de transi¢do, o desvio da relagdo de
proporcionalidade pode ser explicado pela existéncia de elétrons d, cujas bandas
de energia sdo deslocadas de somente alguns eV em relagdo ao nivel de Fermi, o
que introduz uma energia minima necessdria para o processo de excitacdo
(efeito limiar). Sendo 0 Zn um metal de transicdo, com o maior deslocamento de
energia entre as camadas 4s e 3d (8 eV), ele é o alvo ideal para se estudar a
relacdo entre a perda de energia e a velocidade do ion, a baixas energias.

Essa medida de perda de energia de He em filmes de Zn foi feita, entdo,

utilizando a Espectrometria de Retroespalhamento de Rutherford (RBS).



CAPITULO 1

INTERACAO DE IONS ENERGETICOS COM A MATERIA

1.1 Introducao

Os processos responsdveis pelo freamento de fons energéticos que se
movem na matéria sdo de dois tipos: a) a transferéncia de energia para os
elétrons do meio e b) colisdes com os dtomos do alvo como um todo, as quais
sdo regidas pela energia potencial de interacdo entre os ions incidentes e os
atomos do alvo. A energia média perdida por unidade de caminho percorrido

pelo ion é chamada poder de freamento, ou ainda, for¢ca de freamento e é dada

por:
: AE
Sshmm_,og, (1.1.1)
ou seja,
E
S =d— (1.1.2)
dx

(item a) refere-se a

: : . dE
O poder de freamento eletronico ou ineldstico d_

Xle

parcela decorrente das excitagOes e ionizacdes do alvo ou do préprio ion. Ja o

. dE| . .
poder de freamento nuclear ou eldstico d_ (item b), aquela transferida na

X

n



forma de energia cinética para os dtomos do alvo. Esses dois processos de perda
de energia tém sido considerados independentes. Embora, nos tltimos anos, t€m
surgido evidéncias experimentais da correlacdo entre ambos'. Entretanto, nesta
dissertacdo, consideraremos sempre as contribuicdes para o poder de freamento

independentemente, ou seja:

d_E
dx

_dE
, dx

dE
+_

1.1.3
I (1.1.3)

n e

O poder de freamento nuclear e eletronico dependem da energia do ion e

de suas caracteristicas como mostrado esquematicamente na figura 1.1.1.

hatxzas ENErZas altas
dE | energias intermedidrias energias
dK | d.E- |

eletrdmeo

Fig. 1.1.1: Representacdo qualitativa dos poderes de freamento nuclear e eletronico.

No intervalo de energia abrangido na parte experimental desta
dissertagdo, basicamente s6 o poder de freamento eletronico contribui para a

perda de energia do feixe de {ons incidentes.



1.2 Poder de Freamento Nuclear

No poder de freamento eléstico, o ion e o dtomo-alvo devem mudar suas
energias internas depois da colisdo. Uma abordagem usual no estudo do poder
de freamento nuclear consiste em tratd-lo como um problema de forca central,
com interagdo de potencial bindria, isto €, o projétil interage com um unico
atomo-alvo de cada vez.

A energia transferida (7)) elasticamente por um projétil de massa M;, no
sistema de coordenadas do laboratério, para um dtomo-alvo de massa M, em

pd 2
repouso ¢ dada por”:

T =yE Senz(gj, 1.2.1)
2
onde
4M, M,
7:W (1.2.2)
1 T

e ® € o angulo de espalhamento do projétil no sistema de coordenadas do centro

de massa. Classicamente, esse pode ser determinado em termos do parametro de

impacto (p) e da energia do projétil (E):

pdr

®(p’E)=7[_2.[ ’
" rz\/l—U(r)/ECM —prlr?

(1.2.3)



sendo a energia do projétil no sistema de coordenadas do centro de massa Ecy

relacionada com a energia E através da relacao:

M, p (1.2.4)

cmM =5, ., L

U € a energia potencial de interacdo entre os dois dtomos e r,, a distancia
minima de aproximagao entre o projétil e o &tomo-alvo.

Consideremos um arranjo de atomos aleatoriamente distribuidos com
uma densidade uniforme de &4tomos por unidade de volume (N). Um ion
incidindo sobre 0 mesmo, ao atravessar uma distiancia Ax, sofre, em média, um
nimero de colisdes 1 ( p)dp com dtomos-alvo situados a parametros de impacto
entre p e p + dp. Esse nimero € igual ao produto do niimero de dtomos do alvo

por unidade de drea em Ax pela drea do anel entre p e p + dp:
n(p)dp = 27NAxpdp (12.5)
Assim, a energia média transferida nessas colisoes é
dAE = NAXT (p)27pdp (1.2.6)

Somando sobre todos os parametros de impacto, obtemos

AE = NAxTT( p)2pdp (1.2.7)
0

Acrescentando o sub indice n nos parametros AE e T(p) e considerando
o lim Ax — O:
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dx n_m}glo Ax
=N [T, (p)27pdp
0

2
do
=27N | T — (O Ode
[7.(0) 55 f@ber

= NJT, (p)(j—g)n (©)d2

(1.2.8)
=N|[T,(p)o,

onde (do/dS), (®) é a secao de choque diferencial para espalhamentos
elasticos. Para chegar a expressao 1.2.8, utilizamos as identidades

do, = (d—aj (©)dQ = 27{‘1—0) (®)sen OdO = 27pdp (1.2.9)
), Q)

e a simetria cilindrica do problema.
Como vemos, (dE/dx), é proporcional ao numero de d&tomos por unidade
de volume (). Para uma grandeza relacionada a (dE/dx),, mas independente de

N, asecdo transversal de freamento (“stopping cross-section”) € definida por :

1 (dE)
£, =—|— (1.2.10)
N \ dx n

Introduzindo na eq. 1.2.8 o valor da energia transferida numa colisdo

binéria dada por 1.2.1 e adaptando a eq. 1.2.8 para &,, obtemos
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g, = 27[7430[0 senz(%)pdp (L.2.11)
0
ou
£, = 2ﬁyETsen2(9J(d—o-] (®)sen(®)dO (1.2.12)
0 2 NdQ ),

A sec¢do de choque diferencial, que figura na equacdo acima, € calculada

através de

o
a2 ), sen® (dO(p, E) (1.2.13)
dp

e, como vemos da eq. 1.2.3, ela é um funcional da funcdo energia potencial de
interacao entre o projétil e o &tomo-alvo.

O potencial interatdmico que descreve a interacdo na colisdo entre um
fon e um atomo isolado pode, geralmente, ser descrito por uma funcdo
complicada de vdrios parametros, tais como a distdncia interatdmica, a
velocidade do projétil, o parametro de impacto e os nimeros atdmicos dos pares
envolvidos na colisdo. Para reduzir essa complexidade costuma-se fazer
aproximacdes a fim de minimizar o nimero de parametros de que o potencial
depende. Por exemplo, € usual assumir que qualquer dependéncia na velocidade
do projétil seja desprezivel, muito embora a blindagem proporcionada pelas
nuvens eletronicas em torno do ion e do alvo contenham -caracteristicas

dinamicas. Entretanto, a validade dessas hipéteses é questiondvel, uma vez que,
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mesmo para baixas velocidades do projétil, onde se espera que as nuvens
eletronicas se ajustem adiabaticamente ao movimento dos ntcleos, efeitos nao
adiabdticos devido ao cruzamento de niveis eletronicos podem resultar num
rearranjo significativo do sistema eletrénico’ tanto do projétil como do alvo. Em
geral, assume-se que a influéncia desses efeitos € desprezivel na determinacao
dos mecanismos de espalhamento ion-elétron.

Além disso, por causa da sua aplicabilidade universal, modelos
estatisticos de interacao interatdmica tém sido largamente usados no célculo do
poder de freamento nuclear, dentre eles cabe citar os potenciais de Bohr”,

Thomas-Fermi®, Moliére6, Ziegler-Biersack-Littmark7 (ZBL). Cada um desses
potenciais deve ser considerado como um termo coulombiano (%) multiplicado

por uma fun¢do de “blindagem”. O termo coulombiano surge dos nucleos
puntuais positivos € a blindagem devida a nuvem eletronica em torno do nucleo
reduz seu valor para todos os raios. Essa funcdo de blindagem deve ser definida
como a razdo entre o potencial atdmico real em alguns raios e o potencial

causado pela ndo blindagem do ntcleo:

4 (267) (1.2.14)

A funcdo de blindagem para o 4tomo de Bohr é€:

(DB(X)ZGXP(— x) , com x:% (1.2.15)

onde o comprimento de blindagem de Bohr € dado por:
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%, 2%y H o
ag=a,(Z{3+Z53) /2, sendo a, =0,59 A (1.2.16)
Pelo modelo de Thomas-Fermi o potencial coulombiano blindado, V (r)

entre os atomos é:

V(r)= 222 expl- A (1.2.17)

r

O parametro de blindagem de Thomas-Fermi é dado por:

., _ 08853, 1218)
TF Z% L

Outra funcdo de blindagem vem da aproximacdo de Moliere para o

atomo de Thomas-Fermi:

Drtotiore(x) = [0.35exp(—0,3x)]+ [5.5exp(—1,2x)[ + [0.1exp(- 6x)] (12.19)

COITIX:/.
a

No potencial de Moliere a funcdo de blindagem foi obtida minimizando-
se o funcional de Thomas-Fermi sob a restricdio de que o potencial tenha
decaimento exponencial.

Para o potencial de Moliere, o comprimento de blindagem utilizado € o

comprimento de blindagem de Firsovs:

(1.2.20)

0,8854a,
aF =

Por sua vez, Ziegler, Biersack e Littmark’ procuraram uma expressio

“universal” para o potencial interatomico que descrevesse a colisdo bindria entre
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todos os pares fon-alvo possiveis, conhecido como Potencial ZBL. Dos cerca de
10" pares possiveis eles selecionaram aleatoriamente 261 pares.

Um valor para o comprimento de blindagem para o qual as fung¢des de
blindagem tivessem uma aglutinacdo maxima em torno de um valor médio
precisava ser encontrado e para tanto, eles descobriram que isso seria possivel
com uma nova defini¢do do comprimento de blindagem:

_ 0.8854a,

a =
U (Zl()723 +Z§),23) (1.2.21)

A funcdo blindagem média foi entdo ajustada pela seguinte funcao
4
@251, (x) = X a; exp(-b;x) (1.2.22)
i=1

onde a; ={0,028171; 0,28022; 0,50986; 0,18175} e b; ={0,20162; 0,40290;
0,94229; 3,1998}.
O potencial universal modela bastante bem o cdlculo do potencial

interatbmico como pode-se observar na figura 1.2.2.
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10

()

Fungdo de blindagem
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30
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Fig 1.2.2: Os potenciais sdo mostrados em termos exponenciais e as curvas escuras se juntam
para formar a curva do Potencial Universal.

1.3 Poder de Freamento Eletronico

A transferéncia de energia entre o fon incidente e um dtomo-alvo pode
causar excitacdo ou ionizacao dos elétrons, tanto do ion quanto do dtomo-alvo.
Para fons incidentes com alta energia, a excitacdo dos elétrons das camadas
internas do alvo € responsavel pelo poder de freamento eletronico. Nessa regido,
o comportamento funcional da perda de energia € descrito pela teoria de
Bethe'"!!, a qual é baseada na Aproximagio de Born de Onda Plana (PWBA)".

Na regido de baixa energia, por sua vez, o projétil e o alvo sdo praticamente
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neutros e o processo de freamento é de cardter friccional. Nessa condi¢do, o
poder de freamento deve-se a interagdo com os elétrons de valéncia. As teorias
que descrevem esse poder de freamento eletronico nesse regime sao baseadas no
modelo de gis de elétrons-livres'”. Para fons de energias intermedidrias, os
célculos perturbativos de baixa ordem sdo insuficientes, sendo necessarios
célculos mais sofisticados para descrever os diferentes tipos de interacdo que

tomam lugar nessa faixa de energia.

1.3.1 Calculo do Poder de Freamento Eletronico para altas

energias do Projétil: Aproximacido de Born de Onda Plana

(PWBA)

Consideremos uma particula energética de carga Zie, massa M; e

272

P g . . . e e . ~ . . h ki
momentum 1n1(:1a1 hkl (energla cinética 1n101a1 nao—relat1v1stlca Tz = 2M
1

incidindo sobre um atomo estacionario de ndmero atdmico Z,. Seja hk ;O

momentum da particula espalhada. Essa situacdo é esquematizada na figura
1.3.1.1. Os indices p, t e e referem-se, respectivamente, ao projétil, ao “carogo

i0nico” do alvo e ao elétron ativo. Aqui, e = 7 =m = 1.
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Fig. 1.3.1.1: Diagrama vetorial para um fon energético de massa M; e carga Z; incidindo sobre
um atomo-alvo estaciondrio de massa M; e carga Z,. cm é o centro de massa do sistema
constituido pelo elétron e pelo “caroco i6nico” do dtomo-alvo.

A secdo de choque diferencial de espalhamento é dada por'

(d_ffj _M Kk
dQ); ar’ k;

(1.3.1.1)

i-=f|>

onde u é a massa reduzida do sistema formado pelo alvo e pelo elétron ativo. T é

a matriz de transi¢do do estado inicial i para o estado final f. Na Aproximacao de

Born de Onda Plana, a matriz de transi¢ao 7" é dada por

Vi 7. R))

T, = <e”?fﬁgof (7) ei’gi‘ﬁqoi(?’)> (13.1.2)

onde as fun¢des ¢, sdo autofuncdes do hamiltoniano:

|:_LV?2 +‘/te(l_;):|¢a = ga¢a (1313)
2u

Se V, € o potencial eletrostatico gerado pelo “carogo i6nico” do alvo, a
energia potencial Vi.(r) = Vi(r) onde e = 1. Nesse caso, estamos considerando o
modelo de elétrons independentes. Para se obter o potencial V,, pode-se utilizar,

por exemplo, o método Hartree-Fock-Slater''°.
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O valor do termo perturbativo V;, € dado por

Vo7 R) =V, (7)+V,,(R) (1.3.1.4)

Da fig. 1.3.1.1, vemos que 7'= R—7 e R'= R. Dessa forma

v, (7. R)=v,(R-7)+V,,(R) (13.1.5)
com
R—7)= 4 1.3.1.6
v, (R-7) oA ( )
c
V,.(R)=-ZV,(R) (1.3.1.7)

Uma vez determinada a secdo de choque diferencial de espalhamento, a

secdo transversal de freamento pode ser calculada através da equacao

£ = Z(gf _3i)o'i—>f

i,f
(1.3.1.8)
com
o, = jdg(d_"j (1.3.1.9)
i—»f dQ iy
1.3.2 Teoria de Bethe

Bethe formulou o primeiro modelo quantico completo do problema de
freamento eletronico. Nesse modelo, ele utilizou a Aproximacdo de Born de

Onda Plana (PWBA).
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A férmula de Bethe'”'® & expressa por

Bethe 2 4 2
_(éﬁj =4ﬂZf NZ, 2™ (1.3.2.10)
dx ), my 1

onde v € a velocidade da particula incidente e / € a energia de excitagdo média

de um 4dtomo-alvo (ou molécula), sendo determinada através da relacao

mlsl—zzﬁ%fm@f—ql (13.2.11)
Zy,if

com & (&) sendo a energia do estado final (inicial) do elétron do atomo-alvo e
fi— ¢ » sua for¢a de oscilador de dipolo, dada por

2
: (1.3.2.12)

fisy = (8f — & 1<¢f‘z‘¢i>
onde ¢; é a fun¢do de onda que descreve o estado quéntico de um elétron no
nivel atdmico j.

Esse resultado estd baseado em duas aproximacoes essenciais:

(a) o potencial de interacdo entre o projétil e o dtomo-alvo deve ser
suficientemente fraco para poder ser considerado (dentro do espirito da
Aproximacdo de Born) como um termo perturbativo e

(b) a velocidade do projétil deve ser muito maior do que a velocidade
orbital de qualquer elétron do alvo.

Embora a férmula de Bethe descreva qualitativamente a estrutura Z, do
poder de freamento eletrbnico de uma forma bastante boa, ela ndo fornece

valores acurados de &,, quando comparados com resultados experimentais.
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2
Ze

Quando

- >>1, modelos nao-perturbativos devem ser usados. Nesse
v

limite, Bohr demonstrou a aplicabilidade da mecanica cldssica a descricao do

processo de colisao.
1.3.3 Teoria de Bohr

Segundo Bohr, contanto que o tempo de intera¢do seja muito menor do
que o periodo do movimento orbital dos elétrons do alvo, o freamento
eletronico pode ser considerado como um processo em que a energia €
transferida do ion para elétrons praticamente livres.

A fim de levar em conta o efeito da ligacdo do elétron ao dtomo-alvo,
Bohr considerou o 4tomo como um conjunto de osciladores harmonicos
carregados sujeitos a forca externa da interacdo eletrostatica coulombiana entre

o fon e o elétron.
O tempo de interacdo € da ordem de % , onde v é a velocidade da

particula incidente e p é o parametro de impacto. Logo, mesmo estando o
projétil com velocidades muito altas, o tempo de interacdo serd grande para
parametros de impacto grandes. Dessa forma, utiliza-se o parametro de impacto

em relacdo a condi¢cdao de que o tempo de interacdo seja curto. Portanto, p deve
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satisfazer p<<v/w=p,, onde w é a freqiiéncia do oscilador, a qual &

determinada pela energia de ligagdo do elétron num atomo-alvo.

Quando os parametros de impacto sdo muito menores que py, o efeito da
ligacdo do elétron pode ser desprezado, e a energia transferida Q, nesse caso, ¢
calculada através da transferéncia de energia numa colisdo bindria entre o fon-

“ . 2 . 18,1
projétil e o elétron-livre'*".

0 B Z(Zlez)2 1
p<<py ~ > 7 2 (1.3.3.1)
2 1€
my

Quando, p = py, o efeito da ligacdo tem de ser levado em conta, e se tem

que a energia transferida para o elétron é dada por

2 (1.3.3.2)

9

F(w)

0=~
m

onde F ¢ a transformada de Fourier da forca F de interagio entre o fon e o
elétron.

Colocando, agora, a forca de Coulomb na equacdo 1.3.3.2 e supondo a
trajetoria do projétil como uma linha reta, que nao sofre alteracdo na colisdao
com o elétron, temos

Q=2(Zle2)2{K§(ij+Kf(ﬂﬂ, (13.3.3)

mv4 1% 1%

onde K, e K; sao as funcdes de Bessel modificadas de ordens zero e um,

respectivamente.
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A secdo transversal de freamento eletrobnico e dada pela seguinte

expressao:

1 (dE\ =
e =— |22 = 27 pdp. (1.3.3.4)
y sz(dxl gQ(p) pdp

onde N € a densidade de atomos por unidade de volume e a equacdo, em
principio, € vdlida para todos os valores de p.

Contudo, quando a mesma € substituida na equagdo 1.3.3.4, a integral
diverge. Para contornar essa dificuldade, pode-se adotar um certo valor p,,;,, # 0
como limite inferior da integral definida. Para determinar esse valor do
parametro de impacto, exige-se, entdo, que o integrando 1.3.3.3, quando
avaliado em p,,,, forneca o valor da energia transferida no encontro binario

frontal entre o projétil e o elétron. O valor de p.;, que satisfaz essa condi¢do €

|Zl|€2
Pmin = 2
my

Substituindo-se a equacao 1.3.3.3 na equacgdo 1.3.3.4 e adotando o limite
de integracao inferior p,,;,, adequado, resulta:

v [z (1123m?
ghbotr — qg 1= J p| 2 (1.3.3.5)

‘ my* ‘Zl‘a) e’

O uso dos conceitos cldssicos de 6rbita bem definida e de pardmetro de
impacto, no caso do modelo de Bohr, e a no¢do quantica de amplitude de
espalhamento no caso do modelo de Bethe, indicam a diferenca de abordagem

dos dois modelos.
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A teoria de Bohr do poder de freamento -eletronico descreve

acuradamente os resultados experimentais, desde que:

(1) v>>v,,sendo v, = %37 , a velocidade de Bohr, e

(i) Z,/ (v/v0)>>1, condi¢do que corresponde ao limite de aplicabilidade da

Mecanica Classica.

1.3.4 Teoria da Resposta Linear

No estudo do freamento eletronico de ions energéticos em qualquer
intervalo de energia, utiliza-se, comumente, a Teoria da Resposta Linear de
: A 2021
Sistemas Homogéneos™*".

Comecgaremos, primeiramente, estudando o poder de freamento em um

gas de elétrons.
1.3.4 a) Poder de Freamento em um Gas de Elétrons

Nesse caso, 0o que acontece com o fon € que ele gera um campo elétrico
externo E., que representa uma perturbacdo no gas de elétrons, gerando um

campo elétrico induzido:

. 1 .
Emd — _’ -1 Eext’
Lk,a) } (1.3.4.1)
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Fext | pind : foo
onde E““e E™ sdo as transformadas de Fourier dos campos elétricos externo e

induzido, respectivamente, e &gk,w) € a constante dielétrica longitudinal do

. o : . dW

plasma eletronico. A energia dissipada por unidade de tempo pelo ion d_ é
1

dada por

d—VtV =F3, =v.[p,, 7. ) E™ (7,t)d’r (1.3.4.2)

A distribui¢do de carga de um projétil de carga nuclear Z; movendo-se a

uma velocidade v; com N elétrons ligados a ele em um meio é dada por

Pion(7s1) = Z,8(F = Vit) = pi,,, (F = V1),

com o vinculo (1.34.3)

[P (F)d’r=N,
onde N € o numero total de elétrons.

Substituindo p,, daeq. 1.3.4.3 naeq. 1.3.4.2, obtemos®*:

(42) _1aw

dx)e v di (13.4.4)
2 2 oy
A o]

onde p; (k) é a transformada de Fourier de p; (17 ) no sistema de coordenadas

do ion incidente.
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A eq. 1.3.4.4 ndo considera efeitos da excitagdo ou ionizagdo dos
elétrons do ion incidente e supde que a densidade eletronica do fon (eq. 1.3.4.3)
€ rigida quando o fon se aproxima do atomo-alvo. O efeito de excitagdo do gés
de elétrons esta todo contido na constante dielétrica gk,w).

Restringindo-nos ao caso de um ion nu, o poder de freamento eletronico

em um meio pode ser escrito na forma:

dE 4mZle*
— | =—nl\n,v,),
( dxl -~ (n.v)) (13.4.5)

onde L depende somente da densidade eletronica do meio n e da velocidade do
projétil (vy).

Por exemplo, para v; < v 3

d_E - Vi
(dxl / (”)VF (n) (1.3.4.6)

Essa relacdo implica a dependéncia linear entre o poder de freamento
eletronico e a velocidade da particula incidente.

2
Para v, >> v 0,

dE o N 2p2
| ~z2 |,
(dxje 1 v12 |:C()p(l’l):| (1347)

sendo /47 e* n/m a freqiiéncia de excitagio de pldsmons.

As formas funcionais de L e f dependem do tipo de aproximacdo usada

para calcular gkw)*"*.
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1.3.4 b) Poder de freamento eletronico em sélidos

Em um sdlido, contrariamente ao que acontece em um gas, ndo ha
densidade eletrénica uniforme. Lindhard e Scharff** e Lindhard e Winther*

adaptaram a equacdo 1.3.4.5 para um sélido usando a Aproximagdao de

Densidade Local:
2o 1.3.4.8
C;E _ 4z, 26 n(7)L[n(7),v] ( )
X my

sendo L(n,v), chamada fun¢do de interagdo de freamento.

A sec¢do transversal de freamento €, dessa forma, calculada através de

2 4
e, = A (@, (FILI(F) 0] (13:49)
my

onde n, (7) ¢ a densidade de elétrons por atomo do alvo:

(1.3.4.10)

Para baixas velocidades do {fon incidente (vl << vozf/ 3), Lindhard e

Scharff*’ chegaram a seguinte aproximagao:

Z,7, Y (1.3.4.11)
Vo

g, =8me’a

~ . . . 1/6
onde ay € v, sd0 o raio e a velocidade de Bohr, respectivamente, § = Z™" e

3
Z = (21% +Zz%jé (1.3.4.12)
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A mesma dependéncia com a velocidade também foi encontrada por

Firsov em 19507,

Para altas velocidades do projétil (vl >> vDZIZ/ 3), temos que

Z
g ="Lf (alvo,v1 ), onde f, é uma fung¢do que depende s6 do alvo e da

velocidade do projétil.
Como uma conseqiiéncia da equagdo acima, para um mesmo alvo e

uma mesma velocidade de ion incidente, temos:

2
£(Zv) _ o b 5> vz (13.4.13)

A altas velocidades do ion incidente, vemos que o poder de freamento de
qualquer ion em qualquer alvo escala com o poder de freamento do préton nesse
mesmo alvo na mesma velocidade, sendo a constante de proporcionalidade o
quadrado do nimero atdmico do ion incidente.

Até aqui consideramos o ion nu. Para velocidades intermedidrias,
podemos adaptar a equacdo acima, substituindo a carga Z; do nucleo por uma

. x 22,
carga efetiva Z;*

£,(Z,v) _ 772 L3414
e(z,=1v) (13414

Esse € o tipo de aproximagao utilizada para o cdlculo da perda de energia

de ions realizada pelo programa TRIM.
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- 2 ~ .
Brandt e Kitagawa®™ encontraram uma expressdo para a carga efetiva,

utilizando uma densidade eletronica do tipo

Pion(r) = p A3 exp(- A) (13.4.15)

onde A é um parametro variacional. Minimizando a energia interna do ion (que

depende de p; (7)) em relacdo a A, temos

0.48a,(1— q)3

z)1-10-0)|

com g = 1-N,/Z,.

Alg)= (1.3.4.16)

Para altas velocidades, a constante dielétrica do meio pode ser calculada

) 2
através da “plasmon-pole approximation”?’:

2
o’ (1.3.4.17)

elk.w)=1+ 2, 2,2, 14 Y
o} + k7 + k4 -ow+iy)

onde @, representa a energia de plasmon e @,, o gap de energia efetivo para

semicondutores e isolantes, sendo a freqiiéncia de ressondncia coletiva
— |12 2 /2 2 _ 2 _ 1oy

Q = @, +®,) , com B =3/5 kg , onde kp = 1,919 1, € 0 momentum de

Fermi dos elétrons do meio e 7y esta relacionada com os processos de “damping”.

Quando y— 0,

| — 1 mpa(a) A), (1.3.4.18)
elk,w)| 24
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com
A2 :Qi +,32k2 +k4/4. (1.3.4.19)
Ao substituirmos as eqs. 1.3.4.15, 1.3.4.16, 1.3.4.18 e 1.3.4.19 em

1.3.4.4 e considerarmos v, <vs e kr A << 1, obtemos

* 2
é_lzf =q+Clve /v, )1-g)n 1+(2VFA] , (13.4.20)

1 aovo

onde & é chamada carga efetiva fracional, vg é a velocidade de Fermi,

C(ve/v,) =1/2, e a fragdo de ionizagdo g = 1-N,/Z, é calculada através de:

q=1-exp(-092y,), (1.3.4.21)
sendo
v
v, =—% (13.4.22)
Vozﬁ

A velocidade do projétil em relacdo aos elétrons de conducdo em um

solido € dada por:

-
v 1+l Yr V>V
S\n (1.3.4.23)

YT o) a(w)
—Vvp|l1+— SAN) I S WV SV
4 3\vp I5\ v
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CAPITULO 2
ANALISE POR ESPECTROMETRIA DE

RETROESPALHAMENTO RUTHERFORD

2.1 Introducao

A Espectrometria de Retroespalhamento Rutherford (RBS) é uma
técnica baseada na colisdo entre nucleos atdmicos, e seu nome deriva de Lord
Ernest Rutherford, que em 1911 foi o primeiro a apresentar a idéia de que
atomos contém nucleos. RBS envolve medidas do nimero e da energia dos fons
do feixe incidente que sdo retroespalhados depois de colidirem com d&tomos na
regido proxima a superficie da amostra.

Além disso, ¢ uma técnica ndo-destrutiva que permite determinar a
composi¢do atdmica de materiais em fungcdo da profundidade nas regides
proximas a superficie dos mesmos (espessuras tipicamente menores do que
Ium). RBS permite também determinar a presenga, a massa atomica e o perfil
de concentracdo de impurezas. A medida da espessura de filmes finos é uma
outra aplicacdo simples da técnica. RBS é, ainda, utilizada para a determinacao
da concentrag¢do do trago de elementos pesados, mas € pouco sensivel a massas

leves.
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A 1idéia da técnica é bastante simples. Suponhamos que um feixe
colimado e monoenergéticas de particulas incide sobre um alvo. As particulas do
feixe podem colidir frontalmente com os dtomos da amostra. Contudo, esses
eventos sdo de baixa probabilidade, devido a reduzida dimensdo dos ntcleos
atomicos. Quando o alvo € suficiente fino, quase todas as particulas incidentes o
atravessam, acarretando apenas uma pequena perda de energia. Aquelas que
colidem quase frontalmente com atomos do alvo sofrem grandes mudancas na
direcdo e na energia. Por sua vez, para qualquer alvo, somente as particulas
retroespalhadas a angulos maiores do que 90° da dire¢do incidente podem ser

detectadas.

Feixe incidente
Z2
Zy

- - e—
| >3~ Feixe retroespalhado
6 ~ O

de Detetor

Fig. 2.1.1: Esquema do arranjo experimental numa andlise por RBS.

Conseqilientemente, apenas uma pequena fracdo das particulas
retroespalhadas incide sobre a drea definida pelo angulo sélido de um detector e
pode ser analisada em energia (fig.2.1.1). Tipicamente, sdo utilizados detectores
de estado solido, que produzem um sinal de tensdo analdgico proporcional a
energia da particula detectada (fig. 2.1.2). Esse sinal alimenta um pré-

amplificador e, depois de amplificado, serve de entrada para um analisador
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multicanal, que tem a fun¢do de processar e armazenar a informacdo gerada pelo
detector. Dessa forma, € feita a discretizagdo dos eventos de deteccao de
particulas retroespalhadas em intervalos de energias denominados canais. Para
um evento de retroespalhamento cuja energia da particula detectada corresponde
a faixa de dado canal, hd o acréscimo de uma contagem a esse canal. Entdo, cada
canal tem registrado certo nimero de contagens (ndmero de particulas
detectadas), o que, quando tracado em um grafico de contagens versus canais

constitui o espectro de RBS.

PA A

AT GP MCA

Fig. 2.1.2: Diagrama em blocos do sistema analisador de um experimento de RBS: D =
detector, AT = fonte de alta tensdo, PA = pré-amplificador, A = amplificador, GP = gerador
de pulsos e MCA = analisador multicanal.

O numero de eventos de retroespalhamento que ocorrem para um dado
elemento numa amostra depende de vérios fatores, tais como: a concentragao
dos elementos, o tamanho efetivo (niimero atdmico) dos seus nucleos e a energia

das particulas incidentes.
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2.2 Processo Fisico Basico

A conversido de sinais de um espectro de RBS para distribuicdes em
profundidade de concentracdes atdomicas reside sobre principios simples. Esses
baseiam-se na Mecanica Cldssica e na hipdtese de que as colisdes entre as

particulas sejam eldsticas.
2.2.1 Fator Cinematico

Para espalhamento na superficie da amostra o mecanismo de perda de
energia € simplesmente a transferéncia de momentum de um feixe de particulas
de uma dada energia para o dtomo alvo. A razdo entre a energia do projétil
depois de uma colisdo, E;, e a energia do projétil antes da colisdo, Ej, é definida

como o fator cinemaético (ver figura 2.2.1):

_E 2.2.1

O fator cinemdtico determina o canal no espectro onde se tem a
contagem de uma particula detectada, apds ser retroespalhada por um
determinado 4dtomo. A energia K E, corresponde ao maior canal do sinal do
elemento x.

Supondo colisdes elasticas (a condi¢do necessdria é que o valor de

energia o feixe seja muito maior que a energia de ligacdo dos dtomos no alvo,
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porém ndo tdo alto que reacdes nucleares possam ocorrer) entre duas particulas
isoladas e considerando a conservagdo de energia e de momentum, podemos

1
mostrar queS

- 2
> bz
1- Ll sen?8| +| 1| cos@
2 2
K(M,M,, 0 )= , (2.22)
M,
1+ | 2
M,

onde M; e M, sdao as massas atomicas do projétil e do atomo alvo
respectivamente, e @ € o angulo de espalhamento, isto é, o angulo entre as

direcdes final e inicial do projétil.

v, E;
atomo o E jon
M 0, L0
¢ - M;

NL E;

Fig.2.2.1: Representacdo esquemdtica de uma colisdo entre um projétil de massa M|,
velocidade vy e energia Ey e um atomo-alvo de massa M, que estd inicialmente em repouso.
Apés a colisdo, o projétil e o dtomo-alvo t€m velocidades e energias v;, E; e v, E,
respectivamente.

Hé4 diferenca entre as energias das particulas retroespalhadas por
elementos leves e elementos pesados, porque uma quantidade maior de
momentum € transferida da particula incidente para um &tomo-alvo leve.

Quando a massa do dtomo aumenta, menos momento € transferido para o
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atomo-alvo, e a energia das particulas retroespalhadas aproxima-se
assintoticamente da energia incidente.

O espalhamento por um &4tomo na superficie frontal de um alvo é
detectado a uma energia K, Ey. Os eventos que ocorrem dentro do material sdo
registrados a energias mais baixas, que decrescem a medida que a profundidade
do atomo espalhador aumenta. Considerando que a intensidade do feixe
praticamente nao € atenuada, a probabilidade de espalhamento por dado tipo de
atomo a dada profundidade € proporcional ao nimero de atomos desse tipo
particular presente nessa regido. Dessa forma, no sinal de RBS de um elemento,
a altura é diretamente proporcional a concentragdo e pode ser demonstrado que o

nimero do canal decresce linearmente com a profundidade.

2.2.1.a) Secao de Choque de Espalhamento Diferencial

O ndmero relativo de particulas retroespalhadas por um &atomo alvo
dentro de um dado angulo sélido para um dado ndmero de particulas incidentes
€ denominado sec¢do de choque diferencial de espalhamento. Ela estd
relacionada a probabilidade de ocorréncia de um evento de espalhamento.
Rutherford calculou-a supondo um potencial coulombiano, (V(r)= Z,;Z, e,
onde Z; e Z, sdo os numeros atdmicos do projétil e do alvo, respectivamente.
Nessas condi¢des, a secao de choque diferencial, no sistema de referéncia do

P 2 :
centro de massa, € dada por3 33
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2
do Zl Z2 e ( 2213 )

ag 4E_, senz(QC% )

onde E,, € a energia cinética no sistema de referéncia do centro de massa.

Vemos, portanto, que a secao de choque de espalhamento € basicamente
proporcional ao quadrado do nimero atdmico do dtomo alvo e inversamente
proporcional ao quadrado da energia do ion. Ou seja, quanto mais pesado o
atomo-alvo e menor a energia do projétil, maior a probabilidade de
espalhamento.

Ja no sistema de referéncia do laboratorio, € dada por:

2

2 !
4 7 7. o2 [(1 -xzsenzﬁ)é + x cos@}
o _ 142

Q 4E senz(HC%j (1 - x° senze)%

5 (2.2.4)

onde E ¢ a energia no sistema de referéncia de laboratério, x =M /M, <1 e

send

tgd, =————
&Ucm cosd + x (2.2.5)

Somente uma pequena fracdo das particulas chegam bastante perto de
um nucleo atdbmico e sdo retroespalhadas para fora da amostra. Quando as
particulas penetram no material, a energia do projétil dissipada € conseqiiéncia
da interacao com os elétrons (freamento eletronico), das colisdes nao-frontais

com os nucleos dos dtomos do alvo (freamento nuclear). Isso significa que, no
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interior do material, uma particula do feixe terd menor energia que na superficie.
A quantidade de energia que um projétil perde por distancia atravessada no alvo
depende do projétil, de sua velocidade, dos elementos do alvo e da densidade do
mesmo.

A profundidade x alcancada por uma particula que incidiu com uma
energia E, € dada por

E, -1
‘= I(d_EJ JE (2.26)
“\ dx

Os valores para a perda de energia especifica dE/dx podem ser

calculados com acurécia (melhor do que 10%) a partir do programa TRIM.
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2.3 Analise de Dados

2.3.1 Escala de Profundidade para uma amostra Elementar

A figura 2.3.1.1 ilustra a entrada e a saida de um feixe que incidi sobre a
amostra. Algumas particulas do feixe sdo retroespalhadas na superficie e outras

a profundidade x.

AEEKEo-E]
x o< AE
CONTAGENS
E,
O\ AR KB
ENERGIA
%_
DETECTADA X

Fig. 2.3.1.1: Diagrama esquemdtico mostrando o espalhamento a superficie da amostra e a
uma profundidade x de particulas de um feixe incidente em uma dire¢do obliqua com relagio
a normal.

A projecao da trajetéria de entrada da particula na direcao x é dada por:

Ey
x/cos6, = [dE(dE/dx)" (2.3.1)
E



39

e, para a trajetéria de saida:

KE
x/cos6, = [dE(dE/dx)" (2.3.2)
E

Tomando-se a perda de energia dE/dx como constante, temos, para o

caminho de entrada:

x (dE
E = E - - D 2 .
! Cos 01 (dx )entmda ( 33 )

onde dE/dx deve ser avaliada em algum valor de energia que o ion assume ao

longo do percurso de entrada. E, para o caminho de saida, temos:

E = KE- —> (d—E) ,
C0892 dx saida

(2.34)

onde dE/dx deve ser avaliada em algum valor de energia que o ion assume ao
longo do percurso de saida.
Eliminando E, a energia que a particula tem imediatamente antes do

espalhamento, entre as eqgs. 2.3.3 e eq. 2.3.4, vem
AE = [S]x = Nle]x | (2.3.5)

onde AE=KE,- E;,

[s] = K (d_Ej n 1 (d_E) (2.3.6)
00891 dx entrada 00892 dx saida

¢ chamado o fator de perda de energia ou fator S e

fl= % e

entrada + ! & ( 237 )
cos 6,

said
COS 92 saida
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€ chamado o fator de secdo transversal de freamento ou fator &, que foi definido
no capitulo 1 (equacdo 1.2.13).

Para regidoes proximas a superficie, a variacdo relativa de energia ao
longo da trajetoria de entrada € pequena e, portanto, (dE/dx) epyada pOde ser
avaliada em E, e (dE/dx)ya. , em K E, (Aproximagdao pela Energia de

Superficie):

K (dE 1 dE
[S,] = ]+ - (238)
cos@ \ dx ), cos®, \ dx )y

ou

—

M

e
I
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CAPITULO 3

PROCEDIMENTO E RESULTADOS EXPERIMENTAIS

3.1 Procedimento Experimental e Analise de Dados

A perda de energia de ions de He e Li em Zn foi medida utilizando
filmes de multicamadas do tipo Au(100A)/Zn/Au(100A)/Si com o auxilio da
Espectrometria de Retroespalhamento de Rutherford (RBS).

Os filmes foram depositados por evaporacdo. A camada interna de Au é
necessdria pois os dtomos de Zn nao aderem ao substrato de Si. A camada
externa foi depositada para termos um marcador a mais que nos permitird
determinar independentemente a espessura do filme ou o poder de freamento de
He ou Li (em alguns valores). Um desenho esquemdtico dessa estrutura €

mostrado na figura 3.1.

Au Au

Si 7n m f{eixe

Fig 3.1:Representacdo esquematica das amostras utilizadas nesse experimento.
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Para a medida da espessura das amostras, utilizamos feixes de ions de
H, visto que o poder de freamento de H em Zn foi muito bem estudado e hoje
em dia estd bem estabelecido®. O feixe colimado de H incidiu sobre as amostras
segundo diversas geometrias e a diferentes energias (400-1000 keV). As
particulas retroespalhadas foram detectadas por um detector de estado sélido
(Si) de barreira de superficie. Como resultado das medidas obteve-se, para os
diferentes filmes de Zn fornecidos pelo Centro Atomico de Bariloche (CAB), os
seguintes valores de espessura: 460+20; 750430 e 150050 A. Os erros
estimados provém fundamentalmente do poder de freamento do H em Zn.

Um espectro tipico desse experimento € mostrado na fig 3.2:

4000
3500 ;H'. H —'Zl'l
. | |
3000 # = E=0600KkeV
2500 ] 3 !
— I .
E ] [ ] = Z].'I
E zl:ujn__ Y :/
C 4500 4 = a
i _ E E Au
1000 -
7 " i = /
500 - M
]
0 — | _
500 ]

I T I T I T I T I T I T |
0 100 200 300 400 500 OO0
canal
Fig 3.2: Espectro de RBS tipico de alvo do tipo da fig 3.1 medidos com fons de H de 600
keV.
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Posteriormente, para as medidas especificas de poder de freamento de
He em Zn, utilizamos, o acelerador Tandetron de 3 MeV.

As particulas retroespalhadas foram detectadas por um detector de Si,
colocado a um angulo de 60° em relacao ao feixe incidente.

Da mesma forma que para as medidas da espessura as amostras foram
colocadas sobre um gonidmetro de trés eixos com precisio de 0,01°.

As energias utilizadas variam de 400 keV a 7 MeV. Para cada energia,
realizaram-se vdrias medidas utilizando geometrias diferentes. Essas geometrias
foram obtidas mantendo a posi¢ao do detector fixo e mudando o angulo entre a
direcio do feixe e a normal da amostra. Especificamente, as energias de
incidéncia usadas foram: 400 keV, 500 keV, 600 keV, 800 keV, 1000 keV, 1500
keV, 2000 keV, 2500 keV, 3000 keV, 4000 keV, 5000 keV (médxima energia

para Li), 7000 keV (maxima energia para He).

A corrente utilizada variou tipicamente entre 5 e 10 nA, a fim de evitar o

efeito de empilhamento dos sinais, na detec¢ao das particulas retroespalhadas.
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Alguns espectros tipicos sao mostrados na fig 3.3.
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Fig. 3.3: Espectros tipicos de RBS para alvos do tipo mostrado na fig 3.1 medidos com: a)
ions de He de energia IMeV com 0; = 40°, AE indica o intervalo de energia correspondente
ao filme de Zn, Au identifica um marcador constituindo pelo sinal do pico do Au; b) fons de
Li de energia 3 MeV com 0, =20°, AE e Au idem a a).
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Para determinarmos a posi¢do da borda posterior do sinal do espectro
correspondente a0 Zn (indicado na figura 3.3) usamos fungdes de ajuste

envolvendo a chamada func¢ao-erro (erf):

y=y, h@ erf(\/»O_D (3.1)

Os parametros livres sdo y,, h, x. € o, sendo y, o fundo, & a altura do

espectro, x. a posi¢cdo da borda do sinal e o o desvio padrdo. Essa equagdo ¢é
usada, também, para a parte dianteira do sinal de Zn quando, como na figura 3.3
b, os picos de Au estdo completamente separados do sinal de Zn, o que ocorre
para energias maiores que 2 MeV.

Contudo, para baixas energias o segundo pico de Au tende a migrar para
a esquerda penetrando no sinal de Zn, como pode ser visto na fig. 3.4(ii). Nesse
caso, devemos levar em consideracdo esse fato na andlise dos dados, usando a

eq. 3.2.

y= al[O,S(l _ b (x—x, ))(1 ; erf( — X D _ % exp{ ()“:V_’ZC)ZD N

a, (0,5(1 —2b,(x—x, ))(1 - erf( D exp{— (x;—;c)zn +
a, exp[— 0,5 %2] (3.2)

A funcdo da eq. 3.2 ajusta o sinal dianteiro referente a uma erf

proveniente do sinal de Zn sobreposta a uma gaussiana referente ao pico de Au.
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Entretanto, para energias muito baixas, o pico de superficie se aproxima
da borda do sinal de Zn e o segundo pico de Au penetra neste, como pode ser
visto na fig. 3.4 (ii1). Podemos ver que nesta situagdo, o segundo pico ndo
influencia na obten¢ao do xc, mas o primeiro influencia e podemos ainda utilizar

aeq.3.2.

) Sinal Zn ii)

2° pico Au 1° pico Au 29pico AU o pico Au

wAUVAN JAN

iif)

2° pico Au 1° pico Au

Fig. 3.4: Representagdo esquematica da penetracdo dos picos de Au no sinal de Zn.

A partir dessas informagdes, apds multiplicarmos a largura do sinal em
canais pelo coeficiente angular da reta de calibragdo, temos o que chamamos na

figura 3.3 de AE.

Para determinar a perda de energia por unidade de comprimento
utilizamos a seguinte equagio’':

o AE
[SL. = (3.3)

Zn

onde tz, € a espessura da amostra determinada previamente.
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O valor de [$ EZ € dado pela formula:

n n
s = K (d—E) - (d—E) , G4

cosG\ dx Jp cos6,\dx /g

o

onde &, é o angulo entre a normal da amostra e o feixe incidente, & € o angulo

Zn

entre a normal da amostra e o detector. Os valores de —| (“perda de energia

XEO

Zn

dE

de entrada™) e, os valores de ——

dx

(“perda de energia de saida”) sdo os

o

valores a determinar.

Usando as equagodes 3.3 e 3.4 obtemos

AE K, (dEY" 1 (dEN”
=l T - s (3.5)
t7, cos@\dx ) cos@,\dx )y p
que se transforma em :
AE
y=cosgy| 2 |-k, <% (3.6)
t7, cos6,
onde
(dEjZn _.
— | = e
dx )

Definidas, entdo, as varidveis x e y, encontramos um sistema de equacdes

onde cada equacdo corresponde a uma geometria (0;, 0,) distinta.
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Resolvemos cada sistema graficamente, como sugerido na fig3.5.

a ) He E =3 MeV ( +60°)
140 =
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Fig 3.5: (dE/dx)Ey versus (dE/dx)Kz,Ey para ions de: a) He a 3 MeV com detector a +60°; b)
Li a 800 keV com detector a +60°. As linhas retas correspondem, nos dois casos, as
geometrias especificadas. O ponto de interseccdo das retas fornece os valores de perda de
energia medidos no caminho de entrada e no caminho de saida.



49

E necessario, no minimo, usar dois angulos 6, e & diferentes. Porém, em

nosso trabalho usamos quatro geometrias diferentes para cada valor de energia,

. . dEY"  (dEN™
com as quais sobredeterminamos os valoresde | — | e | —
dx Eo dx KZnEo

O ponto de intersecdo das retas provenientes da eq. 3.5 em vadrias
geometrias mostrado na fig 3.5 nos fornece os valores de x e y correspondentes,
respectivamente, a perda de energia de entrada e de saida dos ions incidentes.
Na verdade, esse método das retas nada mais é do que a resolugdo gréafica de um

sistema de equacoes.
3.1.1 Resultados

Na fig. 3.6 sdo mostrados o poder de freamento de {fons de He obtidos no

intervalo de energia de 400 keV a 7 MeV.

65T
526 }
60 | 1

3289

——
=

263

Poder de freamento ( eV / ﬁ)

L L
i0o0 10000

E(keV)

Fig 3.6: Poder de freamento eletronico de He em Zn.
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A resolugdo do detector mais a do sistema eletronico foi menor que
13 keV. Cada ponto da figura 3.6 foi obtido como uma média de pelo, menos

cinco, medi¢des independentes. O erro tipico foi estimado em 5%.

Utilizando a mesma sistematica descrita até aqui, obtivemos os poderes

de freamento para fons de Li em Zn mostrados na figura 3.7.

°f3 1 LiinZn Pt []

% 804 [} i £ []

=]

< 70 ¥

3]

2 '

g 60 4

£ {

,.g 504 E

i |

3]

"g 40 #

m T T T T T T T T T T T 1
0 1000 2000 3000 4000 5000

E(keV)

Fig 3.7: Poder de freamento eletronico de Li em Zn.

Para o caso do Li, a resolucdo do detector e do sistema eletronico foi de
15 keV. Como no caso do He, cada ponto da figura 3.7 foi obtido com uma

média de cinco medi¢des independentes e o erro tipico € também da ordem de

5%.



51

CAPITULO 4

DISCUSSAO DOS RESULTADOS E CONCLUSOES

A partir da técnica de retroespalhamento de Rutherford pudemos obter
resultados para o poder de freamento de ions de He e Li, para os quais, até onde
sabemos, ndo existem dados experimentais na faixa de energia estudada.

Tivemos a vantagem da disponibilidade de alvos com espessuras da
camada de Zn varidveis e de se ter marcadores de Au muito bem definidos, que
eventualmente foram utilizadas de uma forma independente na determinacao da
espessura dos filmes de Zn ou do poder de freamento do He ou Li em Zn.

Né6s dividiremos as discussdes e conclusdes em duas partes: uma

correspondente as medi¢des de He em Zn e outra referente a Li em Zn.
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4.1 Medidas da perda de energia de He em Zn em direcao nao-

alinhada
100 [ RSTOF 1 ' " Jes7
o CAB
70 | ® Hossos resultados 111 1772
e L Fungio universal }’Jl 15326
H de freatnento :
’g 70 | A J46.0
S el 1304 g
= g f 0
s 3 ,_é
g_ 40 i 126.3 %
@ a0 i 4197
o oan | {131
I iy
1] I M BT BT BT R B -|:|_[|
10 100 1000 10000 100000
E (keW)

Fig. 4.1: Poder de freamento eletronico de He em Zn.

Na figura 4.1, mostramos os resultados experimentais para a perda de
energia de He em Zn. Na mesma figura, mostramos uma comparacdo com 0S
resultados experimentais do CAB obtidos através da técnica de transmissao em
uma faixa de energia de 10-600 keV™. Sdo mostradas, ainda, as predi¢des do
programa TRIM e o cdlculo do poder de freamento que surge da férmula
universal de Kalbitzer’’. Como pode ser observado, os valores encontrados pelo
método de transmissdo mostram uma curva com a mesma tendéncia que as
medidas feitas no presente trabalho. As técnicas sdo complementares e fornecem

valores compativeis.
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Nossos valores experimentais reproduzem razoavelmente bem as
predicdes do programa TRIM para energias maiores que 800 keV. A baixas
energias, os valores tedricos sdo sistematicamente menores que os valores
experimentais, sendo que a diferenca pode ser de até 10%. Finalmente, destaca-
se que a férmula universal de Kalbitzer’’ ajusta bem os resultados obtidos no
presente experimento.

Vemos, entdo, que os nossos resultados revelam um poder de freamento
que varia de 46 eV/A (a 366 keV), passando pelo maximo de 59,12 eV/A (a
916 keV) e decrescendo a 25 eV/A (a7 MeV).

Outra questao de consideravel interesse € o estudo da dependéncia da
velocidade em relagdo a perda de energia em alvos metalicos™. Como é bem
conhecido, 0 mecanismo dominante na perda de energia de He, abaixo da
energia correspondente ao poder de freamento médximo, € a transferéncia de
energia para elétrons das camadas externas dos dtomos do alvo. No caso de
alvos metdlicos, isso inclui os elétrons da banda de conduc¢do e possivelmente
bandas eletrénicas adjacentes. Modelos teéricos™* predizem uma relagio de
proporcionalidade entre a velocidade e o poder de freamento a baixas energias.
Ainda, no caso de metais de transi¢ao hd existéncia de elétrons d cujas bandas
de energia sdo deslocadas de somente alguns eV com relacdo a energia de
Fermi, o que introduz uma energia minima de transferéncia para o processo de
excitacdo. Podemos ver essa relagdo de proporcionalidade confirmada a partir

dos nossos dados, na figura 4.2:
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Fig. 4.2: Valores de perda de energia (em unidade de se¢do de choque de freamento) de Zn
para ions de He vs a velocidade média < v > na amostra.

4.2 Medidas da perda de energia de Li em Zn em direcio nao-

alinhada

Como foi dito anteriormente, estas sdao as primeiras medi¢des do poder
de freamento em dire¢do ndo-alinhada de Li em Zn. Os tnicos dados disponiveis
na literatura sdo os da subrotina RSTOP do programa TRIM, os quais provém de
um procedimento numérico de escalonamento € ndao do ajuste de resultados

experimentais.
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Fig. 4.3: Poder de freamento eletronico de Li em Zn

Na figura 4.3 s@o mostrados os poderes de freamento de Li obtidos no
presente experimento, no intervalo de energia de 300 keV a 5 MeV, junto com
os valores da subrotina RSTOP. Observamos, a partir desses resultados, que os
valores da perda de energia para Li em Zn vao de um valor de 40 eV/A (para a
energia de 300 keV), passando por um maximo de 90 eV/A (em 2 MeV) e
chegando até 82 eV/A (para a energia de 5 MeV). Vemos que hd uma boa
concordancia entre nossos resultados experimentais e a subrotina RSTOP, sendo
que a diferenca miaxima € de menos de 5%. Na mesma figura mostramos as

predi¢des da férmula universal de Kalbitzer'*. Como pode ser observado, o
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acordo tedrico-experimental € tdo bom quanto aquele encontrado com o
programa TRIM.

Além disso, a relacdo de proporcionalidade entre a velocidade e poder de
freamento do ion incidente também se cumpre, como pode ser visto na figura

4.4.
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Fig. 4.4: Valores de perda de energia (em unidade de se¢do de choque de freamento) de Zn
para fons de Li vs a velocidade média < v > na amostra.
4.3 Conclusoes

Nas dltimas trés décadas muitos resultados sobre a perda de energia de
diversos ions em diferentes materiais slidos t€m sido publicados na literatura.
Paradoxalmente, a despeito do largo uso de ions de He na andlise de materiais,

ha uma escassez surpreendente de dados voltados para o freamento desses ions
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em materiais com alto valor de Z. No caso do Li, a caréncia de dados
relacionados a perda de energia desses ions em alvos com Z >15 € ainda maior.

Neste trabalho, realizamos um estudo experimental da perda de energia
de ions de He e Li em filmes de Zn. Para esse fim, usamos a técnica de RBS
combinada com alvos previamente caracterizados. No método experimental
empregado, a execucdo das medi¢des € simples, feita a partir da incidéncia do
feixe de fons sob vdrias geometrias e vdrias energias.

a) Para ions de He em Zn: a perda de energia medida varre uma faixa de
energia que vai de 400 keV a 7 MeV resultando num poder de freamento que vai
de 46 eV/A (a 366 keV), passando pelo mdximo de 59,12 eV/A (@916 keV) e
decrescendo a 25 eV/A (a7 MeV).

b) Para fons de Li em Zn: a perda de energia medida neste caso varre
uma faixa de energia que vai de 300 keV a 5 MeV resultando num poder de
freamento que vai de um valor de 40 eV/A (para a energia de 300 keV),
passando por um maximo de 90 eV/A (em 2 MeV) chegando até 82 eV/A (para

a energia de 5 MeV).

2z

: : dE
Simultaneamente determinamos que o poder de freamento I é
X

proporcional a v, tanto para o He como para o Li. Pela primeira vez, foi
realizado um estudo sistemdtico do poder de freamento de Li em Zn. Os
resultados obtidos estdo em razodvel acordo com as predigdes tedricas

publicadas (subrotina RSTOP do programa TRIM), que provém de um
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procedimento de escalonamento de dados de poder de freamento eletronico.
Além disso, ajustam-se a uma relacdo de linearidade entre a velocidade e o

poder de freamento do ion incidente.
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