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Resumo

No presente trabalho de mestrado estudamos o espalhamento de atomos atraves de
uma abordagem classica. Introduzimos os principais conceitos e equacdes da teoria do
espalhamento por potencial. Usamos o potencial de Lennard-Jones para descrever a in-
teracdo atdmica e propusemos como seria modificada a intera¢@o quando consideramos
aionizacdo entre os atomos. Resultados numericos de funcdes de deflexdo e se¢cTes de
choque s@o apresentados, os quais serao (teis naelaboracdo de trabalhos que dardo con-
tinuidade aos nossos estudos. Uma proposta tentativa para o mecanismo de ionizag¢do &
formulada meramente para estabelecer a metodologia de calculo de se ¢des de choque para
diferentes estados de carga. Esta proposta permite incorporar caracter isticas atdmicas,
como energias de ionizac¢do e polarizabilidade para a determinacdo dos valores limites do
parametro de impacto em diferentes graus de ionizac¢do do carbono. A se¢do de choque
‘ton-atomo em diferentes estados de carga & imprescind 1vel para o estudo da difus@ao do
feixe em diversos meios gasosos da camara de “striping” de um acelerador linear. N0OSSO
estudo ndo & conclusivo, entretanto deixamos indicadas as varias etapas a serem seguidas

na continuidade do presente trabalho.

Palavras-chave: Se ¢@o de choque, ionizagao atdmica, carbono-terapia.



Abstract

In the present master’s work we study the scattering of atoms using a classical ap-
proach. We introduce the main concepts and equations of scattering theory by potential.
The Lennard-Jones’s potential is used to describe atomic interaction and we have propo-
sed how the interaction could be modified when ionization between atoms are considered.
Numerical results for the deflection functions and cross sections are presented, which will
be useful in the elaboration of works that will give continuity to our studies. A tentative
proposal for the ionization mechanism is formulated merely to establish the numerical
methodology for calculating cross sections for different states of charge. This proposal
allows incorporating atomic characteristics, such as ionization energies and polarizability,
to determine the limit values of the impact parameter in different degrees of carbon ioni-
zation. The ion-atom cross section in different states of charge is essential for the study
of the diffusion of the beam in various gaseous media of the striping chamber of a linear
accelerator. Our study is not conclusive; however we indicate the several steps to be

followed in the continuity of present work.

Keywords: Cross section, atomic ionization, carbon-therapy.
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Capitulo 1

Introducao

Atualmente uma das doencas responsaveis por milhares de mortes no mundo é o cancer,
representando cerca de 12% da causa mortis no planeta, ou seja, uma a cada seis mortes &
causada pelo cancer [1]. Mais de 14 milh®es de pessoas desenvolvem a doenca a cada ano
eaprojecdo indica que esse nimero ira atingir 22 milhoes em 2030 [2]. Segundo dados
da OMS (Organizac¢ao Mundial da Satde), o niGmero de mortes no Brasil causadas pelo
cancer aumentou 31% desde o0 ano 2000 e alcan¢ou a marca de 223 mil pessoas ao final
de 2015 [2, 3]. O Inca (Instituto Nacional do Cancer) estima que para o biegnio 2016-2017

surgir@o mais 600 mil novos casos [4, 5, 6].

Atraves de estudos e pesquisas estimuladas pelo desafio em desenvolver melhores me-
canismos de tratamento desta doenca, a f'isica se destaca em descobrir e aprimorar teorias,
técnicas e equipamentos, contribuindo com a comunidade medica na melhoria da quali-
dade de vida de pacientes acometidos pelo cancer. Diante desses desafios a f"1sica se coloca
como adjunto aevolu¢do das formas de diagnosticos e tratamento, tornando-os mais ime-
diatos e precisos, o que é fundamental em se tratando de uma doeng¢a muita das vezes

agressiva e letal.

Gracas as pesquisas na f'isica de part’iculas conseguimos avancar no tratamento do
cancer. Um exemplo desses avan¢os & a Hadronterapia [7, 8], na qual se utilizam protons

(chamada protonterapia) e “1ons de Carbono (chamada Carbono-terapia), cuja principal



vantagem é areducdo da dose de radia¢@o aplicada ao tecido saudavel e & capaz de atingir
de maneira precisa a regido tumoral, onde se observam “indices de cura mais elevadas do

que a radioterapia convencional (utiliza fotons e eléetrons).

A Hadronterapia j a foi empregada em aproximadamente 112 mil pessoas nos Gltimos
20 anos. Cerca de 90% dos pacientes receberam a irradia¢ao de protons, mais poderosa
do que a oferecida pela radioterapia convencional, e foi trés vezes menos energética do
gue a de "10ns de Carbono, considerada a mais eficiente para os casos mais complicados da
doenca [9]. Os feixes de "1ons de Carbono s@o eficazes em concentrar naregido de interesse,
aatuacdo daradiacao nadestrui¢dao das celulas cancerosas, devido a amplitude e largura
do respectivo pico de Bragg, o que significa que t2m uma menor dispersao lateral do que os
protons [10]. Entende-se como pico de Bragg [11] a grande deposi¢do de energia proxima

ao alcance final da part’icula incidente (Fig. 1.1).
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Figura 1.1: Comparac¢ao dos feixes de Hadronterapia e radioterapia convencional. A figura mostra
gue os feixes de fotons atravessam o corpo inteiro do paciente e provocam danos nas celulas sadias,
enquanto os feixes de protons e “lons de Carbono tém sua energia maxima liberada dentro do tumor e

minimizam a dose nos tecidos sadios. Figura extra’ida de [8].

A profundidade de ocorréncia do pico de Bragg é dependente da energia inicial e da

part’icula incidente [10], e dessa forma, a posi¢do de deposi¢cdo maxima de energia do



“1on & controlada pela velocidade inicial da part’icula incidente e tambeém da composic¢ao
do meio. Como consequéncia, pode-se preservar os tecidos sadios em regido anterior e
posterior ao pico de Bragg, ampliar a dose na regido alvo e obter maior taxa de controle
tumoral, atraves davaria¢cdo de parametros fisicos aplicados na terapia, no que consiste
o planejamento do tratamento [12, 13]. Modulando a energia das part’iculas incidentes,
€ poss’ivel estender a regido do pico de Bragg para localizar a dose nhum volume mais
extenso. Tambem se pode sobrepor varios feixes para formar o pico de Bragg estendido e

assim cobrir toda a extensa@o do tumor [14].

As part’iculas carregadas ao passarem pela materia, interagem (via intera¢ao coulom-
biana) com um ou mais elétrons orbitais (provocando a excita¢do e ionizagdo dos atomos
no material) ou tamb&m com os nlcleos (levando & emissao de radiacdo eletromagnética)
do material praticamente todo &tomo por onde passa. Muitas destas interacdes transfe-
rem apenas uma pequena fra¢@o da energia cinética da part’icula incidente, de modo que
é conveniente pensar que a perda de energia cinética por parte da part’icula incidente &
gradual [15, 16]. Uma grandeza que descreve as propriedades ionizantes de qualquer meio
€ o poder de frenagem (stopping power ou dE/dx), que & definido como a quantidade de
energia cinética que perde uma part’icula por unidade de comprimento atravessando um

meio, e resulta ser a soma dos poderes de frenagens devido as interag®es eletronicas e
nucleares:

dE dE dE
== = == + = 1.1
total dx dx ( )

eletro™nico nuclear

A expressao que descreve a perda de energia eletronica, -4 é conhecida

dx eletro™nico '
como formula de Bethe-Bloch [17, 18]:

dE ¢! 2mpc?
— =4zNZ —— In 'y
dx eletro™nico mv I

-p (1.2)
onde N & o nimero de atomos por unidade de volume, Z & o nimero atdomico do meio, z &
a carga da part’icula incidente, m & a massa de repouso do elétron, g = v/c & a velocidade

da part’icula dividida pela velocidade da luz, y = (1 - p?)-%/2 &€ o fator de Lorentz da

part’iculae | éa energia media de excitacdo.

Um aspecto importante da terapia com hadrons & a simulag¢d@o precisa do stopping



power e das reag¢®es induzidas pelo feixe ao longo de seu percurso, para prever com
precisdo a dose a ser depositada. Desta forma, estaremos trabalhando para obter dados
important’i1ssimos para a Hadronterapia, em colistes de baixas energias, proximas ao pico
de Bragg, quando a maior parte da energia é transferida do feixe de Carbono para o tecido

tumoral [19].

Trabalhos recentes indicam que feixes de "1ons de Carbono com energias menores de
100 keV tem predominantemente estados de carga O e 1 ao passar pela agual. Para esta
situacdo aionizag¢do damolecula de agua por Carbono neutro é mais do que o dobro da
originada por “1ons de Carbono C- [19]. Muito pouco foi feito, ate 0 momento, no que
diz respeito a pesquisa com feixes de Carbono neutro [20], pela dificuldade em conseguir
feixes de alta intensidade.

No Brasil se tem aceleradores lineares (conhecidos como LINACS) para o desempenho
da radioterapia, os quais geram feixes de eletrons e fotons. Ainda ndo se conta com
aceleradores para o tratamento com hadrons devido ao alto custo de aquisi¢cdo destes
equipamentos. Existem outros acelerados em universidades dedicados a pesquisa nas
areas de F'isica Ambiental, Arqueologia, Biologia Nuclear e Marinha, Geologia Marinha e
Geoqu'imica. O IF-UFF (Instituto de F’isica da Universidade Federal Fluminense) possui
um acelerador SSAMS (Single Stage Accelerator Mass Spectrometry) integrado a varios
desses projetos [21, 22]. Embora este acelerador ndo trabalhe na faixa de energia da
Carbono-terapia, pode ser adaptado para o estudo dos processos colisionais entre Carbono
neutro e material representativo do tecido humano, para a analise da entrega de energia

naregido do pico de Bragg, que acontece em n’1veis de energias baixas [13, 23].

Existe um projeto INCT-FNA (Instituto Nacional de Ciéncia e Tecnologia-F“1sica Nu-
clear e Aplicac®es) aprovado pelaagéncia CNPq (Conselho Nacional de Desenvolvimento
Cient’1fico e Tecnologico) para o desenvolvimento de atividades de pesquisas em areas da
F 1sica Nuclear. Nosso trabalho se insere nesse projeto como estudo de simulag¢@o dentro

da linha Carbono-terapia.

O feixe de Carbono passa por diferentes estagios antes de sair do acelerador. Uma

1Testes sao feitos em fantomas e aagua ‘e utilizada para representar boa parte do tecido humano.
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fonte de “10ns positivos de Cesio, Cs*, é utilizada para gerar "1ons negativos C- de uma
amostra de Carbono e eliminar a interferéncia dos elementos que ndo formam “1ons negati-
vos (Estagio 01 naFig. 1.2). O Cesio & mantido em um reservatorio em seu estado solido.
Ao aquecer o reservatorio o Cesio se sublima e incide no ionizador, onde sdo produzidos

“1ons Cs*. O Cesio ionizado é acelerado ate o catodo, colidindo com o Carbono da amos-
tra, pulverizando-o (processo conhecido como sputtering ) e extraindo “1ons C- e outros
elementos presentes no catodo. Deste modo esta formado um feixe cont’imnuo negativo de
Carbono. Estes “1ons negativos ao sair da fonte encontram um defletor magnético que

seleciona uma massa proxima que se deseja medir [24, 25, 26, 27, 28].
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Figura 1.2: Esquema do acelerador SSAMS da UFF.

Em continuacdo, o feixe de part'iculas é injetado no tubo de aceleragd@o, sendo acelerado
por um potencial elétrico (tensdao maxima de 240 kV, equivalente a 280 keV) em varios
estagios em sua parte central, ganhando, portanto energia suficiente para as aplicagdes
desejadas. Na zona do terminal destes estagios esta aplicado um potencial eletrico, onde
as part’iculas sofrem um processo muito importante, chamado stripping. As part’iculas do
feixe passam por um tubo de gas (por exemplo argonio, nitrogénio, helio), acamara de
stripping. Ao colidir contra as part’iculas do gas perdem um ou mais elétrons, passando

de um estado de carga negativo a diferentes estados de cargas positivos. Este processo



de stripping tambeém dissocia 0s “1ons moleculares e elimina assim as interferéncias mole-
culares, que sd@o causadas por moléculas da mesma massa que 0 “1on que se deseja medir,
por exemplo “Liz,*2CH, e 3CH. Portanto, as moléculas que tiveram em seu conjunto uma
massa igual @ das part’iculas que procuramos se rompem em fragmentos de massa menor.
A sa’ida do stripper com um estado de carga particular depende da energia da part’icula,

damassa e nUmero atdmico do “1on, e da espessura efetiva do gas [29, 30].

Na sa"1da do canal de stripper ha outro 1md, e em seguida um defletor eletrostatico, no
gue se aplica um campo eletrico muito intenso (~ 17-18 kV/~ 3 cm). O defletor elétrico
seleciona energia/carga, e junto a0 1ma nesta zona, seleciona um dos poss1veis estados de

cargas ap 0s o acelerador com uma massa e energia especificadas.

Assim, em teoria, temos filtros de componentes do feixe para que s© fiquem “10ns de

Carbono com estados de carga positivo.

Por Gltimo, &€ usado um sistema de detec¢do sequencial formado por copos de Faraday

e um detector.

Para o estudo da Carbono-terapia, neste acelerador vai se implementar um esquema
experimental que permita saber qual & o componente de Carbono neutro existente no

feixe e construir uma linha deste feixe para as pesquisas.

O foco de nosso trabalho é o processo de stripping do feixe de Carbono pelo gas contido
na camara. Quando o feixe atravessa a camara, varios processos de colisao atdmica
acontecem ao longo de seu trajeto. O importante para o estudo da entrega de dose com
os aceleradores SSAMS é o conhecimento da fra¢gdo de Carbono neutro remanescente no

feixe.

Em tempo, o trabalho desenvolvido nessa disserta¢@o é a primeira etapa para estudos
tedricos e simulag¢des que analisem o comportamento de um “1on de Carbono atravessando
um gas de Argdnio. Aqui apenas analisamos o processo colisional de um “1on e sua variagao
de estado de carga no processo. O objetivo é estudar o espalhamento de 1ons/atomos de
Carbono por Argdnio em diferentes energias incidentes e para diferentes estados finais de

carga.



Estadissertacdo se comp®e por cap 1tulos escritos afim de esclarecer de forma detalhada
0 processo de interacd@o entre Carbono e Argdnio. No cap’itulo dois apresentamos uma
descri¢do da teoria do espalhamento por potencial classico para obter as caracter’isticas
do estado final que serd@o utilizadas a partir do cap1tulo trés. No cap’itulo trés se descreve
a metodologia e procedimentos de calculo que permitirdao o desenvolvimento do trabalho,
alem de propor um mecanismo de ioniza¢do que caracteriza os estados de carga finais
do projetil. No cap’itulo quatro se apresentam os resultados dos calculos numericos e
se comparam com outros da literatura. No cap’itulo cinco, abordamos as conclusdes do

trabalho e perspectivas que irdo permitir a simulacdo em estudos futuros.

Neste trabalho todos os calculo numericos serdo elaborados na linguagem de pro-

gramacdo Pascal.



Capitulo 2

Espalhamentodeatomos eions

Como anunciamos no cap "1tulo anterior neste trabalho analisaremos processos colisio-
nais de atomos e “1ons visando a determinacao de se¢Tes de choque e descri¢ao do processo
de ionizag¢dao. Apresentamos aqui, de forma resumida, os principais conceitos estabelecidos

sobre a teoria de colis@o atdomica que ser@o utilizados ao longo do trabalho.

Consideremos um esbo¢o de um experimento t"ipico de colisdo atdmica atraves do es-
guema da Fig. 2.1. Um feixe homogéneo de part’iculas monoenergéticas (a) é colimado é
dirigido sobre um alvo (b) que contem centros espalhadores. O feixe incidente ndo deve
ser muito intenso para que a interacd@o entre as part’iculas incidentes possa ser despre-
zada, e ndo muito fraco para que se possa observar um nmero razoavel de situacdes de
espalhamentos durante o experimento [31]. Assumimos que as condi¢Bes experimentais
foram escolhidas de tal forma que cada alvo espalhador age como se estivesse isolado. As
part’iculas incidentes interagem com o alvo e s@o espalhadas. Parte ou todas as part’iculas
emergentes da regiao de interacdo s@o coletadas por um detector situado num angulo 6,
fora da trajetoria do feixe incidente, medido com respeito @ dire¢do de incidéncia do feixe,

de modo que as part'iculas ndo defletidas ndo s&o registradas [20, 32, 33].

A velocidade da part’icula incidente v constitui um parametro importante para clas-
sificar as colisTes [34]. Para colisOes ndo relativ’isticas temos que V & muito menor que

a velocidade da luz c, enquanto para colisTes relativ isticas essa velocidade é comparavel



a c. No nosso caso estaremos lidando com a situag¢do nitidamente n&do relativ istica, com

energias do feixe da ordem de keV e massas dos projéteis da ordem dezenas de GeV/c?.

Mesmo com esta simplificag@o, o sistema em colis@o possui muitos graus de liberdade
internos. Trata-se de um sistema de muitos corpos e com multiplas possibilidades de
rearranjos internos, tanto de suas part’iculas constituintes como de manifestac®es coletivas
das mesmas. Assim, devemos fazer aproximacdes adicionais para que o processo colisional
seja tratavel e tenhamos resultados tedricos que possam ser comparaveis aos resultados

dos experimentos.

Portanto, consideraremos que em energias tdo baixas, o processo colisional é lento
em relacd@o a dinamica dos graus de liberdade internos. Estes se acomodam rapidamente

(quase instantaneamente) quando comparado a escala de tempo z da colis@o [34].

Sistema de
colimacao Detector
(a)
—
—>
—F (b)
Feixe —* —
ey . :: ..................... S AR S S SRR S >
— > Alvo X
—
R
E—

Figura 2.1: Esbog¢o de um arranjo experimental t"ipico de colisdo entre part’iculas.

Pelo exposto acima, diferentes tipos de processos podem ocorrer na colisdo entre

atomos (ou "1o0ns) [32, 35, 36], de acordo com os produtos finais darea¢do:

1. Espalhamento elastico

As duas part’iculas A e B s@o espalhadas sem sofrer mudang¢a em suas energias

internas, mas a part’icula incidente & defletida atravées de um certo angulo:

A+B > A+B. 2.1)



2.

2.1

Espalhamento inelastico

Uma ou as duas das part’iculas sofrem uma mudang¢a em seu energia interna ou

estrutura durante a colisdo:
A+B -A*+B
—-A+B’ (2.2)
—-A"+B ,
onde A* e B* correspondem a um estado excitado das part’iculas.
Reacdes
O sistema composto A + B se divide em duas ou mais part’iculas diferentes de A e
B:
A+B—->C+D
(2.3)
—-C+D+F +G+...

No nosso caso, isto acontece quando um ou mais elétrons sdo ejetados dos atomos.
Alem disso podemos ter transferéncias de eletrons entre os atomos. Em ambos casos

os atomos ficam ionizados.

Captura

O sistema inicial projétil-alvo fica temporariamente ou permanentemente reduzido
a uma part’1icula:

A+B - C. (2.4)

Reduc¢ao desistemadeduas particulas: coorde- nadas

relativas e do centro de massa

Vamos considerar duas part’iculas, projétil e alvo, com massas m: e m; respectiva-

mente, que interagem mediante um potencial dependente da distancia que as separa
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r = [r—2-r—1f. A posi¢cdo de cada part'icula & descrita por um vetor + de trés compo-

nentes espaciais (Fig. 2.2).

Figura 2.2: Coordenadas para o problema de duas part’iculas.

A lagrangiana que descreve este sistema de interagdo pode ser escrita como:

1 o1 .
L:_?Ffi"'_rgﬁzz‘v(r 12); (2.5)

Podemos fazer umatransformacdo de coordenadas »—1 e r— a coordenadas relativas & e

do centro de massa

Myr—1 + Myr:
R = 1 2—>2, (2.6)
mi+ mz
desta maneira as equacdes de transformacao serdo
m m
r?:R—724s e r—> =R e, (2.7)
mai+ my mi+ mz

com (X, Y, z) sendo a separacdo relativa entre as part’iculas.

Agora escrevemos a lagrangianaem fun ¢do dessas novas coordenadas
1 -1
L= 2MR”Z+ 2ui—V(r), (2.8)
onde M = m;+ m; é a massa do sistema e i = mllmzz ¢ a massa reduzida das duas

part’iculas.

Podemos escrever as equa¢des do movimento para 0 movimento do centro de massa
dosistema R =R (X,Y, Z). As derivadas da lagrangiana com respeito a s coordenadas X,
Y e Z e velocidades X, Y e Z s@o

L L
a_:Mq' e a—:o, (2.9)
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comqgi = X,Y eZ Logo aequacdo do movimento para cada coordenada generalizada
tem a forma —jt(M g'i) = 0 [37]. Portanto a lagrangiana ndo depende explicitamente das
coordenadas do centro de massa, estas coordenadas sdao c’iclicas e se conserva 0 momento

linear do sistema, em outras palavras, 0 movimento do centro de massa fica inalterado.

Como o movimento translacional do centro de massa ndo é interessante do ponto de
vista das Orbitas das part’iculas em rela¢do umas as outras, podemos escolher a origem
para que o sistema de coordenadas seja o proprio centro de massa das part'iculas R = 0.
Isto significa que a lagrangiana corresponde & de uma part’icula de massa [ que se move
em um campo de forcas centrais com seu centro na origem de coordenadas. De modo que
reduzimos o problema do movimento de duas part’iculas a um problema equivalente de
uma part’icula [38, 39], em que devemos determinar apenas 0 movimento de uma part’icula

de massa pL no campo central descrito pela fun¢d@o potencial V (r),

L:l%#' 2_V (1. (2.10)

2.2 Afunc¢ao dedeflexao paraoespalhamento por

potencial

O potencial V (r) depende da distancia da part’icula ao centro de forga e ndo da ori-
entacdo, entdo o sistema tem simetria esferica. Como consequéncia, 0 momento angular
L do sistema em torno de qualquer eixo que passe pelo centro de forga é constante. Logo

¥ e -v sempre permanecerao em um plano fixo perpendicular a L.

Agora expressaremos a lagrangiana em coordenadas polares:

1 :
L="p(r2+r202 -V (). (2.11)
A variavel 9 ndo aparece explicitamente na lagrangiana, portanto & uma coordenada c¢’iclica
e 0 momento conjugado a ela ps & uma constante do movimento. A equa¢ado do movimento

para a coordenada 6 é dada por

L .
6_.: Mr26 =L = constante, (2.12)
00
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onde pur20” é o momento angular L.

Como as equag0es de transformacdo ndo dependem explicitamente do tempo e o poten-
cial & conservativo entdo se conserva a energia mecanica. Para obter asolu¢do completa
do problema do movimento da part“icula de massa 1 em um campo de forga central € mais
simples partir dos teoremas de conservacd@o da energia e do momento angular [40, 41],

sem escrever as equa¢des do movimento
T +V =E = constante. (2.13)
Substituindo o termo de energia cinetica de (2.11) na anterior equac¢do, tem-se
E = %u(r'z +1202) + V (), (2.14)
mas de (2.12) 6 = &, finalmente
E- 1§H-2 + _;ui:z +V (). (2.15)

Observando que o segundo termo resulta uma energia potencial associada a uma forca
centr’1fuga [42], por conseguinte a part’icula se movera em um potencial efetivo Ver (1) =

2
V(r) + 1E,Iir2_

Quando V (r) é especificado, a equacdo 2.15 descreve a energia total do sistema. A
integracdo dessaequacdo nosda adistancia r da part'icula ao centro de forca como uma
funcdo impl'icita do tempo e em termos dos parametros E e L. Resolvendo a equacgao

para r’,

S
dr 2 L2

dt =% n E_V(r)_ZMr2

r = (216)

Resulta mais fact’ivel obter a trajetoria da part’icula combinando a equag¢do anterior

com a2.12 .
o _0 , L
R T R

2ur?

Lembrando que L e E s@o0 grandezas conservadas, inicialmente temos

L=pbv e E= {uv 2, (2.18)
2 O
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onde b & o pardmetro de impacto (vide Fig. 2.3) e vo a velocidade inicial do projétil. O

parametro de impacto esta relacionado com o momento angular e a energia atraves de
L= b\/ZME. Substituindo L naequacdo para dé/dr, obtemos:

do b

— =t (2.19)
dr (2 1 - v _®

E r?

O sinal desta expressao estara dado segundo a trajetoria da part’icula (Fig. 2.3). Quando
a part’icula esteja se aproximando ao centro espalhador o sinal sera positivo (r* diminui
a medida que 6 diminui) e o sinal negativo correspondera quando se afaste desse centro
espalhador (r aumenta & medida que 6 diminui). A distancia mais proxima ao centro
espalhador acontecera quando a velocidade de aproximacao relativa da part’icula seja
nula, r' =0e E =V (r) + b?/r?, esse ponto & conhecido como ponto de retorno classico

I'=TIm.

Figura 2.3: Espalhamento em um potencial central.

A trajetoria completa pode ser determinada integrando a equacdo (2.19) desde r =

-00 a0 ponto de retorno classico e deste ao infinito,

J w0 g I g

O=0r=rm)+ 1 =) = =dr, 2.20
(r =rm) N drdr, mas O(r =rm)=rm+ L ar (2.20)

e colocando o correspondente sinal para dé/dr,

> dr
©b,E) =7 -2b qa__ . (2.21)
min |2 1 - K}gﬂ — ?22
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Estarelacdo entre o &ngulo de deflex@o e parametro de impacto para uma energia cons-
tante & chamada func¢@do de deflexdao. Expressdes anal iticas para a fun¢a@o de deflexao sao

achadas para poucos potenciais, razao pela qual & necessario usar metodos numericos.

TI T — — T — 1
(a) WIR) > 0
A(b)
(V)
b, b, i T
0 | =
b1 /
i i <7J/tb)wm)<o
il ! s

Figura 2.4: llustracdo dafuncdo de deflexdo para potencial: (a)repulsivo e (b)atrativo. Figura extra’ida
de [43].

2.2.1 Metodo numerico paraadeterminagaodafung¢ao dede-flexao

A forma da func¢do de deflex@o esta dada pela equacdo (2.21). Para sua determinacao

€ preciso seguir umaserie de passos.

Primeiramente se determina o ponto de retorno classico, o qual & solu¢do daequagdao
2.16

b2 V(rm) -

il 0. (2.22)
2 E

1

A raiz da equacdo se calcula pelo metodo de Newton-Raphson [44, 45], fixando o

par@metro de impacto e a energia. Assim teremos achado o limite inferior da integral.
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Agora procedemos a calcular a integral. Dando-se uma olhada na integral, percebe-
mos que diverge no ponto r = rm, pelo que ndo podemos empregar os métodos numericos
tradicionais: Trapézio, Simpson nem Newton-Cotes [46], pois sd0 baseados na continui-
dade do integrando em um intervalo. Existem varios méetodos que permitem resolver esse
problema de singularidade. Um candidato de simples implementac¢ado & o método de Ponto

Medio, a expensas de muito tempo computacional para obter boa precisao nos resultados.

Como o limite superior da integragao é infinito, precisamos para a avaliacdo da integral

tomar um valor o suficientemente maior que rm, por exemplo rmax = 10000 rm.

Uma vez feito os calculos teremos um s 0 valor do &ngulo de deflex@o correspondente a
um dado parametro de impacto. A fun¢do de deflexdo se construira variando o parametro
de impacto desde um valor inicial bo = 0 a um valor final by (que garante que ndo mude

mais 0 &ngulo de deflexd@o) com um passo Ab.

2.3 Dafun¢ao dedeflexao a se¢ao de choque diferen- cial

O angulo de deflex@o & uma quantidade associada as trajetorias classicas e ndo &
observado diretamente em um experimento de laboratodrio. Isto porque 0s experimentos
ndao mostram o resultado de uma Gnica colisao com um valor espec’ifico para o parametro
de impacto, mas sim o resultado de muitas colises superpostas com todos os poss’1veis
parametros de impacto [47]. As medi¢Tes feitas em um experimentos estao dadas em
termos do &ngulo de espalhamento, 4, definido como o @ngulo entre adirecdo espalhada
e incidente, o qual toma valores no intervalo O a z. Entre as part’iculas observadas sob o
angulo de espalhamento, existem diferentes trajetorias que contribuem ao mesmo angulo,
portanto ndo se pode distinguir entre os angulos (b)) = 9 ¢ ®©(b) = -9 (Fig. 2.5).
Alem disso, ndo é poss tvel detectar as trajetorias orbitais (rota¢Tes em torno do centro
espalhador) ®(bs) = 9 - 2z, de modo que a observag¢do sob o angulo de espalhamento

registra as part’iculas com parametro de impacto para #(®@(b)+2nz) =3 (n=0,1,2,...).
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b,

(]

b_'l b;'

Figura 2.5: llustracdo esquematica de como trés trajetorias diferentes correspondem ao mesmo

angulo de espalhamento. Figura extra’ida de [48].

Usualmente os resultados dos experimentos de espalhamento de part’iculas & carateri-
zado pelase ¢do de choque diferencial (Fig. 2.6), do/dQ, relacionada com a probabilidade

do atomo ser espalhado em um determinado angulo $ por unidade de &ngulo solido Q.

—— e —

/A
(NI
(.
—_ %ds de

Figura 2.6: Esquema de espalhamento de um feixe de part’iculas. Figura extra’ida de [49].

Consideremos que as part’iculas entdao entrando com um fluxo | (nGmero de part’iculas
incidentes por unidade de tempo e de area) em uma area compreendida entre b e b + db.
Entao onimero de particulas que sera@o espalhadas em um angulo solido dQ = 2z sin 6d3

com probabilidade do entre $ e 9 + d9 sera:
2rxlb [db/ = 2xlo sin 6 [d/. (2.23)

O modulo na expressao anterior se deve ao fato que o nimero de part’iculas observadas

tem que ser sempre positivo, independentemente de dé/db ser positivo ou negativo [50].
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O sinal de d6/db esta dado pela forma do potencial e do parametro de impacto. Da’1, a
se cdo de choque diferencial resulta:
do — b db (2.24)
dQ sing dg
Mas, precisamos modificar a expressao para levar em conta as maltiplas contribuicdes

de par@metros de impactos para uma mesmadirecdo de espalhnamento [51], especificadas

pelo par@metro bi:

d@ . sing d¢ ; sing @ (229)

2.3.1 Metodo numerico paraadeterminag¢ao dasec¢ao dechoque diferencial

A partir dos valores do angulo de deflexdo se pode calcularase ¢do de choque diferencial
dada por (2.25). E importante atentar ao somatorio na expressao de calculo, no caso do
potencial de Lennard-Jones existem tr@s valores de parametro de impacto diferentes que

correspondem ao mesmo angulo de espalhamento.

Para fazer a derivada numerica podemos usar a formula de trés pontos [52]:

do® ,f(b+h)-f(b-h)

2.26
db 2h ( )

com h o suficientemente pequeno (nao muito pequeno para evitar o cancelamento ca-

tastrofico) que garanta uma m’inima mudanca em b.

Quando se calcula a fun¢do de deflexdo se varia o parametro de impacto de forma
constante, o que & uma dificuldade, ja que ndo correspondera um mesmo valor do angulo
de espalhamento para dois ou tr&s parametros de impacto. Uma maneira de solucionar

este problema é a seguinte:

1. Dividimos afun¢do de deflexdao em duas regides, ou seja, determinamos 0 m’1nimo

valor negativo dos angulos de deflex@o, onde umaregiao sera desde o parametro de
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impacto inicial, bo, ate o parametro de impacto que corresponde ao m’inimo valor

negativo dos angulos de deflex@o, bm, e a outra a partir desse (1timo em diante.

2. Asregi®es formam um vetor bidimensional [b, ®(b)]. Trocando as colunas teremos
o par [®(b), b] e procedemos a ordenar por ordem crescente da variavel ®, assim no

final se tem ®; < @, < ... < ®; com seus pertences b.

3. Variamos o0 angulo em intervalos iguais, por exemplo de 5 em 5, desde o m 1inimo
valor de ® at® seu maximo. Nos faltaria determinar qual € o parametro de impacto
que corresponde a cada angulo. Mediante uma interpola¢3o de Lagrange de quatro

nos, dois valores maiores e dois valores menores, obtém-se o b desejado.

4. Calculamos as derivadas da fun¢do de deflexdo com os novos b mais as se¢Tes de

choques diferenciais para cada regido.

5. Finalmente, a se¢cdo de choque diferencial total sera o resultado da soma entre 0s

valores de se ¢ 0es de choques de cada regiao.

2.4 Potencial interatomico Lennard-Jones

A forma exata do potencial interpart’icula V (r) paramoleculas e atomos eletricamente
neutros tem que ser determinada por primeiros princ’ipios de calculos quanticos. Tais
calculos s@o muito complexos, e para muitos propositos é suficiente escolher uma forma
fenomenologica simples para V (r). As caracter 1sticas mais importantes de V (r) sdo uma
repulsao forte para r pequeno e uma atracdo fracaem r grande. A forma fenomenologica
mais comum de V (r) & o potencial de Lennard-Jones (L-J) ou 6-12 proposto por Sir John
Edward Lennard-Jones em 1924 [53, 54, 55]:

V() =4e - =, (2.27)

o 12 o 6
r r

onde o & a distancia na qual o potencial interatomico é igual a zero e ¢ &€ a profundidade
do poco de potencial e uma medida de qudo fortemente &€ aatracdo, aqual é atingida

quando a separag¢do entre os atomos ou moléculas é r = 2/%¢.
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O potencial de Lennard-Jones & uma aproximacdo. O primeiro termo do potencial

descreve arepulsdo e o segundo aatracdao.

A forma do termo que descreve a repuls@o ndo tem nenhuma justificacdo teorica, a
forca repulsiva deve depender exponencialmente da distancia, mas &€ mais conveniente
devido a facilidade e eficiencia de calcular r*> como o quadrado de r®. Sua origem f’1sica
esta relacionada com a repulsdo eletrostatica devido a proximidade de cargas elétricas
de mesmo sinal e ao princ ipio de exclusd@o de Pauli (quando duas nuvens eletronicas cir-
culando os atomos iniciam a se sobrep0r, a energia do sistema aumenta abruptamente,
dando uma contribuic¢@o repulsiva paraainteragdo). O exponente 12 foi eleito exclusiva-
mente por sua facilidade de calculo. A solug¢d@o computacional deste problema faz uso de
conceitos basicos em analise numeérica (como derivadas e integrais), permitindo aligac@o

entre o uso de ferramentas computacionais e asolucdo de problemas f"isicos [55, 56].

A segunda parte do potencial & originado pela forgas de dispersdao de Van der Waals
[57], ouinteracdo dipolo-dipolo induzido. A mesma pode ser obtida por considerag0es da
interacd@o de dois atomos neutros com seus centros separados por uma distancia r, muito
maior que o raio nuclear de cada um deles [58]. A neutralidade implica um nGamero igual
de cargas positivas e negativas e se a distribui¢ao destas cargas for sempre esfericamente
simetrica, nunca havera intera¢do (atrativa ou repulsiva) entre estes atomos. Porem,
sabemos que os elétrons estao em constante movimento ao redor dos ncleos mesmo no
mais baixo estado eletronico do atomo, e em um dado instante t pode-se ter um momento
dipolar ndo nulo (a media temporal do momento dipolar, por outro lado, & nula). No
instante t;, 0 movimento eletronico no atomo 1 da origem a um momento dipolar p—1 que
produz um campo E em todo o espago. Em geral, um campo E produzido por duas
distribui¢Bes de carga separadas por uma distancia como em nosso caso, pode ser escrito
em termos dos momentos dipolares das distribui¢Bes como (considerando que o dipolo

esta na origem de coordenadas):
1 3a(pa-A) -p

E = , (2.28)
47[80 r3
e seu modulo
1
E=—P1Virames (2.29)
Areo I3
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onde #m & um vetor unitario na dire¢do radial e ¢ € o angulo entre os vetores ¥ e p—u1.
O &tomo 2 sujeito a este campo torna-se polarizado com um momento dipolar p—-, que
surge como resposta da polarizabilidade « da distribui¢a@o de carga deste atomo ao campo
externo aplicado. O momento induzido pode ser escrito como:
pa=aE. (2.30)

A energia potencial adquirida por um dipolo elétrico sujeito a um campo E é dado por:

V=-p» 'E=-aE ‘E. (2.31)
Substituindo asequag¢Tes 2.28,2.29 e 2.30 naequacdo 2.31, obtemos uma expressao para
a energia potencial de intera¢d@o dos dois atomos separados pela distancia r:

V(=g 2 (r3cos¥)  ce 2.32)

Are o ré ré

A figura 2.7 mostra uma representac@o do potencial de Lennard-Jones em funcdo da

distancia de separacd@o entre os centros dos atomos.
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Figura 2.7: Potencial de Lennard-Jones.
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Para distancias r < ¢ 0 potencial interatdmico aumenta rapidamente, indicando que
aparecem forcas repulsivas muito intensas. Assim, o nos informa a distancia que podem
se aproximar dois atomos sem que as repulstes sejam muito fortes. Muitas vezes o €

identificado com o diametro atdmico.

Os coeficientes do potencial de Lennard-Jones de espeécies neutras sao obtidos a partir
de medi¢Tes de viscosidade ou de calculo do segundo coeficiente virial. No caso que exista
uma mistura de duas espécies diferentes, & comum considerar as seguintes rela¢cdes de

combinagdo de Lorentz-BertheIotl[59, 60, 61]:

o oc+to) e €= "¢g¢&, (2.33)
:E(l 2 12

onde o1, 02, €1€ £,530 0S parametros correspondentes de cada uma das espécies, enquanto

o € ¢Sa0 0s parametros que descrevem a mistura das duas especies.

A tabela a seguir apresenta os valores de o e ¢ correspondente a interacdo entre pares
de atomos idénticos [56, 61, 62]:

Tabela 2.1: Parametros de interagdo atomo-atomo.

Atomo | &/ks(K) | o(nm)

Ne 47 0.272

Xe 213.96 0.426

N 91.85 0.3919
Ar 119.8 0.341

Kr 154.87 | 0.3895
113.27 | 0.3654

C 51.2 0.335
He 10.2 0.228
F 52.8 0.283

No entanto, independentemente de quao bem o potencial de Lennard-Jones é capaz de
modelar fendmenos reais, constitui hoje em dia um sistema modelo extremamente impor-

tante. Existe um vasto conjunto de artigos que investigam o comportamento de atomos
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interagindo via potencial de Lennard-Jones em uma variedade de geometrias diferentes
(solidos, 1"1quidos, gases, superf’icies, clusters, sistemas bidimensionais). Poderia-se dizer
gue o potencial de Lennard-Jones & o potencial padrao paratodas as investigacdes onde o
foco & sobre questfes fundamentais, ao inves de estudar as propriedades de um fendmeno
espec’ifico. O trabalho de simulagao feito sobre os sistemas de Lennard-Jones nos ajuda a
compreender os pontos basicos em muitas areas da f'isica como a matéria condensada, a
f’1sica atdmica e a f'1sica molecular, e por isso a importancia do potencial de Lennard-Jones

ndo pode ser subestimada.
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Capitulo 3

Trajetarias colisionais e o mecanismo de

ionizacao

No cap "1tulo anterior mostramos como fazer adeterminacao das fun¢des de deflexdo
esecDes de choque paraasituacao de colisBes onde aintera¢do projétil-alvo & descrita
por um potencial, mesmo quando a forma do mesmo n3do permita obter expressdes por
funcdes anal’iticas expl’icitas para estas grandezas. Neste caso, tivemos que recorrer a
métodos numéricos de determinac¢ao de ra’izes de equaces, derivacao e integragcdo para o
caso de nosso interesse, lidando com o potencial de Lennard-Jones. Aqui nos defrontamos
com umasituag¢do mais delicada do processo colisional dos “1ons quando pretendemos ob-
ter informacdes sobre secdes de choque do processo levando em conta a transferéncia de
cargaelétrica durante a colisao. Neste caso, aioniza¢d@o ndo pode ser incorporada a uma
descri¢do lagrangeana, e ndo existe procedimento simples estabelecido para traduzir este
mecanismo. Diante deste impasse, nossa op ¢do foi 0 acompanhamento da trajetoria dos
"1ons estabelecendo passo d passo os estados de carga e polarizag@o dentro de suposi¢cdes
simplificadoras como veremos a seguir. O objetivo aqui é simular as trajetorias colisionais
analisando a evoluc¢do do estado de carga ponto a ponto para que quando alcangarmos
o0 estado final da colis@o tenhamos ndo apenas a energia, momento e angulo de espalha-

mento conhecidos, mas també&m a carga do "1on. Assim, estamos preparando o ferramental
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necessario para a determinacao da se¢do de choque para diferentes estados de carga dos
"1ons no estado final. Nas perspectivas futuras deste trabalho, nase ¢3do 4.4 e no cap itulo

5, retomaremos este ponto.

3.1 Calculo datrajetoria das particulas

Estamos interessados em obter a trajetoria que seguem 0s 1ons/atomos interagentes
por intermédio de um potencial de Lennard-Jones. Acompanhando as trajetorias dos "1ons
na regido de grande proximidade, focamos nossa aten¢do em determinar uma poss’ivel
transferéncia de carga entre eles e como esta se processa. No cap’itulo anterior discutimos
0 processo colisional utilizando coordenadas relativas e do centro de massa, a partir da

2 - V (r), que descreve o movimento de uma part’icula de massa

lagrangiana, L = * p—+
reduzida movendo-se em um potencial central com origem no centro de massa do sistema.
Neste cap’itulo, de maneira diferente, utilizamos diretamente as equa¢Tes de movimento
das part’iculas no sistema de laboratorio, descrito pelos vetores posicao ri(t) e ry(t) do
centro de cada um dos “1ons em interacdo. Estas essencialmente nos conduzem aos re-
sultados, bem conhecidos, das equa¢®es de movimento newtonianas dada pelas forcas de

interacao:

me>=F7> = -1V,
11 12

.. 3.1)
mz—» = F53 = +PV.

Como sabemos, as forcas Fi, e F21 expressam a terceira lei de Newton, Fi, = -F»;
e as trajetorias de dois “1ons de massas idénticas seriam simétricas emrela¢cdo aorigeme
contidas em um dado plano. No nosso caso estamos tratando do espalhamento de “1ons de

Carbono sobre Argdnio, de massas bem distintas, o que quebra esta simetria.

O procedimento de calculo utilizado para a determinaga@o das trajetorias consiste em
estabelecer a soluc@o numerica do um sistema de equac@es diferenciais acopladas repre-
sentadas pelas quatro equacdes de movimento de segunda ordem no tempo explicitadas

nas Eqgs. 3.2 para as acelerac®es dos "1ons. Estas por sua vez sdo transformadas em oito
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equac®es de primeira ordem acopladas para as componentes de velocidade e posi¢do dos
tons (Egs. 3.3). O sistema & integrado por intermédio do algoritmo de Runge-Kutta
de quarta ordem (RK4) [63, 64], onde a precis@o e adequac¢do do passo temporal sdo

controladas pela conservagdo de momento e energia total do sistema.

d’Xe Ex _ Fcoso _ F (Xc —Xa)

dt2 - Me Me Me r

d?ye Fy _ Fsing _ F (ye-Ya)

dtz Mme Mme m r
d?Xa Ex F cos 0 Fc(xc - Xa) (32)
- ma.  me  ma T

d?ya Ey Fsing F (Ye -Ya)

2" me  me  ma r

deC _ F (Xc=Xa)

dt Mc r
dVyC _F (Yc—Va

dt Mec r

dvx, = F (Xc—Xa)

dt Ma r
%__F ¢~ Ya
dt  ma 1 (3.3)
de _

ddt_ e

aye _

dt Vy,

dXa

dt~ ©
dya _

a

Na figura 3.1, a t'1tulo ilustrativo, mostramos duas trajetorias de colisGes em energias
bem distintas, extra’idas do nosso calculo para o potencial de Lennard-Jones, sendo o alvo
fixado (vx, = vy, = 0). Os resultados s@o obtidos apenas como valida¢do do codigo de
trajetorias. Na parte (a) energias bem baixas mostrando inclusive a situa¢do de aprisiona-
mento do projétil naregiao de grande proximidade. Na parte (b) mostramos uma energia
de nosso interesse com trajetorias em diferentes parametros de impacto. Nota-se que es-
tamos apenas validando o codigo elaborado para utiliza-lo, incorporando o mecanismo de

ionizagdo discutido na proxima se¢do.
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(b) Trajetorias paraE =100€ e b =0.5r0,0.61, 0.7170.

Figura 3.1: Trajetorias seguidas pelo Carbono fixando o Argonio. As distancias estdo dadas em
unidades de o = 2%/%0 e as energias em unidades de &, lembre-se que 0 e £ s30 parametros dos que

depende o potencial de Lennard-Jones (Eq. 2.27).

3.2 Trocadecargaecriteriodeionizagao

A troca de carga em processos de colisao de ‘1ons com atomos e moléculas foi descoberta
desde 1923 quando Henderson durante o curso de experimentos nos quais part’iculas o
(“1on He**) passavam através de telas absorventes de mica [43]. Observou-se que um

grande nameros de atomos de He neutro emergiam do lado mais distante das telas, e
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isto foi atribu’ido & captura de eletrons da estrutura da mica pelas part’iculas a. Esta
interpretaca@o dos experimentos foi confirmada e as medi¢Tes estenderam-se & captura de
eletrons por part’iculas o em ar e hidrogénio, por Rutherford em 1924 [65], Henderson em
1925 [66] e Jacobsen em 1926 [67].

Pouco tempo depois da descoberta da troca de carga em colis@es 1on/atomo, comegcaram

a surgir modelos tedricos para descrever essas reagdes.

Em 1927 Thomas [68] elaborou um modelo teodrico baseado na mecanica classica, no
qual sup0s que os elétrons do alvo estavam em repouso e uniformemente distribu"idos sobre
a superf’icie de uma esfera *. O modelo requeria que ocorressem duas etapas sucessivas,
na primeira o “1on incidente com uma velocidade vo captura um eletron da superf’icie, € na
segunda faz uma colis@o com o ndcleo alvo de tal maneira que & defletido com o elétron
gue foi junto. Este mecanismo produz uma se¢do de choque de captura, que diminui
com a velocidade como vo!!. Esta depend@ncia com o inverso da velocidade pode ser
encontrada a partir da teoria quantica, sendo a varia¢ao de velocidade assintotica dasecdo

de choque ndo-relativ istica [43].

Os primeiros modelos de troca de carga baseados na mecanica quantica, utilizaram
os tratamentos de perturbacao e foram introduzidos por Oppenheimer em 1928 e por
Brinkman e Kramers em 1930 [34]. Esses Gltimos autores foram os primeiros a usar o fato
de que, exceto nas energias mais baixas, 0 comprimento de onda associado a0 movimento
relativo da part’icula pesada &€ muito pequeno em comparag¢d@o com a distancia em que
ainteracdo ocorre, como consequéncia 0 movimento das part’iculas pesadas segue uma
trajetoria newtoniana classica, apenas o0 movimento eletronico precisa ser tratado pela
mecanica quantica. Em baixas energias a se ¢do de choque de troca de carga & grande
e um tratamento perturbativo nao seria adequado. Quando a velocidade relativa das
part’iculas pesadas é pequena, o tempo de interacdo é longo comparado com 0s tempos
caracter 1sticos de eleétrons em orbitas de estados ligados. Nestas circunstancias, o eletron

a ser capturado & compartilhado entre os dois "1ons durante a colisao, formando uma quase-

10bserve-se que nesta epoca o modelo do atomo nuclear e apropria mecanica quantica estavam em

Seus primeiros passos.
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molécula. A medida que 0s “1ons se separam, as probabilidades de captura pelo projétil

ou de permanecer associadas ao alvo sao comparaveis.

As ideias apresentados nos paragrafos anteriores constituem uma referéncia historica
do problema de troca de carga. Varias situagdes a0 poss’iveis na colis@o entre atomos
e “1ons como foram abordadas no cap’itulo anterior. Os problemas de troca de carga,
ionizacao e excita¢gdo em geral sao complexos. Muitas teorias tem sido desenvolvidas e se
baseiam usando a mecanica quantica, a partir da solucdo daequag¢do de Schrodinger para
muitos corpos e afun¢do de onda eletronica pode ser expandida em umaserie de orbitais

atomicos ou moleculares, segundo a energia do projétil [34, 43].

Neste trabalho estamos fazendo uma mera tentativa para resolver as trajetorias in-
cluindo aionizac¢do. Nossa proposta no trabalho é aprender a determinar as se ¢0es de
choque e as distribui¢des angulares com a questao daionizac¢d@o inclu'ida. Nesta tentativa
vamos ver que nossa proposta de mecanismo vai se reduzir a um critério de ionizagd@o com

base puramente geometrica.

O critério estabelece diferentes regides de ioniza¢gdo em esferas concéntricas de raios
ri (Fig. 3.2), sendo r; a distancia de maxima aproximac¢ao em b = 0. ldentificaremos a
ri como o raio de ioniza¢do paraobterai -esimaioniza¢gd@o. Assim paraum determinado

graudeionizagdo jaseparagdao entre as trajetdrias dos atomos tem que ser entre ri e ri.1.

DI = BDrmax oo .-
._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._._.:...‘..A"..
__________________________________________________ 4

lit1
g I;
b=0 b >

Figura 3.2: Representagcdo geometrica dosraios deionizagdo.

Uma forma de inferir o critério geometrico acimaé imaginar que aioniza¢do acontece

pelaacdo de forcas elétricas que permitem arrancar um eletron de um dos atomos. O
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eletron arrancado de um 1on/atomo esta sob aacdo do campo elétrico do outro atomo, um
campo monopolar e dipolar, e também esta submetidoa ligac@o do atomo a que pertence.
As forcas sdo dependentes de distancia e sdo calculadas a cada ponto das trajetorias.
No ponto onde a forga eletrica monopolar e dipolar for maior que a forca que mantem
oeletron presso ao atomo, ocorreraaionizagdo. Asdistancias cr’iticas onde acontece o

processo de ioniza¢do s3@o vinculadas aos raios de ionizag¢ao.

Observamos que neste critério geometrico pode-se chegar a um n’ivel de completa
ioniza¢dao em uma Gnica colisdao Carbono-Argonio. Consideraremos sempre a situagao
hipotética limite em que somente os eletrons do Carbono serd@o arrancados e transferidos

para o Argonio ou escapam completamente.

3.2.1 Odetalhamento do mecanismodeioniza¢ao aolongo das

trajetorias

Em primeiro lugar, chamamos a aten¢do para o fato de que o potencial de Lennard-
Jones apenas contempla, de forma aproximada, a repulsao de camadas eletrdnicas quando
0s "1ons Se aproximam alem do regime atrativo e alcancam a vizinhanga da regido do hard-
core (vide figura 2.7). Entretanto, na formulacdo deste potencial & assumido que o0s
atomos est@o eletricamente neutros, ndo s&o "1ons, nem acontece transferéncia de carga.
No maximo estes podem estar polarizados com a mudanca no centro de carga dos elétrons
devido a proximidade das nuvens eletronicas. N0s extrapolaremos este limite de aplicabili-
dade, considerando a utiliza¢@o deste potencial mesmo quando os &tomos estdo ionizados.
Obviamente incorporando o termo de monopolo na interag¢d@o entre 0s 1ons e no caso de
transferéncia de carga temos que relaxar o critério de estrita conservag¢do de energia, do
espalhamento por potencial. O mecanismo de ioniza¢do que se incorporou ao processo de
espalhamento ndo é lagrangiano, introduziu uma mudanca de configurac@o de carga, que

claramente altera a energia eletromagnéetica do sistema.

Para dar continuidade a ideia do critério geométrico exibiremos as principais colocag¢des

envolvidas naformulag¢do do critério.
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Vamos considerar que o eletron que vai ser liberado esta localizado na linha que une
os centros [Fig. 3.3, ponto (1)], a uma distancia rc (rc =0.7054 do centro do Carbono.

Figura 3.3: Representa¢do daionizagao do atomo de Carbono.

Consideramos que a liberac@o do eletron sera resultante daintera¢ado entre ele e um
monopolo-dipolo do argdnio. Se os atomos estiverem bem proximos de forma tal que a
forca que age sobre o eletron devido ao argonio, F4, &€ maior que a forgca que mantém este

ligado no atomo, Fi, ent@o o elétron vai ser liberado do atomo de Carbono, explicitamente:

B < F. (3.4)

Aforcadeligacdo B pode ser encontrada considerando que aatra¢do do eletron ao
nacleo depende da magnitude de uma carga nuclear efetiva Zer atuando sobre o eletron a
uma distancia media rc = a. Cada eletron de um atomo & blindado do efeito de atrag@o
da carga nuclear pelos eletrons restantes e, principalmente, pelos eletrons dos n"1veis mais
internos [69, 70]. Essa carga efetiva & quem assegurara ao eletron uma determinada energia

deligacdo no atomo.

Entao temos uma forgca que mantém esse eletron no atomo como uma carga efetiva

por causa da blindagem, que & dada por

l Zef . e2

 dme, g2

Fi , (3.5)
onde aé o raio medio do Carbono.

Podemos definir uma carga efetiva Zes a partir do valor da energia de ioniza¢cdo do
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atomo/1on no estado de cara em que Se encontra,

1 Z,.-¢€
Vi = T = (3.6)
Aeo 4
Logo a forca de ligacdo ficara descrita como
V.
F =" (3.7)
: a

Foi assumido no critério de ionizag¢dao que é o Carbono que perde eletrons e o Argonio
vai adquirindo carga e se polarizando. O eletron arrancado do Carbono s© vai ser cap-
turado pelo Argdnio quando os atomos estiverem muito proximos, ou 0 que & 0 mesmo
gue assumir uma distancia de separa¢ao m’inima entre seus centros, 1. Esta transferéncia
eletronica & umasimplificag@o extrema quando nao queremos nos envolver com um calculo

microscopico baseado em uma abordagem quantica da transferéncia eletronica.

3.2.2 Formagao dedipolos eletricos atomicos naionizagao

Inicialmente temos o0 “1on de Carbono com carga -1 e o Argdnio com carga nula. O
“1on de Carbono gera um campo elétrico ao redor (similar ao de uma carga) que produz
uma distor¢@o na densidade eletronica atdmica do Argdnio, atraindo as cargas eletricas

positivas em um sentido e repelindo as cargas negativas (Fig. 3.4).

€] =]
-] (=]
] [>]
4 (=]
Q o

(a) Etapa 1 (b) Etapa 2

@
o]

© —

[c]
o]
]
@

(=]

(c) Etapa3

Figura 3.4: Induc¢ao de dipolo elétrico noatomo de Argonio.
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O campo eletrico do "1on de Carbono produz um deslocamento das cargas positivas do
Argodnio em um dado sentido e as cargas negativas no sentido oposto, como resultado o
centro de cargas positivas e negativas ndo coincidem e surge um momento dipolar eletrico
induzido no Argonio (dipolo induzido), proporcional & intensidade do campo elétrico do

"1on de Carbono,

pa = aa -Ec, (3.8)

onde a4 é a polarizabilidade do Argdnio e Ec € o campo eléetrico do “1on de Carbono,

Ec=1 ac ,com a distancia entre os centros dos atomos sendo r (Fig. 3.3).
47130

A polarizabilidade depende da estrutura atdmica e idnica. Consideramos que a pola-
rizabilidade n@o muda para o Argonio, o que n@o & real porque ela muda com aionizagdo.

A tabela 3.1 mostra as polarizabilidades para alguns &tomos e “1ons [71].

Tabela 3.1: Polarizabilidade atdmica eidnica (a/4meo em 10-3 m3).

Atomo | H He Li C (o) Ne Na Al Ar K

a 067 020 2430 167 080 040 24.08 6.80 1.64 43.40
l'on Li* CcA+ 02- Na* Al3t K*

a 0.03 0.001 3.88 080 0.29 0.83

VVamos considerar s0 ageracdo de um dipolo no Argdnio induzida pelo Carbono. Aqui
desprezamos o fato que o dipolo de Argonio induzido tem também uma a¢3dao indutora
sobre o Carbono. Nota-se que o dipolo induzido no Argdnio & proporcional a r-2 com
uma pequena contribuicd@o a configuracgao dipolar de Argonio. Continuando o processo
interativo, a contribui¢do deste Gltimo dipolo na configuracao dipolar do Carbono é pro-

porcional a r->, completamente desprez’ivel.
O dipolo induzido no Argdnio ira gerar um campo elétrico ao seu entorno.

O campo eletrico que sente o elétron de Carbono, localizado no ponto (1) da figura

3.3, & dado por:
E = 142@4_, (3.9
A Are, (r -a)?
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onde usamos aequac¢do 2.29 do cap’itulo 2. Nessa situac¢do o fator 2 se deve ao angulo
entre o vetor unitario ., (situado na direc¢do radial que liga o dipolo ao ponto (1)) e 0
vetor momento dipolar eletrico p—a (situado na dire¢do da reta que une os centros de

ambas part’iculas) &€ 0° ou 180°.
A forca Fa nafigura 3.3 que atua entre um elétron do Carbono e um dipolo do Argdnio
pode ser escrita como:

Fa=-e-Eq, (3.10)

e para que aconteca aionizag¢ao elatem que ser maior que aforca de ligacdo do eléetron.

Agora estamos em condic®es de escrever as forgas resultantes no ponto (1), substi-

tuindo as equaces 3.7 € 3.10 nacondicdo de ionizag¢do 3.4:

Vi 1 2 20.4eqc (3.11)

won < ,

a Areo  r2(r-a) °

nota-se que a carga (c que aparece aqui & a propria do Carbono que induz um dipolo
no Argdnio, ndo & a carga efetiva do ncleo porgque os atomos estao longe e ndo estamos

discutindo aligacdo dos elétrons.

As energias de ionizac¢do reportadas na literatura estdo dadas para atomos eletrica-
mente neutros. Na condi¢do inicial temos "1ons C-, obtidos pela ioniza¢gdo com a fonte
de Cs*. Para resolver esta questao estabelecemos que a energia de ioniza¢do do sétimo
eletron &€ menor que a primeira energia de ioniza¢do quando o atomo esta neutro, em

nosso caso o valor escolhido foi 5 eV .

Na tabela 3.2 s@o apresentados os valores de energia de ioniza¢gdo para o Carbono
neutro. Os nmeros em negritos correspondem aos n’1veis de ioniza¢a@o, enquanto 0s outros

valores sdo relacionados com as energias de ionizagdo.

Tabela 3.2: Valores de energias deionizagdo emeV parao Carbono.

1 2 3 4 5 6
1126 2438 47.89 64.49 392.09 489.99
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Quando o Argonio esta carregado temos que incluir o termo de intera¢do desse mo-
nopolo com o eletron do Carbono. Consequentemente a forga que atuara sobre o eletron

tera uma contribui¢@o monopolar e dipolar

Fa=Fm+Fq, (3.12)
com
1 Ja 1 2p
m = € e Fy=-e A (3.13)
A7e o (r -a)? Ameo (r-a)?

sendo os termos entre colchetes o campo elétrico de um monopolo e de um dipolo.

Logo podemos prosseguir como na equacdo 3.11 e obtemos que

Viby - _-¢€ Ga_ 20.40C . (3.14)
a Ameo  (r-a)? Ameor? (r - a)?
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Capitulo 4

Resultados e Discussoes

Neste cap 1tulo apresentaremos os resultados referentes ao contetdo dos cap’itulos dois
e trés. Mostraremos as fun¢des de deflexao e se¢Tes de chogque com o objetivo de explorar
um calculo de se ¢do de choque semianal‘itico, sem a inclus@o das trajetorias dos "1ons e
sem mecanismo de ionizac¢@do. Estes resultados ser@o Gteis para checar o codigo de Monte
Carlo a ser elaborado quando reduzido a esta situagd@o mais simples. Nas se¢0es 4.3y
4.4 apresentamos e discutimos resultados obtidos com a introduc¢do do mecanismo de
ionizac¢do estabelecido no cap’itulo 3. Resultados para diferentes energias e parametros
de impacto s@o mostrados para 0s n“1veis de ioniza¢do ao longo de trajetoria. Chamamos
aatencdo paraaaproximacdo feita ao considerar que o potencial de intera¢do n3o seria
modificado. Na se¢do 4.4 e Cap’itulo 5 deixaremos descrito como sera encaminhada a

modificacdo desta aproximacao nacontinuac¢ao futura deste trabalho.

4.1 Resultadosparaasfungoes dedeflexao

Nesta dissertacdo os resultados foram obtidos numericamente, elaboramos codigos
computacionais usando a linguagem de programacdo Pascal e compilados nos sistemas
operacionais Windows e Linux com o Free Pascal 3.0.0. Os graficos foram feitos com os

programas Gnuplot 5.0 e OriginPro 2016.
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Seguindo a metodologia proposta no cap’itulo dois para a determina¢@o numerica da
funcdo de deflex@ao escrevemos um codigo para calcula-la. Aqui utilizamos energias de
colisdo, eb, iguais a 0.5¢, 1l¢ e 2¢, onde ¢ & a energia correspondente a profundidade
do pogo de potencial de Lennard-Jones do sistema nednio-nednio (vide Tab. 2.1). O
parametro de impacto muda de 0 a 94 com variagao constante de 0.1 (o & 0 parametro
linear do potencial mostrado na figura 2.7). A integral da equacdo 2.21 foi resolvida
dividindo o intervalo de integrac¢@o [Xo, Xf] em subdivises iguais de largura h, ou ainda,

h= =% (4.2)

n
com n sendo o namero de subdivistes do intervalo [xo, Xr ], adotado como 10°; X, sendo
o limite inferior da integral, igual @ distancia de maxima aproximacao entre os atomos e
calculado com um erro menor que 10-*>. Sendo xs o limite superior da integral, escolhido

como 10*xo representando infinito.

A figura a seguir 4.1 apresenta 0s nossos resultados numericos paraas func¢des de
deflexdao. Podemos verificar que na medida que aumentamos a energia cinética inicial da
part’icula incidente, o valor m"mimo da curva fun¢@o deflexdo sofre um deslocamento para

a esquerda e se torna menos negativo.

200

100

-100

-200

© (graus)
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Figura 4.1: Funcao de deflexdo para colisOes de diferentes energias entre dois atomos de Neodnio.
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Analisando o grafico anterior constatamos que o d&ngulo de deflex@o adquire valores
positivos e negativos na medida que muda o parametro de impacto. Quando o parametro
de impacto for zero o angulo de deflex@o & 180°, que corresponde a situac¢do de colis@o
frontal e o espalhamento da part’icula incidente sera nadire¢do oposta do seu movimento
inicial. Com o aumento do parametro de impacto o angulo de deflex@o diminui, isso se
deve ao fato que para pequenos valores de parametros de impacto o efeito das forcas de
atracdo prevalecem sobre a s repulsivas. Seguindo essacondi¢dao do aumento do parametro
de impacto, o angulo de deflexdo atingira o valor nulo, conhecido como efeito gloria, onde
o efeito das forcas de atrac¢do e repulsao serdo iguais. Para parametros de impacto maiores
que o correspondente ao angulo de deflex@o nulo, encontramos valores de angulos negativos
que alcangam um valor m’mimo, nesse trajeto o efeito da forga atrativa &€ maior que a
repulsiva, essa condi¢@o onde o &ngulo de deflexao tem o valor m"mimo é conhecida como
efeito arco-iris. Na sequencia, o efeito das forcas atrativas e repulsivas no movimento dos
atomos diminui, ate que o angulo de deflexao tenda a zero e ndo havera mais deflexdo,

devido a limitagdes do alcance do potencial.

Tamb@&m notamos que para energias muito baixas a fun¢ao deflexd@o apresenta angulos
negativos que podem ser menores que 360°, no qual o projétil orbita em torno do alvo at®
sair daregido de colisao. Se aenergia (veja figura 3.1(a)) cinética inicial for suficientemente
grande a curva func¢do de deflexao tera um comportamento semelhante a curva que se
obtém no espalhamento de atomos por um potencial de esferas r'1gidas, S0 existirdo a&ngulos

de deflexdo maiores que zero, como mostramos na figura 4.2.

180 T T T T T T
160 K- : ) ) ) J
140 | 4
120 - "‘I . . . . -
100 ‘\, i

80 '\ . . -

@ (graus)

60 |- Y . : : -
T . . . .
20 Feh . . . .

0F \k,,_,, __________________________________ B

220 i 1 1 | 1 1 I I

Figura 4.2: Fun¢3ao de deflex3o paraa colisdo de 100 keV entre dois atomos de Nednio.
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Os resultados obtidos numericamente (Fig. 4.1) das fun¢@es de deflexa@o para diferentes
energias reproduzem aqueles reportados na referéncia [37]. Existe uma boa concordancia
entre os resultados calculados e os da literatura (Fig. 4.3), de maneira qualitativa as curvas
apresentam o mesmo comportamento. No caso quantitativo, tomando como exemplo o

espalhamento com energia 2¢, percebemos que o angulo de deflex@o é nulo (efeito gloria)
quando o parametro de impacto & aproximadamente 3.24 enquanto o angulo de deflex3o
¢ m’1nimo (efeito arco-iris) em torno de -60° com um parametro de impacto de 3.9A
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Figura 4.3: Funcdo de deflexao para a colisdo entre dois atomos de Nednio, segundo a literatura. Figura
extra’ida de [37].

Pelos resultados apresentados anteriormente, conclu’imos que 0 c0digo esta habilitado

para ser usado em proximas etapas do trabalho.
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4.2 Resultadosparaasseg¢odoes dechoque

Mediante o metodo proposto no cap itulo dois referente a8 determinacado dasecdo de
choque diferencial, calculamos numericamente essa grandeza de interesse. Para isso usa-
mos como ponto de partida o algoritmo da fun¢@o de deflexao elaborado nase ¢do anterior.
Nestes calculos também utilizamos as energias de colisdo 0.5¢, 1e e 2¢. Na figura 4.4 mos-

tramos os resultados das se ¢ des de choque diferencial para o espalhamento de dois atomos

de nednio.
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Figura4.4: Secdo de choque diferencial para a colisdo de dois atomos de Nednio.

Nessa escala de angulos de espalhamento notamos a dificuldade em diferenciar as
curvas, devido ao fato de se sobreporem, sendo assim, para uma melhor analise, podemos

dividi-las em intervalos de angulos. Primeiramente, escolhemos o intervalo de 5° a 40°
(Veja 4.5(a)) e em seguida o intervalo de 40° a 80° (Veja 4.5(b)).

Conclu’ido o procedimento anterior poderemos perceber as formas das curvas secTes
de choque. Observamos que a se ¢do de choque diminui com o aumento da energia e 0
aumento do angulo de espalhamento, portanto a probabilidade de espalhar o atomo com

uma energia cada vez maior sera reduzida, o que & o mesmo dizer que a trajetoria do
atomo sera alterada levemente.
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Figura4.5: Sec3do de choque diferencial em intervalos de angulos de espalhamento.

Na figura 4.5(b) existe um crescimento assintotico dase ¢do de choque para a energia
2¢ quando o angulo de espalhamento & aproximadamente 60°, 0 que corresponde a uma
descontinuidade da se¢do de choque diferencial porque db/d$ = 0, e isto é referente ao

efeito arco-iris, como vimos ao determinar afun¢do de deflex@o, a qual apresentava um
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valor m"inimo. Nos calculos numeéricos n@o foram inclu’idos os angulos 0° e 180° porque

ase¢do de choque fica indeterminada, sin 9 = 0, e esta singularidade é carater’istica do
efeito gloria.

Estes resultados de se ¢ a0 de choque diferencial podem ser comparados aos obtidos na
referéncia [37]. Vemos que as secoes de choque t&m comportamento semelhantes, porem
seus valores diferem e esta dado pela exatidao do calculo numerico. O nimero de pontos

de analise se t2m que aumentar para obter resultados satisfatorios, em especial os pontos
gue rodeiam a singularidade da se ¢@o de choque.
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Figura 4.6: Se¢ao de choque diferencial em fun¢do do angulo de espalhamento para a colisdo de dois
atomos deneodnio, segundo a literatura. Figura extra’ida de [37].

Ate aqui mostramos como determinar as funcdes de deflexao e se¢Tes de chogque quando
o resultado é a auséncia de ionizagao. Isto nos permite ter no¢dao do problema da ionizagao
e como enfrenta-lo. Os resultados servem para validar o que foi feito no cap’itulo dois em

termos de derivada e integra¢c@o numerica, cuidando para ndo haver singularidades.

42



4.3 Distancias elimiares de energia paraaionizagao

No cap’itulo 3 as trajetorias sem ioniza¢do do Carbono foram apresentadas de maneira
ilustrativa. Nestase ¢ @0 incorporaremos o critério deionizag¢do dentro dasequagdes do

movimento dos atomos, considerando que o potencial de intera¢do ndo sera modificado.

A partir dos arquivos de sa’ida do codigo que calcula as trajetorias das particulas,
podemos encontrar as distancias de separa¢do m’mima entre os atomos (raio de ionizacao),
nas quais comeca a ionizar o atomo de Carbono. As energias iniciais utilizadas foram
50, 100, 150, 200, 250 e 300 keV respectivamente com um parametro de impacto zero.
Nessas faixas de energia se produzem a ionizacd@o total do atomo de Carbono, ficando

completamente sem eléetrons.

Tabela 4.1: Distancias de maxima aproximacado entre os atomos onde surgem os efeitos daionizagdo em

diferentes energias iniciais do projetil.

Energia

lonizagdo 1 2 3 4 5 6 7
(keV)

1923 1654 1332 1331 1.330 1238 1237 | 100
1921 1654 1332 1332 1329 1239 1237 | 150
1921 1654 1.332 1.330 1328 1238 1236 | 200
1922 1653 1331 1329 1327 1238 1236 | 220
1921 1653 1331 1329 1327 1237 1235 | 300
Medias | 1922 1654 1332 1330 1.328 1238 1.236

Distancia

(A)

Para as diferentes distancias apresentadas com o mesmo grau de ioniza¢d@o calculamos
uma media aritmética e assim dispomos de um valor referencial aproximado. Mediante
os resultados demonstrados na tabela 4.1 percebemos que aioniza¢d@o s 0 sera poss’ivel se
a separacdo entre os centros dos atomos for menor que r1 = 1.922 A De modo geral,
aionizacdo ocorrera quando o projétil tenha energia suficiente para alcancar a distancia
r\=1922A
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Com os resultados das distancias medias podemos calcular as energias iniciais que
0 projétil necessita para alcancar determinado grau de ionizagdo. Para isso usamos a
equacdo 2.22 do cap’itulo 2 e isolamos a variavel E,

V()

E= m (4.2)

r2
Neste caso estamos tratando o choque frontal, parametro de impacto zero, as energias
iniciais sao determinadas atribu’ido as distancias medias nafun¢do potencial de Lennard-

Jones.

Tabela 4.2: Limiares de energia do atomo de Carbono quevao produzirionizagao.

lonizacdio Distaoncias Energias
(A) (eV)

1 1.922 22.852
2 1.654 141.262
3 1.332 1919.577
4 1.330 1944.756
5 1.328 1981.300
6 1.238 4619.037
7 1.236 4697.470

Como podemos observar na tabela 4.2, a energia inicial para ionizar o a&tomo de Car-
bono é de 22.852 eV, em caso de incidéncia frontal. Para outros parametros de impacto
a energia para que ionize o atomo sera diferente que a calculada anteriormente, s0 po-
der’1amos dizer que 0 atomo ionizara se com a nova energia alcangar alguns dos raios de

ionizagdo.

Outro ponto importante a analisar seria conhecer quais a0 0s parametros de impacto
que produzem algum grau de ioniza¢do. Pelas condi¢c®es geomeétricas da figura 3.2 a
ionizag¢do i ocorrera quando o parametro de impacto for menor que o raio de ioniza¢do ri
correspondente. Quando o parametro de impacto for maior que r; = 1.922 A n@do teremos

ionizagdo.
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4.4 Trajetorias comionizagao

Nestase ¢d0o daremos continuidade aos resultados apresentados na se ¢do anterior, ilus-
trando as trajetdrias dos atomos/ions e acompanhando a mudanga no tempo do grau de
ionizacdo do Carbono. As trajetorias foram calculadas resolvendo o sistema de equa¢Tes
diferenciais acopladas (Eqg. 3.3). A cada passo temporal se verificou a conservag¢do da
energia e momento com um erro de 10-%. As energias iniciais do Carbono foram esco-
Ihidas como 100, 200 e 300 keV respectivamente, enquanto o Argdnio consideramos que
inicialmente esta em repouso e situado na origem do sistema de coordenadas. Para cada

energia de Carbono utilizamos os parametros de impacto 1 &, 1.5 Ka 2 A

A seguir, mostraremos as trajetdrias do Carbono e Argdnio com a inclusao da io-

nizacdo.
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Figura 4.7: Trajetorias seguidas pelos atomos de Carbono e Argdnio para energia de 100 keV . A
legenda ilustra a mudanca dos estados de carga do Carbono. O movimento do Argbdnio esta

representado na cor preta.
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Figura 4.8: Trajetorias seguidas pelos atomos de Carbono e Argdnio para energia de 200 keV . A
legenda ilustra a mudanca dos estados de carga do Carbono. O movimento do Argbonio esta
representado na cor preta.
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Figura 4.9: Trajetorias seguidas pelos atomos de Carbono e Argdnio para energia de 300 keV . A

legenda ilustra a mudanca dos estados de carga do Carbono. O movimento do Argonio esta
representado na cor preta.
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Nas figuras 4.7, 4.8 e 4.9 notamos a mudanca da ioniza¢do para diferentes parametros

de impacto e energias. A ioniza¢do ocorre naregido de maxima aproximacao entre 0s
atomos. Para o parametro de impacto igual a 1 A o atomo de Carbono é totalmente
ionizado. Ao aumentar o parametro de impacto até 1.5 A o grau de ioniza¢3o diminui,
o Carbono tera estado de carga final +1. Se continuamos aumentando o pardmetro de
impacto até 2 A, ndo acontece nenhuma ionizag¢@o, o qual esta de acordo com o conclu’ido
nasecd@o anterior, onde ndo haveriaionizag¢do para parametros de impacto maiores que
rn = 1.922 A. Se fixamos o parametro de impacto e aumentamos a energia inicial do

Carbono, veremos como o angulo de espalhamento diminui. Para uma melhor visualizac@o

veja a tabela a seguir 4.3.

Tabela 4.3: Dependéncia do angulo de espalhamento com a energia.

Pardmetro de impacto (A) 1 15 2 Energia (keV)
n 295 11 35107 100
Angulo de espalhamento
(grau)
190 04 11107 300

Durante o desenvolvimento deste trabalho, consideramos o caso mais simples onde o
potencial de intera¢do ndo seria modificado, o0 que ndo é razoavel, pois quando acontece
aionizacdo a redistribui¢cdo de cargas muda o potencial, portanto temos que incluir as
interacdes monopolo-monopolo e dipolo-monopolo, como é demonstrado abaixo

12

o
Vint = 4¢ F —

6

c® . 1 gt gclaa
r drey 12 _(47r5 »ry'

4.3)

sendo o primeiro termo o potencial de Lennard-Jones, o segundo o potencial de interacdo
entre duas cargas e o terceiro o potencial de intera¢do entre uma carga e um dipolo
induzido [56, 72].

Os resultados apresentados neste cap itulo constituem a ferramenta para passar a outra
etapa do trabalho, onde determinaremos as se ¢Bes de choque de ionizac¢do a partir da

utilizag@o do metodo de Monte Carlo.
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Capitulo 5

Conclusoes e Planos de Continuidade do
Trabalho

Nesta dissertacdo desenvolvemos um modelo para descrever o processo de ionizagao
entre “1on de Carbono e &tomo de Argdnio, que interagem mediante um potencial de
Lennard-Jones. Discutimos a questdo daioniza¢do, usando umaaproximacao ainda gros-
seira calcada apenas numa abordagem classica para a ligacdo eletronica. Este aspecto
exige um aprofundamento sobre o tema, pois se trata de um assunto muito complexo e
que necessita ser aprimorado, no que se refere ao critério de ionizagd@o. Devemos buscar

uma proposta que tenha mais conte(do f’isico da teoria atdmica.

Semaquestao daionizagdo desenvolvemos um calculo classico dese ¢do de choque.
Estes resultados foram calculados numericamente, as fun¢®es de deflexd@o e se¢Des de
choque para atomos de nednio, permitindo a compara¢@ao com calculos na literatura.
Estabelecemos os raios de ionizacao atraves de um critério de forcas, que vincula as forcas
elétricas e de liga¢gTes atdmicas. Encontramos os limiares de energia que produzem a
ionizag¢do quando estamos tratando o choque frontal. VVimos as trajetorias dos atomos de
Carbono e Argonio para diferentes energias de colis@o e parametros de impacto, incluindo
um critério deionizacdo tentativa. Deixamos descrito como deve o potencial de intera¢a@o

ser modificado levando em conta outras interagdes.
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Os resultados obtidos permitem criar as bases para determinar as se¢@es de choque do
Carbono-Argonio com ioniza¢do. Para a determinacao da secdo de choque pretendemos
em um futuro proximo usar o metodo de Monte Carlo, o qual consiste em sortear 0s
valores de parametros de impacto fixada a energia, simulando as trajetorias do Carbono
ate aregido assintotica com uma precisao adequada. Assim fixaremos um determinado
angulo 9 de sa’ida na regido assintdtica e contaremos quantas vezes um atomo do feixe
sai com um estado de carga g: neste &ngulo. As sec¢Des de choque diferenciais em um
intervalo de energia e &ngulo serao definidas a partir de uma probabilidade, assim como o
namero de vezes que saira um estado de carga gi sob um angulo 4 e 3 + d$ dividido pelo
namero total de trajetorias simuladas e multiplicado pela area efetiva que compreende a
distribuicdao dos parametros de impacto sorteados,

do - N (Qi, AE, AQ, )A(bmin, bmax)

(5.1)
dEJQ a Nt

O grau de ionizag¢d@o i que alcangara o Carbono sera a probabilidade de obter um r
entre ri e ri;1, Se r ficar dentro de alguns raios de ioniza¢gdo contaremos como um evento
positivo (acontecera aioniza¢do) com carga correspondente a regido onde ioniza, em caso
contrario sera um evento nulo e sem ioniza¢d@o. Ao final alcangcaremos ase ¢do de choque
de ionizagdo para uma dada energia varrendo o pardmetro de impacto por todos os valores

da distribui¢@o inicial.

Embora o critério de ionizagao tenha sido introduzido como problema que enfren-
taremos em termos da determinacdo da se¢cdo de choque, podemos ainda continuar a
utiliza-lo num estudo exploratorio dos efeitos sobre a trajetoria quando as cargas dos
"1ons s3d0 alteradas. Isto pode ser feito incorporando as intera¢@es monopolo-monopolo e

monopolo-dipolo nas equa¢®es de movimento dos “1ons.

Se eliminamos o critério deioniza¢do de um futuro calculo de Monte Carlo, os resul-
tados das se¢Des de choque diferenciais poderdo ser comparadas aos calculados na se¢@o
4.2. Este procedimento nos permitira validar a metodologia do calculo de se ¢do de choque

mediante o metodo de Monte Carlo.

Alem das secTes de choque poderemos obter a distribui¢ao angular do Carbono pois
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contaremos com afun¢do deflexd@o para cada parametro de impacto em uma determinada

energia.

Este trabalho de dissertacdo tera continuidade no nosso programa de doutorado, pois
aqui apenas ferramentas basicas foram criadas para o estudo em questdo. Em proximos
trabalhos iremos melhorar o critério de ionizag¢d@o e usaremos o metodo de Monte Carlo
para determinar as se ¢3es de choque diferenciais em energias e angulos. Estes resultados
servirdo como dados na difus@o de "1ons de carbono em diferentes condi¢Tes de concen-
tracdo, temperatura e pressao do gas contido nacamara de “stripping” do acelerador. Os
resultados finais serao comparados com medicdes feitas no acelerador SSAMS da UFF,
guando esta linha estiver ativada. Portanto, a proposta de continuidade do trabalho &
determinar as se ¢ 0es de choque pois ndo temos dados experimentais das mesmas, para o
uso de um codigo de simulacao que faca adifusao de atomos/ions, por exemplo, 0 MCNP

ou 0 GEANT.
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Apéndice A

Codigo computacional

A.1 Calculodafungao dedeflexao edase¢ao de cho-que

diferencial

program test;

uses

math;

type
uno = array [1..1000] of extended,;

var

b,theta,thetal,theta2,dtheta_db,scd1,scd2: uno;

xol,yol,x02,yo2: uno;
al,cl,a2,c2: uno;
i,p,l,j,m,ul,u2: integer;

eb,dbb,n,vmin: extended;

51



16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

rmin,rmax,int: extended;
rminl,rmax1,intl: extended;
rmin2,rmax2,int2: extended;
vl,vil,v2,vi2: uno;

ml,m2,m3: text;

//Raiz da equag¢ado por metodo de Newton-Raphson//
{Fun¢ao}
function f(x,b,eb: extended): extended;
begin
f := eb*power(x,12) - eb*b*b*power(x,10) + 4*power(x,6) - 4;

end;

{lera Derivada}
function g(x,b,eb: extended): extended,;
begin
g := 12*eb*power(x,11) - 10*eb*b*b*power(x,9) + 24*power(x,5)

end;

{2da Derivada}

function k(x,b,eb: extended): extended,;

begin
k := 132*eb*power(x,10) - 90*eb*b*b*power(x,8) + 120*power(x
4);
end;

{Meétodo de Newton-Raphson}
function raiz(b,eb: extended): extended;
var
xa,xb: boolean;

xo,xf,xant,x,Error: extended;
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47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60

61

62

63

64

65

66

67

68

69

70

71

72

73

74

begin

(abs(f(xo,b,eb)*k(xo,b,eb))/sqr(g(xo,b,eb)) <

(abs(f(xf,b,eb)*k(xf,b,eb))/sqr(g(xf,b,eb)) <

(xa = xb) and (xa = true) then xant := xo;

then xant := xo;

and (xa = false) then xant :

or (xb = true) then

xant - f(xant,b,eb)/g(xant,b,eb);

Error := abs(x-xant);

until Error <= 1E-15;

xo := 1E-15;
xf =1+ b;
xant = 0;
X = 0;
xa := false;
xb := false;
if
= true;
if
= true;
if
if (xa = true)
if (xb = true)
if (xa = true)
begin
repeat
X =
xant := x;
end;
raiz := x;
end;

//Integracao por metodo de Midpoint//

function z(r,b,eb: extended): extended;

begin

z := 1/(r*r*sqrt(1 - b*b/(r*r) - 4/eb*(1/power(r,12) - 1/ power(r,6))));

end;
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75

76

77

78

79

80

81

82

83

84

85

86

87

88

89

90

91

92

93

94

95

96

97

98

99

100

101

102

103

104

105

106
107

{Método de Midpoint}
function integral(xo,xf,n,b,eb: extended): extended;
var
h,i,r,suma: extended;
begin
h := (xf - xo0)/n;
i =0
suma := 0;
while i <= n-1 do
begin
r:=xo + (i + 1/2)*h;
suma := suma + z(r,b,eb);
=10+ 1
end;
integral := h*suma;

end;

//Interpolacao por méetodo de Lagrange//
{Método de Lagrange segmentado}

function interpolar(x,y: uno; v: extended): extended;

var
i,j: integer;
r,L: extended;
begin
r:=0;

for j ;=1 to 4 do
begin
if j <> i then

begin
L= L*(v - x[j1)/(x[i] - x[j]);
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108

109

110

111

112

113

114

115

116

117

118

119

120

121

122

123

124

125

126

127

128

129

130

131

132

133

134

135

137

138

end;

end;
r:=r+ y[i]*L
end;
interpolar :=r;

end;

//Ordenar por metodo Bolha//

procedure ordenar(x,y: uno; n,nn:

var
i,j: integer;
f,g: extended;
begin
for i :== n to nn-1 do
begin
for j := n to nn-1 do
begin
if x[j]1 > x[j +
begin
f = x[jl;
x[j] = xj
x[j + 1] =
end;
end;
end;
for i :==n to nn do
begin
xo[i] = x[i];

integer;

1] then

g = ylil;
+ 1];
ylil = yli + 1];

vy +1] = g;
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139

140

141

142

143

144

145
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147
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149

150

151

152

153

154

155

156

157

158

159

160

161

162

163

164

165

166

167

169

yo[i] := y[il;
end;

end;

begin

Assign(ml,’Resultadosl.txt’);
Rewrite(m1);
Writeln(m1, b ’,’

, , secao choque );

Assign(m2,’Resultados11.txt’);

Rewrite(m?2);

Assign(m3,’Resultados111.txt’);

Rewrite(m3);

n := 1E9;
vmin := 180;
dbb := 1E-5;
b[1] := O;

i =1

while b[i] <= 3 do
begin
rmin := raiz(b[i],eb);
rmax := 10000*rmin;
int := integral(rmin,rmax,n,b[i],eb);

thetali] := (Pi - 2*b[i]*int)*180/Pi;

if theta[i] <= vmin then

begin
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170

171

172

173

174

175

176

177

178

179

180

181

182

183

184

185

186

187

188

189

190

191

192

193

194

195

196

198

199

200

Writeln(m1,b[i]:21,

7’

vmin := thetali];

b[i + 1] := b[i] + 0.03;

ordenar(theta,b,1,p,xo0l,yol);

ordenar(theta,b,p,l,x02,y02);

vl[1] := round(theta[p - 2]/5)*5 - 5;

=1

while vi[j] <= 176 do

begin

cl[1]
al[2]
c1[2]
al[3]
c1[3]
al[4]
cl[4]

ul = 1,
while xo1[ul] <= v1[j] do
begin
ul = ul + 1;
end;
al[1] := xol[ul - 2];
= yollul - 2];
= xol[ul - 1];
= yollul - 1];
= xo1[ul];
= yol[ul];
= xol[ul + 1];
= yol[ul + 1];
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201

202 vil[j] := interpolar(al,cli,vi[j]);

203

204 rminl := raiz(vil[j] + dbb,eb);

205 rmaxl := 10000*rmin1;

206 intl := integral(rminl,rmax1,n,vil[j] + dbb,eb);

207 thetal[j] := (Pi - 2*(vil[j] + dbb)*int1)*180/Pi;

208

209 rmin2 := raiz(vil[j] - dbb,eb);

210 rmax2 := 10000*rmin2;

211 int2 := integral(rmin2,rmax2,n,vil[j] - dbb,eb);

212 theta2[j] := (Pi - 2*(vil[j] - dbb)*int2)*180/Pi;

213

214 dtheta_dbl[j] := (thetal[j] - theta2[j])/(2*dbb);
215

216 if v1[j] <> 0 then

217 begin

218 scd1[j] := abs(vil[j]/sin(v1[j]*Pi/180)/ dtheta_db[j]);
219 Writeln(m2,v1[j]:21, 'vil[jl:21,) ’,scd1[jl);
220 end;

221

222 vi[j + 1] := vi[j] + 5;

223 ji=j+ ]

224 end;

225

6 v2[1] := round(theta[p + 2]/5)*5 - 5;

2

N

227 m = 1;

228 while v2[m] <= theta]l] do

229 begin

230 u2 = p;

231 while xo02[u2] <= v2[m] do
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232

233

234

235

236

237

238

239

240

241

242

243

244

245

246

247

248

249

250

251

252

253

254

255

256

257

258

259

260

261

c2[1]
a2[2]
c2[2]
a2[3]
c2[3]
a2[4]
c2[4]

vi2[m] :

begin
u2 = u2 + 1;

end;
a2[1] := xo2[u2 - 2];
yo2[u2 - 2];
xo2[u2 - 1];
yo2[u2 - 1];
x02[u2];
yo2[u2];
xo02[u2 + 1];
yo2[u2 + 1];

rminl

rmax1l := 10000*rmini;

intl

interpolar(a2,c2,v2[m]);

raiz(vi2[m] + dbb,eb);

:= integral(rminl,rmax1,n,vi2[m] + dbb,eb);

thetal[m] := (Pi - 2*(vi2[m] + dbb)*int1)*180/Pi;

rmin2 := raiz(vi2[m] - dbb,eb);

rmax2 := 10000*rmin2;

int2

:= integral(rmin2,rmax2,n,vi2[m] - dbb,eb);

theta2[m] := (Pi - 2*(vi2[m] - dbb)*int2)*180/Pi;

dtheta_db[m] := (thetal[m] - theta2[m])/(2*dbb);

if v2[m] <> 0 then

begin

scd2[m] := abs(vi2[m]/sin(v2[m]*Pi/180)/dtheta_db[m

1);
Writeln(m3,v2[m]:21,

7
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262

263

264

265

266

267

268

26

)

270

271

272

11

12

end;

v2[m + 1] := v2[m] + 5;

m:=m+ 1;

end;

Close(m1);

Close(m2);

Close(m3);

end.

A.2 Calculodastrajetoriascommudang¢a nos estados de carga

program trajetorias;

uses

math;

type

const

uno = array [1..100] of extended;

alc = 1.95826E-40 {C'm2/V}; ala = 1.82597E-40 {C-'m2/V}; e

= 1.602E-19 {C};

k = 8.98755E9 {N-m2/C2}; mc = 19.93685E-27 {kg}; ma =

66.31368E-27 {kg};
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13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

35

36

37

38

39

40

41

ep = 1.081E-21 {J}; si = 3.38E-10 {m}; rat = 0.705E-10 {m
|5

var
resul,posc,posa,estc: text;
cont,m,v,z: integer;
XC0,YC0,Xa0,yao,vxco,vyco,vco,vxao,vyao,t0,ro,Eio,Eko,Eto, sigo: extended,;
XC,YC,Xa,ya,vXc,vyc,vxa,vya: extended;

xcl,ycl,xal,yal,vxcl,vycl,vcl,vxal,vyal,val,rl,Eil,Ek1,Etl, sigl: extended;

qc,ga,h,t,tf, Ebeam: extended;
k1,k2,k3,k4: extended;
11,12,13,14: extended;
ml,m2,m3,m4: extended;
nl,n2,n3,n4: extended;
pl,p2,p3,p4: extended,;
ql,92,93,q94: extended;
s1,s2,s3,s4: extended;
t1,t2,t3,t4: extended;

axco,ayco,axao,ayao: extended;

axc,ayc,axa,aya: extended;
delta: extended;
Eionc,Eiona: uno;

pc,pa,Fc,Fa: extended;

//Para o C//
{EDO f1 = dxc/dt}
function fl(vxc: extended): extended;
begin
fl := vxc;

end;
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42

43

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60

61

62

63

64

65

66

67

68

69

70

71

{EDO f2 = dyc/dt}
function f2(vyc: extended): extended;
begin

f2 = vyc;

end;

{EDO f3 = dvxc/dt}
function f3(xc,yc,xa,ya: extended): extended;
var
r: extended;
begin
r := sqrt(sqr(xc - xa) + sqr(yc - ya));
f3 := 1/mc*(xc - xa)/r*24*ep/si*(2*power(si/r,13) r,7));

end;

{EDO f4 = dvyc/dt}
function f4(xc,yc,xa,ya: extended): extended;
var
r: extended;
begin
r := sqrt(sqr(xc - xa) + sqr(yc - ya));
f4 := 1/mc*(yc - ya)/r*24*ep/si*(2*power(si/r,13) r,7));

end;

//Para o Ar//

{EDO f5 = dxa/dt}

function f5(vxa: extended): extended;
begin

f5 := vxa;
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72

73

74

75

76

77

78

79

80

81

82

83

84

85

86

87

88

89

90

91

92

93

94

95

96

97

98

99

100

101

end;

{EDO f6 = dya/dt}
function f6(vya: extended): extended,;
begin

f6 := vya;

end;

{EDO 7 = dvxa/dt}
function f7(xc,yc,xa,ya: extended): extended;

var

r: extended;

begin

r := sqrt(sqr(xc - xa) + sqr(yc - ya));

f7 := -1/ma*(xc - xa)/r*24*ep/si*(2*power(si/r,13)

/r.7));

end;

{EDO f8 = dvya/dt}
function f8(xc,yc,xa,ya: extended): extended;

var

r: extended;

begin

r := sqrt(sqr(xc - xa) + sqr(yc - ya));

f8 := -1/ma*(yc - ya)/r*24*ep/si*(2*power(si/r,13)

/r,7));

end;

//Ordenar por metodo Bolha//
procedure ordenar(x: uno; n: integer; var xo: uno);
var

i,j: integer;
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102

103

104

105

106

107

108

109

110

111

112

113

114

115

116

117

118

119

120

121

122

123

124

125

126

127

128

129

130

131

132

f: extended;
begin
for i := 1 to n-1 do
begin
for j == 1 to n-1 do
begin
if x[j] > x[j + 1] then
begin
f = x[jl;
x[j] = x[j + 1];
X[j + 1] = ;
end;
end;
end;
for i ;== 1 to n do
begin
xo[i] := x[il];
end;

end;

//Resolucao das equacgBes diferenciais pelo
begin

Assign(resul,’Todos.txt’);

Assign(posc,’Carbono.txt’);

Assign(posa,’Argonio.txt’);

Assign(estc,’Estados de carga.ixt’);

Rewrite(resul);

Rewrite(posc);

Rewrite(posa);

Rewrite(estc);

Writeln(resul, XcC

yc ’ ’
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133

134

135

136

137

138

139

140

141

142

143

144

145

146

xa
A A
7 7
vya
A A
7 7
axa
277 277
7 7
Ei
v 7
7 ’
Writeln(posc, XC
77 77
’ 7
Writeln(posa,’ xa
v i
7 ’
Writeln(estc, qc
v i
7 ’
77 77
’ 7
v i
7 ’
77 77
’ 7
77 77
’ ’
v i
7’ ’?
’ ’ 77
7 7’

t = tO;

tf := 1E-14;

h := 1E-19;

Ebeam := 300E3*e;

, , ya
vxa "
r) r axc
ayc "
r) r aya
Ek )
" " Energia tot
Angulo ’);
x x ye
ac’);
x x va
qa’);
' ' qa
rl " "
Ec " ')
Ea " "
Eioncl " ')
Eional " ')
Xa " '
ya ');
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Fa
Uc
Ua
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147

148

149

150

151

152

153

154

155

156

157

158

159

160

161

162

163

164

165

167

168

169

170

171

172

173

174

175

176

177

178

delta := 2E-10;

Eionc[1] :
Eionc[2] :
Eionc[3] :
Eionc[4] :
Eionc[5] :
Eionc[6] :
Eionc[7] :

Eiona[1] :
Eiona[2] :

Eiona[3] := 40.74%e;
Eiona[4] := 59.81%¢;
Eiona[5] := 75.02%e;
Eiona[6] := 91.009%e;
Eiona[7] := 124.323%*¢;
Eiona[8] := 143.460%¢;
Eiona[9] := 422.45%e;
Eiona[10] := 478.69%¢;
Eiona[11l] := 538.96%¢;
Eiona[12] := 618.26%¢;
Eiona[13] := 686.10%e;
Eiona[14] := 755.74%¢;
Eiona[15] := 854.77%¢;
Eiona[16] := 918.03*e;
Eiona[17] := 4120.8857*e;
Eiona[18] := 4426.2296%¢;
xco := -100E-10;

yco = O;

xao := 0;

S5*e;
11.26030%*¢;
24.38332%*e;
47.8878%¢;
64.4939%¢;
392.087*e;
489.99334*¢;

15.75962*e;
27.62967*e;
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179

180

181

182

183

184

185

186

187

188

189

190

191

192

193

194

195

196

197

198

199

200

201

202

203

204

205

206

yao

ro :=

VXCO
vyco
VCo

vXao

vyao

XC :=
yc =
VXC

vyc

Xa =

ya :=

vXa

vya

Eko

Eio := 4*ep*(power(si/ro,12) - power(si/ro,6));

Eto

cont

axco
ayco
axao

ayao

sqrt(sqr(xco - xao) + sqr(yco

sqrt(2*(Ebeam)/mc);
=0

sgrt(sqr(vxco) + sqr(vyco));
= 0;
=0

XCO;
yco;

VXCO;

VyCo;

Xao;

yao;

= VXao;

vyao;

= 1/2*mc*sqr(vco);

:= Eko + Eio;

= 0;

f3(xco,yco,xao,yao);

f4(xco,yco,xao,yao);
0;
0;

- yao));
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211

212

213

214

215

216

217

218

219

220

221

222

223

224

225

226

227

228

229

230

231

232

233

234

235

Writeln(resul,xco/1E-10,

’ xao/1E-10,

axco,’

,Eio/(e*1E3),

’,ayco,’ ’,axao,’

’,Eto/(e*1E3),

Writeln(posc,xco/1E-10:21,
Writeln(posa,xao/1E-10:21,

while t <= tf do

begin
k1

11

ml
nl

pl

ql

sl

t1

k2

m2

n2

p2
q2
s2

t2

h*f1(vxc);
h*f2(vyc);
h*f3(xc,yc,xa,ya);
h*f4(xc,yc,xa,ya);
h*f5(vxa);
h*f6(vya);
h*f7(xc,yc,xa,ya);
h*f8(xc,yc,xa,ya);

h*fl(vxc + 1/2*m1);
h*f2(vyc + 1/2*n1);

h*f3(xc + 1/2*k1,yc

h*fa(xc + 1/2*k1,yc

h*f5(vxa + 1/2%*s1);
h*fé(vya + 1/2*t1);
h*f7(xc + 1/2*k1,yc

h*f8(xc + 1/2*k1,yc

’,yco/1E-10:21/
’,yao/1E-10:21,

68

’,yco/1E-10,
’,yao/1E-10, ’ . vxao,’

',ayao,’

', vxco,’
‘,vyao,’

’,Eko/(e*1E3),

’,180%*sigo/Pi);

1/2*11,xa

1/2*11,xa

1/2*I1,xa

1/2*I1,xa

",vyco,’

’
’

’,qc/e:21);
‘,qa/e:21);

1/2*plya

1/2*pl,ya

1/2*pl,ya

1/2*pl,ya

1/2*q1)

1/2*q1)

1/2*q1)

1/2*q1)



236

237

238

239

240

241

242

243

244

245

246

247

248

249

250

251

252

253

254

255

256

257

258

260

261

262

263

k3 := h*fl(vxc + 1/2*m?2);
I3 := h*f2(vyc + 1/2*n2);
m3 = h*f3(xc + 1/2*k2,yc + 1/2*12,xa + 1/2*p2,ya + 1/2*q2)

’

n3 := h*f4(xc + 1/2*k2,yc + 1/2*12,xa + 1/2*p2,ya + 1/2*q2)
p3 := h*f5(vxa + 1/2%*s2);
g3 := h*fe(vya + 1/2*t2);
s3 = h*f7(xc + 1/2*k2,yc + 1/2*12,xa + 1/2*p2,ya +1/2*q2);
= h*f8(xc + 1/2*k2,yc + 1/2*12,xa + 1/2*p2,ya +
3
1/2*q2);
k4 := h*fl(vxc + m3);
4 := h*f2(vyc + n3);
m4 := h*f3(xc + k3,yc + I13,xa + p3,ya + q3);
nd := h*f4(xc + k3,yc + I13,xa + p3,ya + q3);
p4d := h*f5 (vxa + s3);
g4 = h*f6 (vya + t3);
s4 = h*f7(xc + k3,yc + I3,xa + p3,ya + q3);
t4 = h*f8(xc + k3,yc + I3,xa + p3,ya + q3);
xcl = xc + 1/6*%(k1 + 2*k2 + 2*k3 + ka);
ycl := yc + 1/6*(11 + 2*12 +  2*I13 +  14);
vxcl := vxc + 1/6*(m1 + 2*m2 + 2*m3 + m4);
vycl := vyc + 1/6*(nl + 2*n2 4+ 2*n3  + n4);
xal :=xa + 1/6*%(pl + 2*p2 + 2*p3 + p4d);
yal :=vya + 1/6*%(ql + 2*q2 + 2*g3 + q4);
vxal := vxa + 1/6*(sl + 2*%s2 +  2*%s3 +  s4);
vyal := vya + 1/6*%(t1 + 2*%t2 + 2*%t3 +  t4);

axc := f3(xcl,ycl,xal,yal);
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264

265

266

267

268

269

270

271

272

273

274

275

276

277

278

279

280

281

282

283

284

286

287

288

289

291

292

293
294

ayc := fd(xcl,ycl,xal,yal);
axa := f7(xcl,ycl,xal,yal);
aya := f8(xcl,ycl,xal,yal);
vcl := sqrt(sqr(vxcl) + sqr(vycl));

val := sqgrt(sgr(vxal) + sqr(vyal));

sigl := arctan(vycl/vxcl);

rl = sqrt(sqr(xcl - xal) + sqr(ycl - yal));

pc := ala*k*qa/sqr(rl);

pa := ala*k*qc/sqr(rl);
Fc := -e*k*(qa/sqr(rl - rat) + 2*pa/power(rl
Fa := -e*k*(qc/sqr(rl - rat) + 2*pc/power(rl

if Eionc[1]/rat <= abs(Fc) then
begin
if r1 <= delta then
begin
ga := ga - e;
v := round(18 - ga/e);
Eiona[v] := Eionc[1];
ordenar(Eiona,v,Eiona);
end;
gc := qc + e;
z := round(6 - qc/e);
for m := 1 to z do

begi
cein Eionc[m] := Eionc[m + 1];

end;
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296

297

298

299

300

301

302

303

304

305

306

307

308

309

310

311

312

313

314

315

316

317

318

319

320

321

322

if gc < -19*%e then qc

end;

if gc > 6%e then qc := 6*e;

if ga < -7*e then

ga := -7*e;

= -19%e;

if ga > 18*e then ga := 18%*e;

Ek1l := 1/2*mc*sqr(vcl) + 1/2*ma*sqr(val);

Eil := 4*ep*(power(si/rl1,12) - power(si/rl,6));
Etl := Ek1 + Eil;
ti=t + h;
Xc = xcl;
yc = vycl;
VXC = vxc 1;
vyc := vyc 1;
Xa := xal;
ya = yal;
vxa := vxal;
vya = vyal;
cont := cont + 1;

if (cont mod 1000 = 0) then

begin

Writeln(resul,xc1/1E-10,

vycl,’

",vyal,

’ xal/1E-10,

’ ’

,axc,

’

’,yc1/1E-10,
’,yal/1E-10,

’ ’

,ayc,

,axa,

' Ek1/(e*1E3),
’,180%*sig1/Pi);

' Eil/(e*1E3),
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’

,vxal,

’ ’ ’

,aya,

' Et1/(e*1E3),

’



323

324

325

326

327

328

329

330

331

332

333

334

335

336

Writeln(posc,xc1/1E-10:21, ’,yc1/1E-10:21, ’,qc/e

:21);
Writeln(posa,xal/1E-10:21, ’,yal/1E-10:21, ’,qa/e
:21);
end;
Writeln(estc,qc/e:21, ’,qa/e:21, ’,r1/1E-10:21,
Fc:21, ’,Eionc[1]/rat:21, ' Fa:21, ’,Eional1]/
rat:21, ’,abs(rat*Fc/e):21, " Eionc[1]/e:21,
abs(rat*Fa/e):21, ’,Eiona[1]/e:21, ’,xc1/1E-10:21,
' xal/1E-10:21, ' yc1/1E-10:21, ' yal/1E-10:21);

end;
Close(resul);
Close(posc);
Close(posa);

Close(estc);

end.
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