EDUCATION Revista Mexicana deigica E64 (2018) 169-180 JULY-DECEMBER 2018

Como las radiaciones alteran los objetos
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Se presenta una enumekatide dbpicos sobre los que se desarrolla un curso de posgrado sobre irfter@decadiadn con materia. Abarca
los ferbmenos fsicos mediante los cuales las radiaciones producen modificaciones estructurales en los materiales, y&aitglosogue se
emplean para estudiarlos. Comenzando con los primeros eventos binarios, se describe la secuencia dgicoedsqgsaso de radiaciones
por materia corénfasis en los desplazamientoéraicos y su evoluéin en cascadas. Se esbozan procesos en que intervienemigraron
de eventos en los que se usabtados estddticos como alculos de tipo Monte Carlo y damica molecular. Estos desembocan en la
descripodbn de efectos macrogpicos, conduciendo finalmente a tesrde funciones continuas.

Descriptores: Radiacon; ddios; estructura.

An outline of topics that constitute a graduate course on interaction of radiation with matter is presented. The list covers the physical events
that produce structural changes in materials, and some of the techniques used to study them. Starting with the initial binary event, a sequenc
of typical processes that take place as radiation passes through matter is described, with emphasis on atomic displacements and the evolutit
of cascades. Procedures that involve large numbers of events and use statistical methods, like Monte Carlo and molecular dynamics, ar
sketched, leading to the description of macroscopic effects, and eventually continuum theories.
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1. Introduccion dad.

= 1500 A
Hoy en da las radiaciones se conocen y se usan ampliamen: Depth vs. Y-Axis

te. Mencbnense como ejemplos la radioterapia, la explora-
cion geofsica, la generabn de enera o la manufactura de
microcircuitos. La aplicaéin de las radiaciones implica la
transferencia de endayde un objeto a otro. El que recibe la
enerda (Ilamémosle el blanco) sufre tiples efectos, a ve-
ces con profsito, a veces no esperados, pero siempre indu-
ciendo cambios que pueden ser de ie$grdeben entenderse.
Como ejemplo, en la Fig. 1 se muestra la simdade la in-
yeccbn de 10 iones de Au de engéagl MeV a un blanco de

Ti. Por mas de cien @os se ha acumulado una gran riqueza :
de conocimientos sobre los efectos de las radiaciones en lo z-.
materiales (1-6), y sin embargo coritinla exploradén y la -1"00 .
. . . -15 | )
blusqueda de avance en las aplicaciones. o g ey v oy

Sobresalen doareas de fctica extensa en que son re-
levantes los efectos de las radiaciones en los materiales. UfaGURA 1. Simulacbn con el programa SRIM de la introduoni
de ellas es la implantam de iones (7), que se usa en la fabri- de 10 iones de Au de 1 MeV en un blanco de Tatése en este
cacbn de circuitos integrados, en lasnueda de miniaturi- caso el alcance promedio de entre 100 y 200 nm, y que hay espar-
zacbn. No es extrio que producir un microcircuito requiera Cimiento tanto lateral como frontal.
hasta treinta pasos de iones implantados, afectando su con-
ductividad eéctrica en una plantilla complicada de silicio; Simultaneamente los materiales sufrerfios estructurales
las empresas fabricantes de “chips” usan cientos de impla-degradadn debidos a las colisionesbaticas en grandes
tadores de iones. Por las dimensiones involucradas, los ioneantidades. A su vez, la moderaeide ener@ de los neu-
se implantan con endas {picas de keV. trones producto de reacciones defiishuclear, de la que de-
La otraarea afectada por flas por radiadin es la in- pende la reacon en cadena, se logra por medio de colisiones
dustria nuclear (8). El calor producido en un reactor nucleamdltiples de los neutrones coriicieos de un material ligero,
proviene de las colisiones de los productos de larfison el  como agua o grafito, requiriendo aplicacide interacdn de
medio circundante. Los productos de ladisi que sorato-  radiacbn con materia. Adicionalmente, el manejo de dese-
MOS con gran enelg cirética (decenas de MeV), transfieren chos radiactivos de un reactor nuclear es atea donde los
su energp al medio por colisiones, dando lugar a un aumentalaios juegan un papel importante. Se deben almacenar es-
de temperatura, el cual se aprovecha para generar electrités desechos en un material que, ademie tener estabilidad
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mednica, érmica y qimica a largo plazo, presente una altadafio estructural. En ambos procesos el mecanissicof do-
resistencia a la radiam. minante es a fuerza de Coulomb entre el proyectil cargado y
Consideremos las radiaciones con efe(girética o ra- la carga distribuida en el absorbedor. El frenado debido a la
diativa) mayor a unos cuantos el@strvolts (eV), suficiente ionizacbn y excitacbn abmica se llama frenado eleético;
para inducir cambios de estado o estructurales en el blan@l debido a colisiones catomos completos y desplazamien-
absorbedor. Esto abardaitamente rayos alfa y otros iones, tos abmicos se llama frenado nuclear. A partir de la efgerg
beta, gamma, X y neutrones, que son las radiaciones gae minicial, despés de cadagrdidadE el proyectil sigue su mar-
suelen conducir a aplicaciones. En el marco dédimd ac- cha hasta agotar su engxgirética y quedar implantado den-
tual presentan sendas carafsticas corpusculares u ondu- tro del material. En el caso de iones er&igps, su alcance
latorias, pero todas ellas pueden ceder su éadmpor lo  en un $lido es desde unos n@metros (nm) hasta algunos
menos una parte) al medio circundante, formado esenciatnicrometros tm), dependiendo de sus propiedades, princi-
mente poratomos en diversos arreglos (réolilas, materia palmente su enef@. Los neutrones, en cambio, transfieren
condensada, tejido, etc.). Una vez transferida estan&lg Su energa por otros mecanismos, esencialmente colisiones
absorbedor evoluciona de acuerdo con las caiatiters par-  con los riicleos. o reacciones nucleares. Como estos eventos
ticulares del caso. Esta evolaai eventualmente da lugar a son menos probables, los neutrones pueden penetrar algunos
posibles usos, debido a la modificagide las propiedades cenimetros dentro del material. En lugar de frenado, se habla

estructurales, éttricas, me@nicasppticas, gimicas, érmi-  de moderadin de enerq debida a algunos choques discretos
cas, etc. mucho menos frecuentes.

Los dos procesos que dominan la interanale las radia- Volviendo a los cambios estructurales, qugostienen
ciones con la materia son: la ionizawi(y excitachn abmi-  sentido en los@idos, los déos se producen cuando lat-

ca) y los cambios de estructura. El posfio aqii es revisar mos son desplazados permanentemente de su @osiniel

los mecanismosigicos que conducen a cambios estructurasdlido, dando lugar a defectos en la red cristalina que evolu-
les (ddios) en los materiales. Sin embargo, para situar el tesionan en el espacio y en el tiempo. Uno puede explorar el
ma dentro del panorama general, convierigat® tamb&n  progreso de un proyectil que penetra en un blanco, comenza-
la ionizacbn (y excitacbn) del blanco, mecanismo dominan- do con la primera interad@n, supuesta binaria, hasta llegar a
te en algunos eventos con eriagyde proyectil del orden de los efectos colectivos macragzicos. Este ha sido motivo de
MeV. La ionizacon da lugar al frenado del proyectil, llamado multiples experimentos, tei@s, modelos yalculos hasta lo-
frenado electinico. La ener@ de ionizaddn I (necesaria pa- grarse una cabal compreasidel problema, aunque muchos
ra despojar uratomo de un eledbn) de los elementos viar ~ detalles requieren aterdei y los modelos pueden ser perfec-
dependiendo delirmero abmico Z del elemento y la capa cionados. Una teta que explique todas las observaciones es
atomica del electin despojado, desde unos cuantos eV hasténposible dada la gran complejidad de condiciones, como lo
del orden de 100 keV. En los elementos denero abmi-  esboza la Fig. 2. Aunque en principio los procesos son deter-
co Z grande la fuerza de Coulomb a vencer para ionizar eginisticos, muchas de las explicaciones recurrefira@ros
grande; por otro lado, en las capa@micas internas la proxi- aleatorios.

midad al ricleo eleva a enelg de ionizadn. En promedio, Por ser de inté&rs para la tecnoldg de implantadin de
la enerda de ionizaddn de un absorbedor démero abmico  iones en la industria eleémica y la mejora de materiales en
Z, se puede aproximar por la industria de reactores nucleares, se puede esquematizar lo
que sigue del arribo de un ion enéfigo, o un neufin, a un
(I) =~ 10Z, eV (1) solido, con la siguiente secuencia:

Como ejemplo, una sola patila alfa proveniente del
decaimiento de 226Ra con energl.78 MeV incidente en
un absorbedor de carbono (eriergromedio de ionizadh

79 eV) puede generar secuencialmente decenas de miles ¢ H . .

ionizaciones. Considerando que cada ionizagiuede dar @ - @ -

lugar a enlaces dmicos libres, los cambios @uicos pue-
den ser considerables y predominan en los estragos que pu
den producir muchas de las radiaciones. ' .

Las radiaciones que presentan carastieas corpuscula-
res y carga @ctrica (alfas, protones, iones pesados, electro-
hes) a,l atravesar un Nmaterlal pierden eraa[grptlca_en un FIGURA 2. Un esbozo bidimensional de la incidencia de un ion so-
gran rumero‘de pe‘?lums pasos_que pueden idealizarse CO%re un cristal. El proyectil eatrepresentado por una nube de pro-
mo una funadn continua. Se define entonces el poder de freppjjigad. £l blanco muestra claramente una anisedrdgs capas
nado (-dE/dx) como la eneri ciréticad £ perdida por el glectbnicas internas se suponen con siiieessérica; la ubicadin
proyectil en una distancia recorrida. Esta enerig cirética  de los electrones de las capas externas depende de la estructura
es transferida al absorbedor, ya sea como iorizegicomo  cristalina.
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1.- Evento primario, supuestamente una cofidinaria.

2.- Desplazamiento ainico, que genera defectos en el

solido.

3.- Cascadas, que multiplican y esparcen las perturbacio-

nes.

4.- Monte Carlo, retodo que simula los efectos usando ®——

nameros aleatorios.

5.- Dinamica molecular, que abarca las interacciones de

todos losatomos de un sistema.
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FIGURA 3. Trayectoria hiperblica de un proyectil puntual con car-
gaZ; y masau en la vecindad de un blanco puntual con carga
colocado en el origen (sistema de coordenadas relativéndillo

6.- Monte Carlo cigtico, que puede extender para incluir ge dispersin est; el paametro de impacto ds En el sistema de

efectos érmicos.

7.- Teofas de continuo, cuando los eventos individuales se

desenvuelven a procesos macfgscos.

2. Evento primario (iones y neutrones)

lones.-La representabin mas simplificada de las colisiones
binarias entre iones @atomos es la llamada dispdrsi de
Rutherford, colishn ekstica entre paitulas puntuales carga-
das, debida a la fuerza de Coulomb. Como se sabécm
atbmico fue descubierto en un experimento de disparde

laboratorio tanto proyectil (1) como blanco (2) emergen con éaerg
cinética.

Nuestro intees esh principalmente en la enédggcedida
al blanco, pues esta eng@gransferida eétrelacionada con
la modificacén estructural del material. Definiendo la varia-
ble « como

4m1m2
-2 @
mi + mo
la enerda transferida al blanco es
T = aF; cos? 0, (5)

cuyo valor maximo esT;,, = aF;. La secobn de transferen-

parfculas alfa por un blanco de oro. Tomando como centr@ia de ener@, o sea la probabilidad de transferir al blanco la

el blanco (masan,, cargaZ,), el proyectil (masan, carga
71, enerda cinéticaF;) describe una trayectoria hipéiica,
como la que se muestra en la Fig. 3. Elgraetro de impacto
b es la separaon de la direcdn original y la direcdn del

enerdaT (siendo la enefig incidenteF,), es

7T<Z1Z2€2)2

o(T,E1) = AB.T2

(6)

choque de frente. En el sistema de referencia del laboratorio Estas expresiones, correspondientes al casosancillo

el proyectil es desviado en direbdaid; y el blanco retroce-
de en una direcon correspondient@,, cumpliendo la con-
servaobn de ener@ y cantidad de movimiento. El proyectil
emerge con la enei@

cos 01 + v A2 —sen2 0, 2
1+ A

E(61) = E; [ )

La constanted se define como la relam my/m;. La
probabilidad (secéin) de que el proyectil emerja en direc-
cibn 8, se calcula como

o(61) = [212262]21(Acos(91 + VAZ “sen?6,)? -
S T I R e

de colisbn entre objetos puntuales cargados, ilustran depen-
dencias en las masas, cargas y €arge los componentes.
Sin embargo se esperaque los hechos reales fuesen bastan-
te mas complicados, como lo sugiere la Fig. 4. Por ejemplo,
al considerar cargas puntuales, se ha omitido la distbbuci
de carga elecbnica de los iones incidentes y lakomos del
medio; se ha ignorado la estructura de capas de electrones
en los iones yatomos; al suponer encuentros binarios, se han
ignorado posibles interacciones catomos vecinos; se ha
ignorado la estructura cristalina de |ddidos. Para describir
los datos experimentales se ha tenido queas @l del po-
tencial de Coulomb, y se ha intentado una gran variedad de
potenciales.

Cuando un ion atraviesa un material, dependiendo de su
velocidad, puede ir intercambiando electrones coatosos
del material, aisque su carga efectiva va variando a lo largo

Notese que la sedm es proporcional al cuadrado de cadade su camino. Se observa que elgmaetro importante es la
uno de los aimeros a@micos y es inversamente proporcional velocidad relativa,., definida como el promedio de la dife-

al cuadrado de la enémydel proyectil.

rencia de velocidades del ion y de los electrones del medio.
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se acercan dos electrones con el mismdredm densidad
de carga usada se obtuvo dgaulos de Hartree-Fock, en los
4 que aparecen los efectos de capas, y es aplicable a todos los
- atomos. Luego se efectuaron I@aulos del potencial para
522 pares détomos, tomados aleatoriamente, y se hizo un
ajuste mater@tico a todos los resultados. Los coeficientes de
la ecuaddn 8 no tienen significadddico, pues son resultado
del ajuste.
Neutrones.En el caso de la dispetsi elstica de neutro-
nes por ficleos el potencial &s usado es el de esfefgida
con radio R. Las ecuaciones éiitas de enefgs saliente y
transferida (2), (4) y (5) son aplicables. En el sistema centro
FIGURA 4. Representadn simplificada de la colish entre dos ~ de masa la seawn de dispersin es isotbpica:
atomos aislados. Se omite la estructura de capas de ambos.

1
. o : : a(0) = (R, (10)
Si v, es grande el ion viaja a alta velocidad, y pierde elec- 4
trones &cilmente, siendo su carga efectivaZ,; contraria- |5 seccbn de transferencia de en@gal ricleo de retro-

mente, siv, es pequia, conserva los electrones y su cargaceso, que entonces se convierte en proyectil (ion étiea),
efectiva se acerca a cero.

Tanto en los proyectiles (iones) como en el blano{
mos), los electrones@micos sirven de pantalla al campo del o(T, Er) = LR2 (11)
nicleo. Para introducir este efecto es usual corregir el poten- ’ T
cial de Coulomb del ircleo introduciendo un factor de pan-

. . Las reacciones nucleares induci r neutrones produ-
talla(r) que simule esta presencia; as reacciones nucleares inducidas por neutrones produ

cen fpicamente dos iones con enegdel orden de MeV que
A A AV AT a su vez se convierten en proyectiles. En una réacuiiclear

- ¢(r) ) exoergetica generada por un proyectil de masasobre un
blanco de masa., para generar productaess y mg4, la con-
servacbn de enera y cantidad de movimiento permiten cal-
cular las enengs ciréticas de los productos ey

El factor de pantalla debe ser la unidadrer- 0 y dis-
minuir al aumentar. Naturalmente el factor de pantalla mo-
difica los valores de sednm calculados Se han hecho mu-
chas propuestas para explicar los experimentos, notablemen- /- _ V 4+ /12 _

' L o . VE3= vVV24+ W, E,=FE+Q—-E3 (12
te aplicar factores distintos (potencias inversas) en diferentes ’ * 1@ s (12)
intervalos der, pero no se tiene un factor aplicable a todosen donde se definen

los casos.
Un factor de pantalla que incluye la distribéigi elec- V= vmimgFEy cos O3
tronica de iones incidentesatomos absorbedores es el lla- mg + my ’
mado universal (9), que ha sido mugil en clculos de fre- msQ + (mg — m1)Ey
nado y alcance de iones en materia coroeligo SRIM: W= e—— ; (13)
du = 0.1818e 32 4+ (.5099¢ ~0-94237  (),2802¢ ~0-40282 Q = (my +ms — m3 — mg)c>. (14)
—0.2016x
+0.02817e ‘ (8) Las secciones de reacciones nucleares son iéispsade
con cada caso, y dependen de la eiexdgl neutbn incidente.
La duracon de un evento primario, calculadasicamen-
= _ 0.885dap 9 e puede ser desde 10~'7 s (iones ligeros o neutrones con
ay Z0% + 737 enerda de MeV) hasta- 10~'° s (iones pesados con enierg
ao €s el radio de Bohe 0.0529 nm. de keV). El volumen afectado por cada evento es del orden

Se obtuvo de la siguiente manera. Se propuso un potef€! volumen &mico ¢~ 0.03 nnv’).

cial interabmico, aplicable a la coliéh de dosatomos igua-

les o distintos, con tres componentes. La primera componen®,  Desplazamientos a&micos

contiene el alculo chsico de un potencial producido por una

densidad de carga, con una geofietjue incluye las cargas La produccbn de defectos en la estructura del mateGéiti®
nucleares y el traslape de las cargas ebeitas de los dos bombardeado es a ti@éy del desplazamiento deomos afue-
atomos. La segunda componente calcula el efecto del Prinaia de su posiéin original, que se presupone se encuentra en
pio de Pauli en la regn del traslape de electrones. La tercerauna red cristalina (10). Eltomo desplazado deja una vacan-
componente toma en cuenta la fuerza de intercambio cuandia en la red, y se coloca en una nueva posiantersticial
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La duracon de la creaéin de una vacancia es del orden
de la del evento primario; la distancia afectada por el inters-
ticial se consideraipicamente del orden de unosadietros
atbmicos.

4. Cascadas (ionesy neutrones)

lones.-Cada PKA producido puede ser el iniciador de una
cascada y de sub-cascadasalemos del mismo material

en movimiento, generando los respectivos desplazamientos.
No6tese que ahora se pasa de estudiar eventos individuales
a considerar procesos colectivos y eagiios. Suponiendo

gue las sub-cascadas no se traslapan, es de esperarse que el
niimero de desplazamientos por unidad de volumen Pl/cm

ng = Pnqgoy, a7

FIGURA 5. Desplazmiento de uatomo de la red para producir una .
vacancia y un intersticial (par de Frenkel). Para producirse el desponduzca.a los @5 en I_a estructura del material. A@U?Sf
plazamiento se necesita por lo menos la eiaeky . la afluencia de paﬂulas incidentes [1/C?I]I, ns €s la densi-

dad abmica del absorbedor [1/cth 04( 1) es la secdn de
dentro de la red (Fig. 5). Tanto la vacancia como el interstidesplazamiento [cf}, 0 sea la probabilidad de que un pro-
cial provocan el relajamiento de la red para adecuarse a lggctil de ener inicial F; produzca un desplazamiento. Esta
cambios; la combina6h de una vacancia y un intersticial se seccén es la integral sobre todos valoresHele o(T'; E)
llama par de Frenkel. por la funcbn de desplazamiento.
Para generar una vacancia permanente (sin que haya re-

combinacbn) se necesita vencer una barrera de potencial. La T
enerda minima necesaria para esto se llama efzedg des- oq(Er) = / Py(T)o(T; Ey)dT. (18)
plazamientaf,. Los valores de la endi@de desplazamiento 0

vafian de material a material; en loglislos comunes; es

del orden de unas decenas de eV. En un cristal, en las di- L@ evolucdn de una cascada o sub-cascada es muy va-
recciones déndices bajos los vecinos impiden el desplaza-iada. Cada uno de lasomos desplazadosidisipando su
miento; entonce,; es mayor que en otras direccioneasn enerda en niltiples colisiones, produciendoas vacancias.
abiertas. Eventualmente el promedio de enierde losatomos llegaa a

Si la energa transferida en el evento primario es menorUn régimen érmico, en donde puede uno considerar que se
que la energ de desplazamientd’(< E,) no hay despla- €rmina la cascada. El taifia de una cascada o sub-cascada
zamiento, yT' se disipa en oscilacionesbaticas localizadas Puede ser desde unosadietros &micos a enerigs de eV,
generando calor. Si es mayor, puede haber desplazamienté@sta el alcance del PKA en el material, que llagami-

En otras palabras, la probabilidath, ¢; T') de producirse un  crometros en el caso de MeV. Se vislumbra la forma final de
desplazamiento en direéci (@, ¢) es una cascada como una regicentral rica en vacancias rodea-
’

da por una regin rica en intersticiales. La duraci de una
cascada, que por cierto no es posible medir directamente, se
p(0,0;T)=0 si T < Ey, (15a) estimaen10'®a10'?s.
. Puesto que hay desplazamientos laterales, el volumen
p0,:;T)=1 si T>Ey. (15b) afectado taml@n crece con la endiginicial. Puede darse el

Integrando sobre todas las direcciones se obtiene la 1£3S0 €n que haygomos dispersados en diremeitotalmente

mada funddn de desplazamientd;(T'), que es la probabili- opuesta a la de la radi@ci incidente. Si esto sucede cerca de

dad de que haya desplazamiento sin importar la dipecci & Superficie, y se vence la enegle sublimadin del mate-
rial, el atomo es expulsado prodécidose una erasn de la

Py(T) = % /p(&, :; T)dO (16) supe_rficie, e] Ilamado “sputtgrin_g". Esta er@sii@nica tie'nfe
7r amplias aplicaciones para limpiar o texturizar superficies y
para generar recubrimientos y capas delgadas.

SiT > E,4, elatomo desplazado se convierte asuvez en Si las masas de proyectil y blanco son grandes, puede
proyectil, pudiendo generar nuevos eventos primarios y nuedarse el caso que el recorrido promedio del proyectil entre
vos desplazamientos. El nuevo proyectil suele llamarse PKAolisiones en una cascada sea del orden de la distancia inter-
(primary knock-on atom) primextomo golpeado. 8tese que atomica. Entonces el modelo lineal no es aplicable, y se crea
el PKA es uratomo novil del propio material blanco. una cascada de alta densidad, o sea unamedgiertemente

4
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nAFEo) mednicas. Una capa cdmdice de refracéin mayor sirve

4 como barrergptica para producir gas de onda. A su vez
una capa memicamente debilitada permite separaiqéas
de grueso microgtrico de un material.

Neutrones. £l caso de paso de neutrones por materia es
diferente puesto que el camino libre entre colisiones en gene-
ral es grande, hasta algunos cm. No se habla de cascada, sino
de colisiones secuenciales que moderan la éadmglos neu-
trones. En cada choque de dispénsebstica con un incleo
f del absorbedor se produce un PKAgste a su vez genera una

Eq °E E. Eo cascada. En el caso de redcthuclear generalmente se pro-
4 ducen dos PKAs. La secuencia de colisiones va reduciendo la
FIGURA 6. Nimero de desplazamientos en una cascadanseg  enerda de un neutmn hasta que llega a equilibricefmico)
teofia de Kinchin y Pease. con el medio~ 0.025 eV.
Puede estimarse elimero promedio de colisiones para
alterada, que se ha denominado “spike” o @mmzSe des- que un neutin llegue al egimen érmico, rimero que de-
cribe un pun2n como un volumen en el que esencialmentepende fuertemente de A. Si para reducirse la éadricial

todos losatomos se mueven, o bien un volumen en el que l&g,,...,, hasta la finaEna se requieren en promediocolisio-
densidad de defectos excede cierto val@ico. Uno puede npes, entonces

estimar la densidad de en@aglepositada, seleccionando un

>
Gl 1 77

) I\ "
potencial apropiado. Si la densidad de efedgpositada es Efinal _ <El> ) (20)
mayor que la enefg de fusdbn del material, se romp@todo Einicial E
el orden al fundirse localmente. El promedio se puede calcular usando la defamicisual

Al ir compartiendo la eneiig con cada vez &satomos, 'y, por ejemplo, la secon del potencial de esfergyida, para
puede llegar el caso en que en promedio la éaerg es su-  |uego despejat. Como ilustraddn, para reducir la eneiade
ficiente para producir nuevas vacancias,;). Entonces la un neutbn de 2 MeV a 0.025 eV en un absorbedor de carbo-
enerda transferida por colién se disipa en forma de vibra- no (4 = 12), en promedio se requiere de= 119 colisiones.
ciones de lared, produciendo calor. Em19s la distribucdn  Aunque son pocas colisiones, recordar que en este modelo to-
de energps puede asemejarse a una distriboce Maxwell-  da la ener@ inicial del neutbn se transfiere a PKAs. A esto
Boltzmann, y es razonable aplicar el concepto de temperaturabiia que agregar la enéegde los PKAs producidos en la
ra. Suele hablarse entonces de un urtzrmico con tempe- reaccon nuclear final en que el neatr desaparece.
raturas locales de miles de grados Kelvin.

Una cantidad importante en la estintatide d&os es el 5
nimero de desplazamientag(Ey) producidos en una cas-
cada, sienddry la enerda del proyectil que inicia la cascada. Es evidente que los éias producidos por las radiaciones son
El modelo lineal nas utilizado es el de Kinchin y Pease, queg| resultado de la acumuléci de un gran éimero de suce-
propone (Fig. 6): sos que pueden ser muy variados. Se explican los eventos

primarios con modelos simplificados; &tos permiten un
tratamiento andico se acepta que se entienden, aunque la
0; (192) simplificacbn excesiva de los modelos puede conducir a im-

Monte Carlo

Si Ey < Ey nd(EO)

Si By < Ey<2E; ng(Eo) = 1; (19b) precisi(_)nes 0 hasta g’nmcos. De c_ua}lqu?er manera, se debe
estar siempre consciente de las limitaciones del modelo em-
Si 2B, < Ey < E, na(E) = Eo : (19¢) pleado, y en g& intervalo de pametros es_éwlidq. Una vez
2Eq aceptados los modelos de los eventos primarios, el siguiente
) E. paso es @mo manejar la sucdsi de innumerables eventos
i Eyo > E. na(Eo) = 2B, (19d) barajados entrei.sPor la gran cantidad y por la fluctuani

del tipo de evento, no se presta a un tratamientoitictl

E. es una enefg ciitica. Este modelo no considera que parteEntonces se invoca unadnica que ha sido muitil gracias
de la enertn del proyectil se emplea en frenado elésico  a la disponibilidad de computadoras: la simubac{11,12).
(ionizacbn), a$ que se est sobreestimande,(Fy). La simulacon se entiende como la imitéci con compu-

Puesto que la produdm de defectos deja huecos en eltadora de la evolubn de un proceso que no es posible estu-
absorbedor, si no hay recombin@icide vacancias e inters- diar analticamente, por ejemplo el detalle de una cascada de
ticiales el volumen de la regin ddiada se incrementa. En- iones o un proceso de modei@tide neutrones. Es un puen-
tonces uno poda esperar que en general hubiera una dismite entre la simplicidad de un modelo tratado &m@mente
nucion de la densidad del material en zonafatias. Esto y la realidad de un experimento. Aprovecha la versatilidad
podiia afectar algunas propiedades, comodpticas o las de la computadora, que permite: poner a prueba y ajustar el
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modelo, variar los pametros con facilidad, comprender la método de Monte Carlo. Produce una imagen del trayecto,
relevancia de cada uno de los mecanismos usados, y evalyaacumula estddticas de: distribuéin de iones primarios,
estadisticamente la “validez” de los resultados (sin olvidardistribucbn de enerta perdida por ionizadn (frenado elec-
gue se trata de una simuléan). tronico), distribuodn de déos, distribuddn de fonones (ca-
Cuando se extendliel uso de las computadoras una de lador), y erosbn (sputtering). Esto se repite tantas veces como
primeras derivaciones fue el desarrollo deédtodo de Mon-  se necesite para lograr una buena éstmd. Se muestra un
te Carlo, que emplealimeros aleatorios (de akl nombre ejemplo en la Fig. 7: la simula@n del paso de un solo ion
Monte Carlo) para simular procesos azarosos. &loaio se  de Au de 1 MeV incidiendo en Ti, incluyendo las cascadas
adapta perfectamente a la simuéatide paso de radiacio- completas.
nes por materia. Originalmente seddaeara describir el paso Los nimeros aleatorios rand son generados en dafé-c
de neutrones en un reactor nuclear o una bomba; luego g@s de émputo (realmente son pseudo-aleatorios) distribui-
aplicd a la absordin de fotones y electrones por materia (do-dos uniformemente en el intervalo (0,1). Son usados en SRIM
simetia de la radiacin y blindajes), y al paso de iones en en cada coli€in:
sblidos (implantadin de iones en la industria elemtica).
Actualmente es una herramienta indispensable en cualquier
uso de radiaciones.
La esencia del &gtodo es imitar la distribuén de valo-
res de una variable usandameros aleatorios. Si se conoce

1.- Para seleccionar el pametro de impacto b; los
patametros de impacto grandes son ldgsmrobables.
A altas enertas se desprecian colisiones con desvia-
ciones pequgas, y

o0 supone la funéin (distribucon) de probabilidadeg(x) de b [—Inrand (22)
cierto eventar, la funcibn de distribudn acumulativa es la N el
integral . .
A bajas eners se usa
x - d
Fa)= [ flais' (21) b= o, 3
oo TNy

Para ahorrar tiempo dé@mputo, se usan ciertas apro-
ximaciones y argumentossfcos para calcular la dis-
tancia entre colisiones, y a partir de all el frenado

que es la probabilidad de que suceda cualgufiek z. Si
la funcion de distribudn acumulativa se muestrea entonces
con riumeros aleatorios, los valores debtenidos tendm la

distribucn f(z). electonico.

lones.-El programa SRIM (Stopping and Range of lons 2. para seleccionar @nhgulo acimutaly. Todo lo dicho
in Matter, antes TRIM) es el &s empleado para simular el anteriormente sobre colisiones individuales supone tra-
paso de iones por materia (9). Simula un ion (carga, ma-  yectorias en un plano (consen@gide momento an-
sa, energg, angulo de incidencia) que incide en un material gular), pero habiendo s de una colién se tiene que
amorfo (densidad, estequiometria, formay espesor), y vasi-  generalizar a tres dimensiones:

guiendo paso por paso su avance aleatoribcasio el de

todos los iones secundarios generados (optativo), usando el ¢ = 2mrand. (24)

— . . 3.- Para se}eccionar é@tomo blanco (er_1 compuestos) se
Depth va. YoAxis usa el r_matodo de rec_hazo, que consiste de un muestreo
i aleatorio de una variable y el rechazo de los casos que
no cumplen con ciertos requisitos.
Neutrones.El transporte de neutrones en un material se
caracteriza por grandes distancias (hasta de cm) recorridas en
200w linea recta entre colisiones, y finalmente cuando sucede una
reaccon nuclear el neudn es eliminado.
La secuencia del transporte de neutrones se adapta a la
simulacbn usando el itodo de Monte Carlo (7), con las si-
C guientes variaciones:
®©
g’: 1.- Los neutrones provenientes de un reactor nuclear no
-1500A \ \ son monoenegicos. Sus energ@s esin determina-
oA — Target Depth — 30004 das por el espectro de evaporfatide productos de fi-
FIGURA 7. Simulacbn con el programa SRIM del paso de un solo sion, llamado de Watt, que a altas eriagy(> 1 MeV)
ion de Au de 1 MeV por un absorbedor de Ti, incluyendo las cas- est dominado por una exponencial negativa, y a ba-
cadas. Las zonas fladas se extiendenas alb del alcance del ion jas energas por un seno hipedtico. Este espectro se
inicial. muestrea conlmeros aleatorios.
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2.- En el caso de compuestos en cada dnilisie seleccio- 5
na el blanco con el gtodo de rechazo.

4+ i
3.- En cada coligin se selecciona dispebsi 0 reacdn
nuclear de acuerdo con las secciones correspondientes 5|

*

S+

4.- Las secciones de dispdrsiy de reacdn nuclear son
caracteisticas de cadad@opo de cada elemento, y por
lo tanto se deben proporcionar en un archivo aparte.
Como ejemplo se puede considerar la disgergor
esfera fgida, aplicable en muchos casos. Es frecuente
que la dispergin sea isotipica en el sistema de labo- °f
ratorio, y entonces ehngulo de disperéh se puede
seleccionar aleatoriamente. Para asegurar que el neu'|
tron emerja con la misma probabilidad en cualquier

pa _2 1 1 L L L
elemento dearea, 0 05 1 1.5 2 25 3

\********
I I

cosfy =2rand —1 y @1 =7(2rand —1). (25)  FIGURA 8. Potencial de Lennard-Jones vs sepdraci

5.- Como la distancia entre colisiones s sigue una distribu€" donde los coeficientes; son los cosenos de ldmgu-

cion exponencial, se selecciona con los (,—:tntrerl-j y el eje k. Los potenmales entre paresam
comunmente usados son de tipo Morse o Lennard-Jones, que
s = —Anrand, (26)  son fuertemente repulsivos a distancias cortas y atractivos a

distancias grandes, como lo muestra la Fig. ®icBmente
en donde\ es el camino libre medio definido como  considerar hasta los segundos vecin@s mercanos da sufi-
1 ciente precigin.

A= — (27) La solucbn de las ecuaciones acopladas 29 describe el
movimiento de losV atomos en funéin del tiempo. Si, por
ejemplo, el sistema es un cubo con d&mos por arista,

N = 1000, y debe resolverse en forma nérita, paso por
paso. Por las distancias y velocidades involucradas, un inter-
. o ; - valo temporalAt del orden de 1 fs (10 s) permite calcular
para S|mula'r nurerlcamente,el comportamlento de un SISte'una trayectoria significativa, tal que el desplazamiento en ca-
Ma con un mero grande datomos, por ejemplo urbbdo da paso no rebase el 5% de la distancia inben&ta. Para

cristalino (8). Esencialmente rastrea en el tiempo el movi-

. i ) . cadaatomo: el procedimiento ras sencillo séa:
miento de todos lodtomos del sistema sujetos a las fuerzas

6. Dinamica molecular

Los calculos de diamica molecular (13,14) son unétedo

de sus vecinos, resolviendo las ecuaciones de Newton. Cuan- _ , F(t)
do uno de ellos, por ejemplo un PKA, es desplazado por una #(t+At/2) = @(t — tAL/2) + At m; (30)
radiacbn incidente el efecto se propaga sobre todo el sistema. .

Suponiendo interacciones entre paresatiemos, en un it + At) = 2;(t) + Atd;(t + At/2). (31)

sistema deV atomos de masa; la fuerza que ada sobre

, ) , Este proceso se confia hasta llegar a un corte predeter-
el atomoi es, segn la segunda ley de Newton,

minado, por ejemplo que la enéagirgtica sea< £, 0 que
(1) N emig_re.del si§tema. La _Fig. 9 muestra un ejemplo simplifica-
m; dZQ = Z Fi; (28) do (bldlmenspnal) del t[po de resultado que se puede obtener
j=1 con un potencial repulsivo.
) ] i Desde luego hay una gran cantidad de variantes alrede-
conj # i, siendoF;; = —Fj; lafuerza que ejerce @omo;j  §or de este esquemédico, y que la computadora permite
sobre elatomos. Si las fuerzas son conservadoras se puede@prrar' aderas de la evidente variam de paametros. Por
expresar como el gradiente de un potencial. ES(“PE_"”F’O' ejemplo: enviar un proyectil puntual o compuesto, cambiar la
ner que losatomos tienen simét esérica y su posidin de  yaq cristalina, introducir compuestos o aleaciones, variar los
equilibrio es un punto de una red cristalina, la cual hay qugtenciales, variar el potencial en las fronteras, probar dife-
especificar inicialmente. $j; es la separadn entre 10Rt0-  rentes natodos de integradn, introducir defectos en la red,
mosi, j, la componente en la direcri k de la fuerza sobre  etc. | os @lculos de diamica molecular han sido muiles
el atomoj; se& en el entendimiento de los efectos producidos por la radia-
i OV (ri5) cion. Un ejemplo es la predidm dg “char?neling.”, que es el
Fi(t) = — Z fa% TJ (29)  paso de paitulas por los huecos intetanicos e interplana-
i I res; posteriormente fue corroborado experimentalmente. La
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FIGURA 9. La clase de informadin que se obtiene de urlculo de diamica molecular. En esta secuencia bidimensional se imparte una
cantidad de movimiento a ustomo en el centro de la orilla izquierda. En las primeras trayectorias se observan los intervalos de tiempo.
Todos losatomos oscilan alrededor de su pasitde equilibrio. En varios casos se observan colisiones secuenciales.

principal limitacibn del nétodo es la demanda de tiempo de  Se denominé;; la razdn de una transion del estadé al
computo, que se traduce en la restriccen el tamfo del sis-  estadoy; las razones de transiri se deben conocer de ante-
tema estudiado, en limitaam de a enefi@ inicial, o en el al- mano. La raé@n de escape total del estades

cance del alculo, puesto que los intervaldpitos de tiempo

son del orden de 10° sy dificilmente se alcanza etgimen kiot = Z kij (32)
térmico cuyos tiempos caradigticos son de 102 s. J

L Cada probabilidad de transici se supone que tiene una
7. Monte Carlo cinético distribucbn temporal exponencial dada por

Para ahorrar tiempo démputo, y asextender los &lculos Dij(t) = kij exp(—kijt), (33)
al regimen érmico, se ha desarrollado ektodo llamado de

Monte Carlo cigtico (15). En vez de seguir detalladamen-y |a probabilidad total de escape es

te la evolucbn de cad&tomo, se plantea una secuencia de

saltos difusivos entre estados del sistema. Si se supone el sis- p(t) = kior exp(—kiott). (34)
tema representado por una serie de pozos de potencial (esta-

dos), en cada pozo el sistema puede permanecer por grandes Los tiempos aleatorios se obtienen de la distribnae
lapsos, como lo indica la Fig. 10. Las probabilidades de salvalores de las razones de trangitk (supuestamente cono-
tar de un estado a otro determinan el desarrollo del sistemaidas) y imeros aleatorios:

Si se supone equilibriétmico las transiciones entre estados

son poco frecuentes y el sistema pierde la memoria en cada = _ln(m”d). (35)
paso, estableciendo una cadena de Markov. k

La implementadn del nétodo de Monte Carlo cético
obedece entonces al conocimiento de las razones de transi-
cion, que se espera sean dependientes de la temperatura 'y de
la enerda de activad@n para pasar de un estado a otro. Algu-
nos ejemplos de modalidades para estimar razones de tran-
sicion sefan: suponer que el pozo es un oscilador@mito,
suponer que la ré@n de transién depende del cambio de
enerda del sistema con la transixi, considerar que depen-
de de la proximidad a la superficie, o de la estructura cris-
talina, aplicarlo a la difusin de vacancias u otros defectos.
Las razones de transii son la esencia de la téarde es-
tado transitorio (TST), ampliamente usado en el estudio de
reacciones gmicas, asque se pueden considerar como un
empalme entre los @todos fsicos y qimicos. El ahorro de
tiempo de émputo, comparando por ejemplo con |@doui-
FIGURA 10. Estados de un sistema representados por pozos de pdos de diramica molecular, permite extender los intervalos de
tencial y una posible transimn entre estados. tiempo estudiado hasta segundos.
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8. Teorias de continuo la ener@a F; delion, y elangulo de incidencia de los iones).

Si se da el caso que cada ion incidente expulsa vaitios
Hay alteraciones en los materiales, producidos por las radignos del blanco, la superficie original va retrocediendo y es
ciones, que son claramente visibles a ojo o c&tados con-  syplantada por una generagide nuevo material. El ion in-
vencionales de microsc@ Estas necesariamente son pro-cidente a su vez se implanta a cierta profundidad dentro del
ducto de fedbmenos colectivos. Estando generalmente afuerghaterial, aumentando el volumen del material, y va produ-
del margerutil de los modelos descritos basados en colisiotiendo defectos y esfuerzos en su camino. Dependiendo de la
nes binarias, para su estudio se aplicaniésode continuo. temperatura, posteriormente los defectos se pueden recom-
Recordar que 1 mol de un compuesto contiéfe2 x 10**  pinar o migrar hacia la superficie, sobre la cual se difunden
moléculas (@mero de Avogadro), quépicamente la super- |ateralmente. Todo esto modifica marcadamente la superficie
ficie de un $lido presenta 0'° atomos/cr, que el radio de y puede dar lugar a inestabilidades que eventualmente se tra-
un atomo es del orden de uredmo de nm; estosimeros  ducen en formas como méailos, ondas u oquedades.

justifican la aproximaéin continua. Aderas, un experimen- Las excursiones de una superficie durante el bombardeo
to 1n70rmal de bombardeo por un acelerador lanza®@é a  por un haz de iones se pueden describir con variables y fun-
10'7 proyectiles/crf. ciones continuas. Como referencia para un caso elemental,

Un ejemplo es la evoludh de la superficie de urbb-  se define el plano de la superficie original como el plano
do (16,17) al ser bombardeado por iones. Junto con la er@on la direcddn = perpendicular al plano, como lo muestra la
sion ionica o “sputtering”, se observa la produatide on-  Fig. 12. Elion se desplaza en el planoformando urangulo
das superficiales al estilo de las dunas de arena en los desigreon la direcadn z. La direccon h indica el desplazamien-
tos. Son claramente observables con microscopiiwo, con  to de la superficies. En casos ras generales, la superficie
microscopio electimico, o con microscdp de fuerza @mi-  podiia estar inclinada, y potir no ser plana. Eangulo de
ca, como muestra la Fig. 11. Las longitudes de onda son d@cidenciaf puede tener cualquier valor entre 0 y*90
hastaum, y las alturas de las crestas suelen ser del orden La evolucbn con el tiempo (proporcional a la afluencia
de cientos de nm, dimensiones muy lejanas a las de procge iones) de la altura(z, y) de la superficie en fungn de
sos individuales. Si bien las ondulaciones son producto de Uas variables continuas es tema de indayacion diferentes
gran rumero de eventos individuales a nivebmiico, su des- modelos. En el siguiente modelo se ilusttamo cada pro-
cripcion se puede llevar a cabo usando aproximaciones cageso fsico puede contribuir a la evoludi de la altura de la
funciones continuas; aludiendo a una similitud, con la escalguperficie. Aqilla rapidez de variadn deh se describe como
apropiada, no s& posible ni tenda mucho sentido tratar de

. . . . 2
describir dunas del desierto egrminos de cada uno de los oh _ —vo + A(VR)? + vxﬁ
granos de arena. ot Ox?
La superficie de unidido inicialmente plana bombardea- 92 A
da por un haz de iones evoluciona por varios procesos, cuyos + Yy KV h +n(z,y,1). (36)
efectos se van acumulando con el tiempo mientras dura el
bombardeo. Uno de ellos es la efwsidnica que consiste en El primer €rmino de la derecha representa un retroceso

expulsaratomos de la superficie. La rapidez de ebosile- constante de la superficie debido a la &nsiEl segundo
pende de las condiciones del bombardge, (ni, Z2, mo,

Z A

v
<

....>

S

X
FIGURA 11. Fotografa tomada con microscopio ele@tico de FIGURA 12.Desplazamienté(x, y) de la superfici&S al ser bom-

barrido de una muestra de la al€atiTi-6Al-4V implantada con  bardeado por un haz de iones que viaja en el planf@rmando un
iones de Au de 1 MeV. La escala se indica en la barra blanca. anguloé con la direcabn 2.
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término es un crecimiento lateral no lineal que toma en cueren el absorbedor, depositando su efeeymayor profundi-
ta la adicon de nuevo material. Loétminos tercero y cuarto dad. Aunque se espera que losderenos fsicos sean los ya
indican que la curvatura, un relajamiento lateral y la #@msi descritos, su propor@n puede ir variando, con la consecuen-
superficial de la superficie en las direccioneg respecti- te variacon de los paametros. Se abre la posibilidad de otras
vamente afectan el crecimiento. Eliino de cuarto orden, aplicaciones de modificamh de superficies, aparte de la in-
propuesto por Bradley y Harperfiade la difusin superfi-  dustria de los semiconductores, como superficies de titanio y
cial, que depende de la temperatura. Té@ntagrega que la sus aleaciones, que se usan congsis.
erosbn ibnica descrita en la telarde Sigmund; tiende a ali-
sar la superficie (signo negativo). i#tima expreshn es un
término estoastico que simula que la llegada de los iones ng .
es uniforme. 9. Comentarios
La solucbn de la Ec. (36), y de muchas variantes de ella o i
que se han probado, origina ondas y otros perfiles. Es not&& Perspectiva integral presentada iaguede usarse como
ble que bajo ciertas condiciones la orienbacile las ondas Una gua para profundizar en cada uno de los temas, sin per-
calculadas depende diahgulo de incidencid. Los perfiles ~ der de vista el contexto general. Cada tema, casi cadafp,
calculados dependen del tipo de ion y del absorbedor, de @S8 sustentado por un gran acervo de inforidacjue el lec-
enerda y angulo de incidencia de los iones, de la estructurdOr interesado puede explorar con la ayuda de las referencias
cristalina y orientad@n del absorbedor, de la rapidez de ero-Y 1& informacbn en inea. Al simplificar, necesariamente el
sion, de la densidad de flujo y la afluencia de iones, de 1&/cance y la profundidad de cada temaasimitados, pero
temperatura, de la cantidad y tipo de impurezas en el absofe trab de conservar la esencia, siempre haciendo referen-
bedor. cia a la fsica detas, e indicanddrdenes de magnitud de las
Alrededor de estas ideaagicas, se han probado muchasunidades involucradas.
variaciones de la ecudii de evoludin de la superficie con El nivel de la presentagnh es de isica de posgrado, o
los experimentos correspondientes. Algunos ejemplos son:sea que se espera que el estudiante tenga nocionési-de f
ca chsica y cantica, conozca las definicioneadicas de la
= Amorfizacbn de una capa delgada superficial porfisica de radiaciones, la notaai y el significado y valor de
dafios en la zona de alcance de los iones (los semicoralgunas constantes. Paalusarse como fundamento para una
ductores se amorfizan con elfta los metales no). materia de posgrado de interamtide radiadn con materia,
o o si se @aden las faltantes que seguro el lector padentifi-
= Flujo viscoso de una capa superficial, influido por po-car Algunos ejemplos sian: aplicachn detallada de la con-
sibles impurezas. servacbn de ener@ y cantidad de movimiento, estudio de
otros potenciales amicos, estudio de defectos eflidos y
su difusbn, otras aplicaciones delgtodo de Monte Carlo,
la teoiia de erogin (“sputtering”), el fedbmeno de canaliza-
= Autoimplantacbn, o sea implantadh de iones del cion (“channeling”) en cristales, la importancia relativa del
mismo tipo del absorbedor. frenado electrnico y el frenado nuclear, la carga efectiva del
proyectil, etc. A esto se agrega usos y aplicacionéstpr
= Anisotrofia en absorbedores cristalinos que se reflejaas como implantaéh de iones, r@todos anélicos basados
en la orientadin de las ondas superficiales producidas.en interacdn de radiadin con materia, aplicaciones a ca-
pas delgadas y modificari de superficies, modificdmi de
propiedade$pticas, microelectmica y optoelectmica, etc.

Una nota nas sobre modelos, de uso habitual en estudio
= Efecto del bombardeo corticiulos de iones. de la fisica. Todos los conceptos aquencionados se basan
en sendos modelos que representan de manera simplificada
La mayofa de los estudios a la fecha se han hecho bomel fenbmeno real, con la esperanza de que la simpliffizaci
bardeando semiconductores, por la posibilidad de aplicaciggermita un tratamiento ariito que nos hace pensar que en-
nes en la industria ele@nica y para tratar de comprender tendemos el febmeno. Para ilustrar el uso de modelos, con
mejor y corregir posibles efectos negativos. Por otro lado, etus ventajas y defectos, analicemos un caso patrticular, el mo-
grueso de los estudios se ha hecho con iones deias@ngtre  delo delatomo de Thomas-Fermi, indicando los dilemas que
unos cuantos eV y decenas de keV, en donde la penttraci se pueden generalizar a cualquier uso de modelos. El mode-
de los iones en el absorbedor es del orden de unas decerasie Thomas-Fermi se usa frecuentemente como fundamen-
de nm, y aderas se cuenta con equipos adecuados, implantde para estudiar colisiones entaomos. Es un tratamiento
dores de iones principalmente de gases nobles. Se han hedasiadistico de los estados de los electrongsratos en un
pocos estudios a altas enig (MeV) y con distintos iones campo central para calcular su densidad y el potencial. No
en diferentes absorbedores. A estas altas @] coefi- se considera la estructura de capas, pero sienta las bases para
ciente de ero®in cambia, y adefs los iones penetranas  tratamientos ras completos. (1). El resultado es la propuesta

= Superficies escalonadas que afectan la difusuper-
ficial.

= Derivadas de orden mayor en la eciéacile evoludn
de la superficie.
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de un potencial que se puede reescribir en la forma convese consideran capas. Si es campo central, ¢se puede aplicar a

niente colisiones entre do&tomos, o étomos en una red cristali-
P2 na? jEl radio de Bohr (Ec. (40)) a su vez es producto de otro
xWP =23/, (37)  modelo!
o o x Sexto bpico.- Aclarar imites de aplicaéin. Esto natu-
con las siguientes definiciones: ralmente egt ligado a las suposiciones. Determina a su vez
72 hasta gé aproximadn nunerica se puede creer.
V(r)= . x(@), (38) Séptimo bpico.- Evaluar si el resultado es congruente con
lo esperado.
"= arr, (39) Octavo bpico.- El modelo de Thomas-Fermi, a pesar de
1 /3rn K2 0.885a0 las limitaciones mencionadas, ha resultado cardinal para mu-
aTF =5 (4> mee2 Z1/3 T T3 0 (40)  chas propuestas de potenciales intaratos en el estudio y

_ _ _ _ la aplicacon de modificadn de materiales [1,2,6]. En esta
Y ao es el radio de Bohr. La funtn y constituye unafunén  area, y en muchas otras, ha sido exitoso.
de apantallado al potencial de Coulomb. La cantigiad se Seiia interesante requerir a los estudiantesigied una
llama radio de Thomas-Fermi. _critica a fondo (los ochddpicos) de cada uno de los modelos
Primer bpico.- Aceptar que se trata de un modelo, una sinstydiados en la carrera. Se aprefaletucha fsica.
mulacibn del caso real. Halillimitaciones y posibles errores. Lo expuesto adtes $lo uno de muchos enfoques que se
A menudo se olvida este punto. o puede seguir al estudiar la interamide radiadn con ma-
Segundodpico.- Establecer las suposiciones y las expreteria. Otros enfoques o bifurcaciones desembocan en los re-

siones matedticas adecuadas. ¢Hay otras opciones? El mQgjtados correspondientes, &age! objetivo que cada quien
delo de Thomas-Fermi de @omo aislado es un tratamiento persigue.

estadistico de los estados de los electronggratos en un

campo central.
Tercer bpico.- Aclarar que efectivamente se ajusta al pro-Ag radecimientos

blema de modificadin de materiales por colisione$aticas,

en concepto y en magnitudes. Mi reconocimiento a Rebeca Trejo, Miguel Angel Gatc
Cuarto bpico.- El desarrollo mateatico. Es el tratamien- Luis de la Vega y Jacqueline @etas por aguantar innume-

to estadstico de estados de electrones en una caja cuadradaables debates que eventualmente me han conducido a esta
Quinto Hpico.- Valorar y criticar las suposiciones. Siendoimagen cabal del tema. Este trabajo fue desarrollado como

un modelo estddtico, ¢, para cntos electrones eddo? No  parte del proyecto PAPIIT-111717.
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