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RESUMO 

Neste trabalho apresentamos medidas de perfil de 

distribuição de ions para uma série de elementos (29‘Zi;:.03) 

implantados a diversas energias entre 10 a 390 keV em 

Silicio amorfo. Estas medidas são comparadas com os novos 

cálculos de Biersack e Ziegler. Para altas energias (E>70 

keV) observa-se que as predições teóricas apresentam boa 

concordância com os dados experimentais. Nas energias mais 

baixas encontramos diversos casos onde as medidas são 

fortemente subestimadas pelos cálculos. Mostramos que tais 

diferenças podem ser atribuídas ao recentemente observado 

efeito Zl  para Oscilações em Alcance de Tons. Os dados 

experimentais são analisados comparando-os com cálculos de 

alcance baseados em simulações de uma diminuição da energia 

de interação durante as colisões atómicas de baixas 

energias. Esta aproximação é fenomenologicamente relacionada 

com modificações nas distribuições de carga durante as 

colisões. Os resultados obtidos apresentam uma melhor 

concordância com nossos dados experimentais e com a grande 

maioria dos dados de alcances de baixas energias em alvos de 

Sillco existentes na literatura. 



ABSTRACT 

In this work we present range profile measurements 

for a series of elements (2W,Z1 83) implanted from 10 to 390 

keV in amorphous silicon. These measurements are compared 

with the recent Biersack-Ziegler calculations. While the 

theoretical predictions are in good agreement with the high 

energy (E>70 keV) range data, the low energy results for 

several elements are strongly under-estimated by the 

calculations. We show explicitly that these differences are 

ascribed to the recent observed Z1-Range-Oscillation effect. 

We perform range calculations simulating a decrease of the 

elastic interaction at low energies. This approach is 

phenomenologically related with modifications of the charge 

distribution during the collisions. The results obtained 

show a better agreement between the calculations and the 

great majority of the existing low energy experimental 

ranges in silicon substract. 
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- Introdução 

O estudo da intera0o de ions com a matéria ini 

ciou-se há 137 anos com as observações de Marie Curie sobre o 

comportamento da radiação alfa (núcleos de He). Os 

fundamentos teóricos deste campo foram estabelecidos por 

pesquisadores como N. Bohr, H. A. Bethe, E. Fermi, F. Bloch, 

O. B. Firsov e 3. Lindhard. Inicialmente, devido ao grande 

interesse nos fragmentos de fissão nuclear, -foi dada maior 

Onfase para o entendimento das interaçbes de altas energias. 

Com  o desenvolvimento das tecnologias de implantação e de 

análise de materiais com feixes de Ions, ocorrido nas 

últimas duas décadas, o estudo das interações para energias 

na ordem de Frações a centenas de keV tornou-se de grande 

interesse atual /1,2,3/. 

A técnica de implantação iÓnica trata da dopagem e 

modificação de materiais através do bombardeamento com ions. 

O regime de implantação abrange um intervalo de energias de 

aceleração dos lons entre 100 eV a cerca de 2 MeV e 

tipicamente dozes de implantação entre 101'3  a 101" ions/cm. 

Como exemplos de aplicações tecnológicas temos a dopagem de 

semicondutores na indústria de microeletônica /1/ e a 

melhora da resistOncia de superfIcies metálicas ao desgaste 

por atrito e por corrosão que são propriededes de 

grande interesse para a indústria. Além disso, estudos sobre 



efeitos relacionados ao bombardeamento de Ions, tais como 

fragilização de materiais /4/ e a erosão de superflcies /5/, 

são de fundamental importància para a indústria espacial e 

para tecnologias como a de reatores nucleares. 

Neste trabalho apresentamos um estudo sistemático 

sobre a distribuição de partIculas implantadas em alvos de 

sillcio amorfo. Este estudo faz parte do programa de 

pesquisa sobre alcances de lons atualmente em 

desenvolvimento no laboratório de Implantação Ionica do 

Instituto de Física - UFROS. Vários resultados parciais 

foram recentemente publicados /6-11/. O texto a seguir 

consiste, em parte, numa apresentação organizada destes 

resultados, onde alguns tópicos introdutórios são 

acrescentados com o objetivo de facilitar a leitura, mas sem 

esgotar os assuntos e também evitando demonstrações que se 

encontram em textos especializados. Neste sentido são 

apresentadas as referOncias mais atuais que expõem os 

tópicos em questão. 

Previsões sobre a distribuição de ions implantados 

em sólidos envolvem considerações flsicas bastante 

complexas. A figura I.1a ilustra um perfil de distribuição 

longitudinal em termos da concentração de Ions implantados 

em função da profundidade de penetração no alvo. A dispersão 

das partIculas mostra claramente a natureza estatistica dos 

eventos que ocasionam o freamento dos Ions. Como qualquer 



distribuição, a 	concentração de 	:tons em 	função 	da 

profundidade pode ser parametrizada em termos de seus 

momentos, onde os principais são o alcance projetado Rp, que 

corresponde a profundidade média de penetração dos lons, e a 

largura do perfil de alcance ARp, que corresponde ao desvio 

padrão da distribuição (ver fig. I.1b). 
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Fig. 1.1 - a) Distribuição tlpica de ions monoenergéticos 

implantados em alvos sólidos. b) Parametrização da 

distribuição em termos da profundidade média de penetração 

(Rp) e do desvio padrão da disrtibuição dos átomos 

implantados (ARp). 

A forma final da distribuição das particulas 

implantadas depende de vários processos dinâmicos 

inter-relacionados. O freamento de um íon é um processo de 

absorção de sua energia cinética pelas particulas da amostra 

alvo e tem como últimas consequências o aquecimento do alvo 

e a criação de defeitos na estrutura do mesmo (vacâncias, 



intersticiais, etc). Tanto calor como defeitos acarretam a 

ativação de processos de difusão que podem influir 

significativamente na forma final do perfil de distribuição 

dos ions. Um outro exemplo é a erosão superficial dos alvos, 

causada tanto processos balísticos como témicos, que também 

pode acarretar consideráveis modificações na distribuição 

dos íons. Além disso, os próprios íons implantados, a medida 

em que a implantação vai se processando, acabam por 

Modificar a composição do alvo, fato que pode alterar a taxa 

de freamento das partículas ainda por implantar e também 

deve ser levado em conta. 

As teorias para cálculo de distribuição de ions 

implantados tratam do problema de forma simplificada. Não 

são consideradas a modificação dos alvos nem a difusão dos 

dopantes. A Onfase está nos mecanismos de troca de energia 

que promovem o freamento dos íons. 

A física do freamento de íons pode ser resumida em 

termos de dois processos de transferOncia de energia: 

colisões entre ions e os núcleos atômicos e entre íons e o 

sistema de elétrons do alvo. As colisões nucleares são 

tratadas classicamente especificando-se um potencial de 

interação entre as partículas. O regime de perda eletrônica 

é bem mais complexo, devem ser consideradas interações 

coletivas fon - elétrons do alvo bem como o estado de carga 

do lon, que varia com a velocidade. Embora ambos os 



processos sejam relacionados, pois o potencial -de interação 

das colisões nucleares depende fortemente da blindagem e das 

interações entre os elétrons do ion e os do átomo alvo, cada 

um dos regimes predomina em regiões de energia diferentes 

. podendo seriam estudados de forma aproximada como se fossem 

independentes /12-14/. A figura 1.2 ilustra as curvas de 

."poder de freamento reduzido" (proporcional a energia 

perdida pelo ion por unidade de caminho percorrido) para os 

regimes eletrônico (Se) e nuclear (Sn) como função da 

energia. A escala de energia está expressa em termos de uma 

variável adimensional de escalonamento E -E.E., onde E 

corresponde a energia cinética do lon e K é uma constante 

caracteristica do sistema 1on alvo que depende apenas das 

massas e números atómicos dos átomos envolvidos (ver cap. 

11). Assim, por exemplo, para 1ons de Bi e Li acelerados a 

100 kpV dentro de alvos de Si temos, respectivamente, 

E=0,072 e E=19,0. Para qualquer sistema, de forma 

aproximada, o freamento nuclear tem seu máximo em torno de 

E=0,4. Para E>2 o freamento eletrÔnico começa a prevalecer e 

tem seu máximo no intervalo 10'2<£<104. O poder de freamento 

eletrônico apresentado na figura corresponde a valores 

calculados considerando-se 1ons de Ar em matriz de Si. 

Embora as contribuições das interações nucleares 

sejam significativas apenas no intervalo de baixas energias 

da região 1 ( ver fig. 1.2), sua importáncia pode ser 

avaliada observando-se que, além do perfil de concentração 



de dopantes, o perfil de danos estruturais, a erosão de 

superficies e o retro-espalhamento de 1ons são processos 

basicamente governados por tais interações. Neste sentido, 

em qualquer estudo da interação de particulas energéticas 

com a matéria, os potenciais que descrevem as colisões 

nucleares - que serão mais propriamente referidas COME) 

colisões atômicas - desempenham um papel fundamental. 
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Fig. 1.2 - Poder de freamento eletrônico (Se) e nuclear (Sn) 

em função da energia reduzida " " (ver texto). 

Modelos estatIsticos (baseados em modelos atómicos 

de natureza .estatIstica como o de Thomas-Fermi) 	para 

potenciais interatómicos 	/15-17/ tem 	sido 	largamente 

empregados 	nos 	cálculos 	de 	freamento 	nuclear 	e 

consequentemente nas predições sobre a distribuição dos lons 

implantados e dos defeitos produzidos. Contudo, nos últimos 



anos, tanto estudos experimentais como teóricos /18-22/ tem 

mostrado que nenhum dos modelos de natureza estatistica 

proporciona resultados satisfatórios. Mais recentemente, 

Biersack e Ziegler desenvolveram um novo "potencial 

universal" que, junto com um poder de freamento eletrônico 

mais refinado, tem proporcionado predições de Rp e 4Rp em 

boa concordância com um extenso conjunto de dados 

experimentais previamente publicados /14,23/. 

O presente trabalho apresenta uma sistemática de 

medidas precisas de Rp e ARp para uma série de lons 

29 Zl 83 implantados em alvos de Si amorfo (ver tab. 

111.1), realizadas com o objetivo de testar as predições 

baseadas no novo potencial de Biersack e Ziegler /23/ e num 

poder de freamento eletrônico derivado semi-empiricamente de 

dados experimentais com base nas correlações entre o poder 

de freamento eletrônico de 1ons e suas respectivas cargas 

efetivas, que são estimadas pela teoria de Brandt e Kitagawa 

/24/. Os ions foram implantados a diversas energias entre 10 

a 390 keV correspondendo a um intervalo de 6x 10-- -( <1. 

Trata-se de um intervalo de energia onde há uma grande 

predominância do freamento nuclear (ver fig. 1.2) e para o 

qual não existem muitas medidas sistemáticas de alcances. 

Por outro lado, trata-se também de um intervalo de energia 

onde recentemente foram observadas anomalias nos valores de 

alcance projetado para 1ons implantados em alvos de silicio 

/25-28/. Tais anomalias são consideradas como uma 



manifestação de caracter/sticas peculiares das colisões 

atômicas e aparecem como oscilações nos valores de alcance 

projetado quando se compara diferentes lons implantados com 

energias escalonadas em termos de um mesmo e. Este efeito é 
denominado de efeito de oscilações ZI  (Z1  indica o número 

atómico do íon). Neste sentido, o trabalho também apresenta 

um estudo sobre o comportamento do efeito ZI  como função da 

energia de implantação para os diferentes elementos. Este é 

um campo de pesquisa ainda em aberto e uma das contribuições 

do presente estudo é a de apresentar uma análise 

fenomenolégica do efeito Z1, indicando direções que possam 

levar a uma maior compreenção do problema de colisões 

atómicas a baixas energias. 

Do ponto de vista aplicado também há um especial 

interesse no estudo de alcances de lons em silicio. A 

implantação iónica representa uma etapa crucial para a 

fabricação de dispositivos de microeletrÓnica, sendo 

fundamentais o conhecimento do perfil de dopantes e o perfil 

de danos com boa precisão para determinar as caracteristicas 

de uma junção. Além disso, existe um crescente interesse na 

fabricação de dispositivos com integração em alta escala 

(VLSI), cuja produção deve empregar processos de implantação 

a baixas energias e/ou implantação por recuo, que são 

processos basicamente governados pelas colisões atómicas. 

Neste sentido o presente estudo contribui com resultados 

experimentais originais e introduz modific.açbes nos cáculos 
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teóricos que proporcionam uma melhor concordância com as 

Finalmente, pode-5e acrescentar que até mesmo o 

freamento eletrónico na região de baixas energias poderá ser 

melhor entendido se houver uma maior compreenção das 

interações nucleares. 

Os aspectos experimentais do trabalho são descritos 

no capitulo III. No capitulo IV, os resultados de Rp e 4Rp 

são analisados comparando-os com predições teóricas baseadas 

no novo potencial universal proposto por Biersack e Ziegler 

e no freamento eletrônico derivado da teoria de Brandt e 

Kitagawa. Os capitulos II e V apresentam algumas informações 

respectivamente sobre cálculos de alcance e poder de 

freamento, e sobre o efeito Zi, acrescentadas com o objetivo 

de fornecer subsidios para a discussão dos resultados. 

Finalmente, no capitulo VI, o efeito Zl  é discutido 

analisando-se os resultados experimentais em termos de 

modificações na região do potencial universal que descreve 

as interações de baixas energias e, nas Conclusões, são 

resumidos os principais resultados do trabalho. 



II - Cálculos de alcance e de freamento de íons 

11.1 - 	Introdução 

Atualmente existem muitos algoritmos para o cál-

culo de alcance e perfil de distribuição de dopantes (por 

exemplo, ver refs. 29-35, que relacionam os mais recentes). 

Os resultados dos cálculos dependem basicamente dos modelos 

adotados para descrever as interações que ocasionam a perda 

de energia dos ions. Contudo, tais resultados também 

dependem das aproximações utilizadas nos algoritmos. Neste 

capitulo apresentamos uma breve introdução aos cálculos de 

poder de freamento e de alcances de ions em sólidos, 

enfatizando apenas os aspectos explorados no trabalho. 

11.2 - 	 algoritmos para o cálculo de distribuição de 
particulas implantadas 

Existem duas considerações estatisticas embutidas 

nos cálculos de distribuição de particulas implantadas. 

Primeiro, a perda de energia por unidade de 	caminho 

percorrido pelo lon num certo meio (dE/dR) pode 	ser 

calculada em termos de uma média considerando todas as 

possíveis interações do ion com o meio ponderadas pela sua 

probabilidade de ocorrOncia. Segundo, como consequOncia das 

colisões atómicas, as trajetórias dos ions não são 

retilineas, ocorrendo deslocamentos com componentes laterais 
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que obviamente resultam em perdas de energia mas não 

contribuem para a profundidade de penetração da partIcula. 

Dai a necessidade de computar valores médios para a projeção 

do deslocamento na direção do aumento da profundidade, o que 

é geralmente expresso em termos de uma função Yp(E) 

denominada fator de progeção. Assim, os alcances projetados 

resultam diretamente dos fatores de projeção Yp(E) e da 

perda de energia por caminho percorrido dE/dR como em II.1. 

0 

iggc.)=.) Y?(E)/( GtotR) E 

Os detalhes do perfil longitudinal da distribuição de lons 

como a largura do perfil (4Rp) e os demais momentos da 

distribuição resultam da dispersão em torno da média dos 

valores de dE/dR e Yp(E). 

No presente trabalho foram utilizados algoritmos 

desenvolvidos recentemente, porém amplamente divulgados na 

literatura, denominados TRIM (TRansport o+ ions in Matter) e 

PRAL (Projected Range ALgorithm). 

O TRIM /14,34/ realiza simulações da trajetória 

dos íons com base no método de Monte Carlo, supondo alvos 

com estrutura amorfa. O perfil de distribuição dos ions 

implantados resulta do acúmulo de um número estatisticamente 

significante de casos. Trata-se de um instrumento JJ cálculo 

bastante poderoso que tem como parãmetros fisicos de entrada 

os potenciais de interação das colisões atbmicas e os 
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valores de freamento eletónico. COME) salda o programa 

fornece o perfil longitudinal e lateral da distribuição de 

particulas implantadas, o número de particulas 

retroespalhadas, o perfil de danos estruturais (vacâncias e 

intersticiais) e o perfil de deposição de energia. Algumas 

versões do programa também permitem o cálculo de erosão 

superficial do alvo e de misturas decorrentes de efeitos 

ballsticos para alvos não homogOnios. Uma das grandes 

vantagens do TRIM está na possibilidade de especificação dos 

alvos em termos de composição e distribuição dos 

componentes. Nas refs. 36 a 39 apresentamos exemplos onde o 

programa prev0 com bastante exatidão o perfil de 

distribuição de lons na interface de sistemas de duas 

camadas. A principal desvantagem deste algoritmo está nos 

altos tempos de processamento necessários para acumular uma 

boa estatistica. 

O programa PRAL /14,34/ baseia-se na determinação 

de fatores de projeção supondo um comportamento difusivo 

para os cosenos dos ângulos que especificam a deflexão das 

particulas em relação a direção de incidOncia. Esta 

aproximação pode ser derivada de soluções da equação de 

transporte de Boltzman para particulas aceleradas em meios 

infinitos e homogOnios /40/. Os parâmetros fisicos de 

entrada são os poderes de freamento nuclear e eletrônico com 

suas respectivas relações de dispersão em função da energia. 

Como resultados são fornecidas tabelas contendo diversas 
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informações sobre o perfil de distribuição das partículas e 

o perfil de perda de energia dos íons. A grande vantagem do 

PRAL está em sua simplicidade, podendo ser implementado em 

calculadoras de bolso. Contudo, o algoritmo tem sua 

aplicação restrita à meios homogénios e infinitos. 

11.3 	Poder de freamento eletrônico 

Os principais avanços e esforços para um entendi-

mento global dos processos de perda de energia de íons em 

sólidos foram recentemente revisados por S.A. Cruz /13/. As 

energias envolvidas no presente estudo situam-5e num 

intervalo onde o freamento nuclear contribui tipicamente com 

mais de 80% do freamento total. 

Os fundamentos teóricos do freamento eletrÔnico 

para tais energias - e para toda a região I da fig. 1.2 

derivam de dois modelos: i) o modelo de Lindhard /41/, que 

descreve a perda de energia através de interaçbes 

coulombianas entre ïons e elétrons considerando as 

propriedades do meio em termos de sua resposta dielétrica. 

ii) o modelo de Firsov /42/, que, durante as colisões 

atÓmicas, pressupõe a formação de orbitais 

pseudo-moleculares e descreve a perda de energia em termos 

da variação da quantidade de de movimento média dos elétrons 

(proporcional a velocidade de translação do elemento ao qual 

o elétron esteja ligado) quando estes passam para a regiâo 
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, de influencia do ion (em movimento) para um átomo alvo (em 

repouso) e vice verça. Ambos os modelos preveem um poder de 

freamento que depende linearmente da velocidade do fon 

(Se Embora este comportamento seja 

experimentalmente amplamente confirmado, a concordância com 

dados experimentais só é obtida através de considerações 

empiricas ou semi-empiricas baseadas em medidas precisas do 

freamento eletrÔnico de ions em lâminas finas. Além disso, 

os alvos semicondutores apresentam uma exceção, pois uma 

extensa análise experimental mostrou que o freamento 

eletrÔnico nestes casos depende mais fracamente da 

velocidade (Se oc v0.7n), 

Os valores para o freamento eletrÔnico empregados 

nas versões dos programas TRIH e PRAL utilizados neste 

trabalho resultam de uma abordagem bastante pragmática do 

problema (ver ref. 14 para maiores detalhes): 

i) Há um.,grande suporte experimental /43/ mostrando uma 

forte correlação entre o poder de freamento eletrônico (Se) 

de lons e suas respectivas cargas efetivas (7*). Assim o 

freamento de Íons pesados pode ser expresso em termos do 

poder de freamento de prótons como 

Se(ion) 
, * 

Se(prótons) 

ii) Estudos recentes /24/ evidenciam que o valor mais 

11  apropriado para a carga efetiva dos prótons é 	,  
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Por outro lado, valores precisos do poder de freamento 

eletrônico de prótons podem ser obtidos com base em médias 

considerando extensas compilações de dados experimentais 

iii) As cargas efetivas dos ions são calculadas com base na 

teoria de Drandt-Kitagawa /24/, que concorda razoavelmente 

bem com evidOncias experimentais. Para ions com velocidades 

mais baixas a concordância se dá por meio de ajustes 

empíricos /14/. 

A base experimental para as correlações descritas 

acima deriva de medidas no intervalo de energias onde o 

freamento eletrônico depende linearmente da velocidade do 

íon (região 1 da fig. 1.2) e onde o freamento nuclear possa 

ser devidamente descontado ou até negligenciado. Nas 

energias onde ocorre o predomínio do freamento nuclear a 

situação é peculiar. Em primeiro lugar, como as perdas de 

energia medidas correspondem ao poder de freamento total, 

informaç:les sobre Se só podem ser obtidas após o devido 

desconto das contribuições de Sn, que obviamente dependem do 

modelo de potencial utilizado para descrever as colisões. 

Além disso, experimentalmente, tais medidas são 

problemáticas. A grande maioria dos dados experimentais é 

obtida de medidas da perda de energia para lons atravéssando 

filmes autoportantes. Medidas de poder de freamento a baixas 

energias requerem o emprego de filmes muito finos, onde são 
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grandes os erros devido a dificuldades na caracterização dos 

Filmes (impurezas e não uniformidades) e devido a penda da 

natureza estatlstica do processo de freamento. Como 

consequencia, nesta região de energia existe um menor número 

de trabalhos experimentais e os resultados apresentam 

grandes dispersões entre si. O procedimento de cálculo de Se 

descrito acima considera que as correlações emplricas 

obtidas nas energias onde o freamento nuclear é pequeno 

permaneçam igualmente válidas para energias mais baixas. 

Trata-se, portanto, de uma extrapolação de caráter 

heurlstico. Entretanto, O suporte de diversas evidencias 

experimentais sugere que os valores assim obtidos 

representam aproximações adequadas para o poder de freamento 

eletrônico /14/. 

11.4 - 	 Freamento nuclear 

Por freamento nuclear entende-se a perda de ener 

gia cinética por caminho percorrido (dE/dF) resultante de 

colisbes entre a particula (Ion) e os núcleos dos átomos que 

compj5em o alvo. As colisões são consideradas, 

simplificadamente /12c/, como elásticas e binárias, sendo 

descritas classicamente através de um potencial de interação 

resultante de forças centrais. Os principais esforços e 

avanços nesta área concentram-se na obtenção de melhores 

potenciais de interação que, consequentemente, proporcionam 

prediçbes mais apuradas sobre processos como os de erosão de 
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super+Icies, criação da 	dar! 	 sobrc 	D perfil 	de 

distribuição das particulas. As referOncias 14, 22 e 45 

apresentam discussões atuais a detalhadas sobre o assunto. 

Em decorrOncia das consideraOas feitas acima, 

fre;:-kmenLo nuclear pode ser expresso como 

s„ (E) 
cI 	

(ET] dcr 	AeNt (e/21 a rrp 
R 	 6h114842)1  

o 

(11.2) 

onda a primeira igualdade define poder de H-eamento nuclear 

5n(E), sendo N a densidade atômica do alvo. Na segunda 

igualdade Sn(E) é equacionado em termos dá energia cinética 

tr ans~ erida por  colis'ão T, considerando'se todas as 

colisUes  ponóoradas pOY sva 	densidade 	de 

|`robabilidade Cie... Por fim, 	I-  r 

equa'~~ ionados 	C:1 1.':".' 	acordo 	1..; tri 	o 	fk 	 para 

colisões binárias 	/46/, onde 	MI 	H, 	correspondem 

respectivamente as massas do ion e do átomo alvo, E é a 

efleryia cinética       d(:-.) 	1. C311 antes 	C.1 a. C: O .1. ti. '::::;',±...r: .., 	io 	át.c....mo alvo 	(.!? 

considerado 	ao 	repouso), 	o 	c. c...--y- ,..:,:.: p ,-.:m,:ii- 	,--3.0 	âncili...k 3. i.-.) 	cif? 

,..--:-...:51..):::-, l. ;.).:Rin,...y.1., ti o 	ri ,...., 	sistema 	... ,.::.'l 1 I.. I.  . 	cio 	111,...:::, ::,:::1 	.....' 	1..' 	i.. '....' 	r) 	par âmetro 	da 

da co:Li 	Como a energia tr,v . iH1  - 

I 	 • 	'a.C) 	t • ' aLravé 	 e, 

II.2 contem a equaç 	 rajc \ úria a s 

centrais  

o. 
_11

4.  \dm  „ e(E,r) = 	2-1 1) cinin-[i- -rma  mitt,*,(4.2 ) 	' Ro 

! do  



onde r é a distância entre o inn e o átomo espalhwIrJr e 	a 

distância de maior aproximação das particulas (E, MI , [1:,, e 

p são os mesmos de II.2). 

Embora conceitualmente símples, o cálculo de Sn(E) 

apresenta dificuldades pois só ex istem soinçOes anallticas 

da integral 11.3 para casos particulares de potencial /46/. 

As refurrf2ncias 47 a 50 relacionam alguns trabalhos recentes 

tratando da ob1enção de aproximaç1jEs analIticas ou de 

métodos de reEorrencia numéricos para II.3. 'Tais trabalhos 

exemplificam o interesse atual em cálculos apurados e 

numericamente eficientes de II.3 com vistas a aplicaOes em 

programas como o TRIM. No entanto, como ia enfatizamos, o 

problema '1".Sice hásico consiste na dete) minação do potencial 

de interação, flue pode ser (..-_preso como 

z, z, 	cá (n) /11. 	 (II.4) 

onde 
	 correspondem respeclivamEnte aos números 

	

e.) 	 átomo 	 • 	1u 	 ))))). 

(11 •-• -)i 	• 	)1:) 	inI. 	(:)11)1 	 F1)1 ) 	 p r 	• • 	os 	ef eitos  

blindagem e das interaçbed envolvendo us c.d.ótrons de ambas 

as particulas„ 

O formalismo mais empregado ne,),:1(.),  campo deriva dos 

trabalhos  d e H.). sov /51 , )arff  

/12c/. Estes autores mostraram que, coai base no modelo 

atC.3mjco de Themas-Fermi, função 0(r) pode assumir um 



01_1 sc j a ,  a mesma foro ~ funciuoal pode 

representar o termo 	de blindagem 	O para 	potenciais 

interatômicos englobando todas as combinaç.os de elementos - 

quando expressa EM 	Lermus de Uffl,...‘ 

x-./a, sendo UM parâmetro 	 ao cumprimento de 

blindagem dos poLenciais atômicos.) dependente apenas de 7:1  e 

equa(z.:::"io abaixo mostra a expres::,No de a sugerida por 

Lindhard et ali /12i::/:, onde 	 cri/responde ao raio 

de bohr o 	1  e 	tem o ,..::•igniTieado usual: 

= ois 15 3 a..Azp 4 ;2/3)312- 
	

(II .5) 

Em decorrOncia deste Tato derivou-se rela4.- Nes 

ditas "universai" para o ângulo de espalhamento 11.3) 

e (i puder de rreamento nuelear (eg.II,2). [ais relaçbus são 

em Lermos de vilúrlveis adimencionais (resultantes 

da análise de similaridade realizada por Lindhard et ali 

/12cf) denominadas coordenadas reduzidas energia e 

per LM- 	 coordenadas 	definidas COMO 

= E---  a md 	z,e4 (A11,+ M t ) 

f 	rR fhi ir a_4 " M1(m 4 mi) (I[. 7) 

Nas expressÚes acima E corresponde a energi a do ïon, e é a 

carga do eletron, M; e 7; correspondem respectivamente a 

massa e número atômico do ion (1,-1) o átono alvo , R é 

a distância percorrida pelo Ion dentro do alvo e a esta 

deFinido na e4. 11.5. 
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A energia reduzida E., como já mencionamos na in-

trodução, proporciona um escalonamento dando uma clara idéia 

sobre o regime de freamento para um certo sistema Íon-alvo a 

i.e- 	dada 	cnerg ia. 	 (..1 	da 	de 	percurso  

proporciona um escalonamento equivalente para o poder de 

freamento 	do 

)m) 	(E 
S e)=- (£/A 	L5,,  

r, (  

e para alcances totais, através de 

(II. 8) 

o 

= 	/s ,„(E) 

Obviamente tais rel açbes são "uni 	 apenas para o 

regime de freamento nuclear. 

Estas idéias, pur intr,dozirem uma grande 

)1 	 c: off) a 	 t ). 	• 	pcssibi]idudes  

de poteneiais binários para uma única 

o Leste e o desenvolvimento de "potenciais universais" que 

rogitem em previsões teóricas em boa cencordância com dados 

ex perimentais.  

11.5 	O potencial uni versal de Di er 	 egl er 

O potencial universal de 	 /14/ foi 

concebido com base nas idéias de escalonamento apresentadas 

acima. Os autores utilizaram mais de 500 potenciais binários 

o emprego cie d 	 ot.: On 1 	cie 

Ha/ iree-Fock. As ref 	 ao/ e discutem 

as 	:i ri i 	 póteses e r.3 r O >f. 	 cpotidas nos cálculos 



de 	 cyi, 	 f G:1- E. LIE:, 	como 	potenciais  

individuais ou 	r.  e ia 1 :E st 	11 o(:3 (...J (E 	e lV 	apresentamos    	um 

resumo 	priocipais 11 :E pci)t. 	 ; 	cál^,los e tamb ém  

exemp l 	omparando o petencial uoi vers~ í  

Zieg ler C.. 	 C.,  para cn/isÓcs entre átomos 

ele Au e Si 	O escal 	 s 

realïsticos foz ot imizaúo " 	 cri r friE'l 1.1.) 

et e. 	j.ndag'xo a ,  resuitaodo ! I I..I111•:-A nova defir. i ~~o  

a_ 	o l sgs--.3 a ‘,/( foi"  "V a°:") 	( 
1:23  curva que representa 	O comportuo,n`Lo médio 	destes  

,1 	 do ajustu ti 	11 	 "t: C a 

de if  termos exponnociais) foi ) 

(Jc..1„ 	II. 10) .  

v( n) = z, zz. 	162,t(n/A0 tve) 

-3,L)t 	-05,923X 	-°, 41022X 	-0/20/6X 
(X)n  = 	II C 1- 0/ 5'09? e 	f• 0/ Z102, e 	vingq. e 8Z. 

fi gura II.1 ,iá uma 1,■(".1.:-::.; clar ~ do 	escalonamento  

1 	f‘s.2 	ds 	;) 	: 1 , 1 â,!,' 	! • 	I )■..l 

t 	t 	C:ti") i; 	I 	111 . 1, ,  .1 	1 

às 	fuo ~ ões 	de 	:1. :i. I ■ (::1 	In 	d ~s 	524 	1,:e" 	' (::: 21. 	calculados  

(que passa aproximadamente pe lo ceotru co/ 'junto  das 

fun ~Óes de "J. r "real  'Li ur,as mi.; use,  tio 

blindagem  

1. 	, 	 / :1 	„ 
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Fig. II.1 	Func,:bes de blindagem 	para os 500 potenciais 

realisticos escalonados em termos da constante de blindagem 

a definida na eq. 11.9 (região escura), cxpressas em função 

da distancia reduzida 	 Devido a sobreposição das 

curvas não 	 ...., 	acta 

apl.- 	 no ce' )Lro d 	 ura. 	curvas 
tracejadas 	O Y" r .  '.:51.3 (f.) I) 	 mais   
conhecidos /14/, 

1..1 poiencial 	Voz é 1:1 mai 	: 	 C...1"i CS :1 	uni- 

versal propote Al ém 	, como mostra a 

fig. 11.2, comparando  0,, z  com as funces de blindagem 

reiacionadas com os r) c.) 	iais 	 conhecidos 

(111E.. umaextensa 

compilaçào de pot en i 	 1. 1-  1 1.. 	 Em termos de 

desvios quadráticos definidos como 

1 

= 	[ (95 tX) - Nã)/ (X;i] 
ft" / 

OS resultados st(c) 4232 para o potencial de 11u~;  4-142 

para Len-jeusen, f=7.1 para Kr-C (potencial calculado para 

eutre átomos de Kr o C) e 4=4,L para 	Testar 09 

limites de validade 
	 portaoto ,  viria 	óbvia 

àFi ~ 	 c: a 
	 além úisso, 	um 	5 À. 1 	 ci 	mais 
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amplo. Devido ao melhor escalonamento 

comprimento de blindagem definido em II' 9, trata-se também 

de testar os limites de validade da idéia de escalonamento 

universal. Tais aspectos ser'ão discutidos uos capitulos IV a 

VI. 

II I 

Fig. 	11,2 	Comparac,:No entre 	 de blindagem 

derivadas de potenciais empirÁcos 	 e as 

cor respondentes 	aos po 	 de 

Biersack'Ziegler 	(a), 	Molim -e 	 ) 9 

SommerTeld (d), e o potencial 	 calculado para 

colisões atònücas entre Kr e C 	(e), r(apr--....sentados por uma 

curva coHt.iirida /57/. 



III - VWE31HINTO EXPERIMENTAL : Implantação e medidas do 

Perfil de Alcance dos ions implantados 

A 	Uk 10 dois aspectos a serew CA.j lithH-ades para 

que a situaço experimental se aproxime das idealizações 

contidas nos cálculos de alcance. Primeiro, o meio no qual 

os ions são implantados deve ter 	 amorfa e Sou 

poder de 'iriv.,,mr,,,rito não pode apresentai- ;:-.,:, ilificaçiJes 	durante 

e após a implantação. Segundo, o perfil ne alcance dos ions 

não deve se modificar por influencis do processo de 

implantaço (via pulverização da superflcie por ex emplo), 

das medidas de alcance ou devido a difusão das particulas 

implantadas. Neste capitulo descrevemos o preparo das 

amostras e o procedimento de medida do perfil de alcance. As 

soluções adotadas resultam de um compromisso entre a 

necessidade de satisfaz er as idealizaçes teóricas, 

dos 	I- 1...U0 C..? f 	 da 	técnica de medida E? 	o '5 

r 	 difica 	dos  

111.1 - Os alvos de silicio 

Os alvos de silicio 	 no presente traba- 

lho foram obtidos de iminas mon - ists).lsi.rias orientadas na 

direção (10()), tipo p, fabricadas pelo método Czochralski no 

iNSTiTiJTC: 



Laboratório de Microeletrônica da Escola Politécnica da USP. 

Tais láminas são submetidas a polimento eletroquimico e 

apresentam baixIssimos niveis de impurezas (tipicamente da 

ordem de 2:4101" átomos/cm de nideniu e ;Iveis bem menores 

para o dopanto E demais i.ipure.zas /59/). densidade atômica 

das lâminas é de 5.0x10 	átomos/em'''. 

As amostras 	submetidas a l-impeza quimica para 

	

c:. cJr -J1- 	cies 	superficiais  

de microeletrònica. O procedimento 

uti.lizado para a limpesa das amostras esia listado no 

apendice I. Como resultado são obtidas superficies limpas e 

com uma 	ri a. Cl e de óxi do estimada ELO t". Lr- no de 1e) 	/59/. 

Os alvos 	zmorfizados 	 deament o  

! 	rutilizando 	se 1...) 	C) 	 HiuOncias 

diferentes, combinadas de modo a produzi/ uma camada amorfa 

	

b em maior que o a 	 uns 	serem 

na ini:•.1.1.1-1.z de 	Si 

possi`,is. As fluéo 	 am estimadas 

nos 	valores 11) 111 I /'ecessar,.`s 	para amortizar 

Siliciu e de 	(..ir • tabelados na raH 	„ Em .t...0,chis. 	00 

casos 	 fluOncias 
	

totais ouoca 	ultrapassaram 

átomos/ cm~ as máximas C: 1.3 /1C. 	 Ie c)r 	excederam a 

0,2 at% 	A 	d 	 é 	estimada 	E.-?fT1 

/14/.  



111,2 - Implanta0es 

As implal.ita0es foram 	 utilizando-se O 

implantado de ions • Enqineerinq 

	

.■  Iostituto 
	

Durante as 

i r" ! - -::: 	I. n:,,: ,..-.. : :::- ,, 	realizadas 	i:: 	t. i....:-..rn r.:.•-•.' I-  i:•:k I.: I 1.I.  , À 	::.1 iI , J 	, s.•:--...1)1. e ,.; 	i::) 	1::)r- e=.5,:lci 	11,3 

câmara de a1 vos se Manteve menor 	que 5.....10-'-' Torr e ao 

intensidades de .feie próimas de 0,1 m..nio'2  para PV:i.1:. 	I .t 111 

i.-::::'::.--.. 	: 	..-.,..::',..--:: ! 	'' ',.:: 	:). (HL! i.:::,,:.:: 1. iiii..') ) 1: C. 	da'.:: 	:::1.1:1 ,..f, ':'::-. 1...! • ,•:?.:::::: .: 

Em alvos pré amor 	 _ ,ente não existe a 

p i• ::::",-:.:, L 	I...) - I 	''. 	:i. 	,.; .A , 	t.-.' 	,.1....)•::::. 	;. (:-., !..1':::', 	,.... :.:"t 11 ,...) .', 	:', 	*:::.'. ar 	(:...:., is, 	(.1-sic.:),' 	! 	,:,,,, 	'i s ; 	C., 	(...:i(.,:., 	:il i.:)1)":::: 	•.: 1:.-..1-i t.'.1' 	(:) 

1...:1: :' 	• • , ::"., 	, 	::' 	: 	i. :::-, ... ,:::.'!'i 1...: (...:::: 	entre 	(.:3'....::- 	j:).1. ..-:!1 ii..::,  .:: 	, .: i' 	: 	'.. •.:1. 1. .. I .) i:::r•,,..; 	.,' 	■. .: 	: 	Ta is   

,:-,,.. -  ■::::,:•:': 	k:'., ,.::: 	'1.1' .  L,-).  '', i:.;:■.'1, 	::. 	-' 	-.; 	.. 	':, 	', 	."i .) 	".,:',I 	.. 	''. 	: 	:,x,:::, •.. 	í::.jo 	conta 	no,.:-.. 

1 ,.. 	. 	, 	1 	• 	■, 	 ,1•;:..,. 	i 	I..; ,  	 '. 	C.111 .J. 	I !(..11, 	, 	i.:■::::■ii)(::) 

l'..) i'• (:::,,:: -.• 1..1 ■,., 	:' (:.■ 	;.:,.i.:i. :i. c.. :!. (.s., J ) JÁ]. 	d e .., 	:i 	(ir') 	a 	cl -.J.+ -..1 	c:1,J ..i. i.:1 i:).f..■ , 	Ú (.:,.:, 	5:.:).5iii.:.■)-  .',,.. -..! 	-.;:i 	:,.I'" 	ao 

Caff ,J.da superficiais," 
	

foram feitas com uma 

1 r! 	 • 	e ri 'Lr 	 C  a normal 	ao 

probabi ljdadede canaliza ~ %o  

	

r 	 .1 C _I L) 	 muito 

to) 	e,' aro 	mi.) 	■ 	 a. H 1 energ ias  en- 

tre 10 keY (minimo valor nominal do implantador) e Hm limite 

superior estabelecido em função da capacidade de separação, 

nas !!! ! RBS (ver se0- entre os 

sinais da eatriz 	de Si e os do 

empregadas resultam de Hm compromisso enb-e a sensiiiidade 
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111.3 - Medidas de perfil de alcance pela técnica de 
Retroespalhamento Rutherford 	( RBS ) 

A técnica de RBS (Rutherford Dackscattering) está 

amplamente descrita na ref. 62. Trata-se de uma técnica de 

análise composicional de camadas superficiais (tipicamente 

até 5000 A), não destrutiva para a maioria dos materiais. A 

idéia central do método é a de analisar a energia cinética 

das particulas retroespalhadas por átomos do alvo, quando 

sobre este incide um feixe monoenergético de lons. Em geral 

usa-se particulas alfa (44.1e÷') com energias de centenas de 

keV até alguns Mev. Para tais energias o freamento nuclear 

das alfas pode ser desprezado e estatisticamente podemos 

garantir que as particulas do feixe de análise sofrem apenas 

uma colisão atómica, a que causa o retroespalhamento. 

Conhecendo o poder de freamento eletrÓnico do meio, a 

energia de incidéncia e a de saida das particulas 

retroespalhadas, determina-se, dentro de certos limites, com 

qual elemento e a que profundidade ocorreu cada colisão. 

Para alvos de Si a sensibilidade da técnica permite a 

detecção de impurezas uniformemente distribuidas COM 

concentrações minimas da ordem de 0,002 at % para elementos 

pesados como Si e de 0,01 at % para elementos mais leves 

como Cu. Tratando-se de impurezas localizadas numa camada 

estreita são necessárias maiores concentrações de modo a 

garantir valores razoáveis à razão sinal/ruldo. As fluOncias 

implandadas (tab. III.1) proporcionam concentrações 
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suficientemente altas possibilitando uma boa estatlstica nas 

contagens e uma alta razão sinal/ruTdo sem modificarem 

significativamente o poder de freamento dos alvos. 

As medidas foram feitas empregando-se um feixe de 

760 keV de He' produzido no próprio implantador, com duas 

geometrias de incidencia: a) feixe perpendicular à 

superficie dos alvos e h) feixe inclinado (geralmente a 

70 ) em relação à normal dos alvos, obtendo-se assim um 

aumento na resolução de profundidade das medidas. A análise 

energética das particulas retroespalhadas, num ângulo sólido 

de aproximadamente 5x10-".c sr, foi realizada por um detector 

de barreira de superficie de Silicio posicionado a um ângulo 

de 20°  em relação à direção do feixe e a 5,5 cm dos alvos. A 

influencia de fatores COMO ângulo sólido finito e 

espalhamentos múltiplos podem ser desprezados na presente 

situação experimental. A fig. III.1 mostra espectros RBS 

tipicos de medidas empregando as geometrias a e b. As 

inserções na fig. III.1 ilustram os esquemas de ambas as 

geometrias. Os sinais dos íons implantados possuem uma forma 

gaussiana podendo ser parametrizados em termos de sua 

centróide, largura a meia altura e área, que se relacionam 

respectivamente ao alcance projetado (Rp), largura do perfil 

de alcance (aRp) e fluOncia. 
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Fig. III.1 	 espectro MS obtido com um feixe de 760 keV de 

4He" incidindo sobre uma amostra de Si implantada com .--:"Eli 
a 30 keV. As inserções mostram os esquemas das geometrias de 

medida e os espectros correspondem as medidas feitas com as 

duas geometrias. A presença de átomos de Ar implantados 

durante a amorfização do alvo também pode ser identificada. 

111.4 - Análise dos dados 

Os espectros RBS foram analisados com o auxílio de 

um algoritmo de otimização de funções COM base no critério 

de mínimos quadrados /63,64/. Este algoritmo emprega uma 

gaussiana, para representar a distribuição das partículas 

implantadas, e uma função erro complementar ponderada pela 

variação com a energia da seção eficaz de choque das alfas, 

descrevendo o sinal correspondente aos átomos da matriz de 

Si. A figura 111.2 mostra um espectro RDS de uma amostra de 

Si implantada COM 20 keV de 1r5Z5E u,  ilustrando como as 

funções analíticas ajustam 	se aos dados experimentais. 
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IV - Comparação dos cálculos com os dados experimentais 

Como foi dito na introdução, as medidas de Rp e 

4Rp foram realizadas com o objetivo de testar os resultados 

de previsões teóricas baseadas no novo potencial de 

interação de Diersack-Ziegier e no froamento eletrÓnico 

derivado semi-empiricamente da teoria de Brandt ..... Kitagawa. 

Trata-Eo de um conjunto de medidas sistemáticas abrangendo 

um intervalo de energias de implantação onde, para os 

elementos estudados, os poucos trabalhos experimentais 

existente,: na literatura ou não apresentam uma sistemática 

consistente por não enfocarem o problema em questão, ou 

apresentam valores experimentais com grandes discrepânCias 

entre si. Comparações entre os nossos dados experimentais e 

dados existentes na literatura já foram apresentadas em 

publicações de vários dos resultados parciais deste trabalho 

/6-11/. Em termos gerais, os dados da literatura atestam a 

consistencia de nossas medidas. Portanto, no texto a seguir, 

enfatizaremos apenas os nossos resultados, que estão 

listados na tabela 111.2. 

As figuras IV.1 e 2 mostram os resultados para 

íons de Ga e Pd implantados em matriz de silício. Os pontos 

representam os dados experimentais e as curvas correspondem 

aos valores calculados através dos programas TRIM e PRAL. 
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Fig. IV.1 - Comparação entre os resultados experimentais e 

os valeres teóricos de Rp e Wp para ''"'9Ulia implantado em Si a 
diversas energias entre 10 a 350 keV. A curva tracejada 

representa os valores calculados via MAL. e a curva continua 
corresponde aos resultados do TRIM. 
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Fig. IV.2 --- Comparação entre os resultados experimentais e 

os valores teóricos de Rp e 4Rp para lc~d implantado em Si 

a diversas energias entre 10 a 350 keV. A curva tracejada 

representa os valores calculados via FEffl... e a curva continua 

corresponde aos resultados do. TRIM. 



Estes são exemplos tipicos onde as predições teóricas 

ajustam se bem aos dados experimentais. As figuras também 

mostram que os valores calculados de Rp por ambos os 

programas apresentam boa concordância entre si. Para 44Rp„ no 

entanto, os dados experimentais são melhor descritos pelo 

TRIM. Isto se deve a aproximação de pequenos ângulos e ao 

Tato de serem desprezados os momentos de ordem maior que 2 

para o freamento nuclear nos cálculos via PRAL /1/. O TRIM, 

por ser um programa de simulação de tragetórias, não possui 

tais aproximações. 

Para ions como Eu e Yb (fig. 1V.3 e 4) observa-se 

claramente que os cálculos subestimam os valores 

experimentais de Rp nas energias mais baixas. As barras 

verticais representam os erros das medidas, estimados em ±14 

A (ver cap. III). No caso de Yb implantado a 10 keV, por 

exemplo, a diferença entre Rp**''r› e Rp'="1= é da ordem de 30%, 

correspondendo aproximadamente a 50 Tais desvios 

decrescem com o aumento da energia, desaparecendo para 

energias superiores a 70 keV. Os valores calculados para 

aRp, contudo, ajustam-  se razoavelmente aos dados 

experimentais (principalmente os do TRIM. Ions de Au 

implantados em silicio (fig. IV.5) também apresentam desvios 

similares aos observados para Yb e Eu porém com maiores 

amplitudes. Para implantações de 15 keV, por exemplo, os 

desvios chegam ao redor de 60%. Além disso, neste caso os 
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Fig. IV.3 - Comparação entre os resultados experimentais e 

os valores teóricos (obtidos via TRIM) de Rp e?W'ir) para 

1"'Eu implantado em Si a diversas energias entre 10 a 300 

keV. As barras de erro representam desvios de ±14 A. 

Fig. IV.4 - Comparação entre os resultados experimentais e 

os valores teóricos (obtidos via ,TRIM) de Rp e 2:5Rp para 

174Vb implantado em Si a diversas energias entre 10 a 300 

keV. As barras de erro representam desvios de J14 A. 
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valores de ARp também são subestimados pelos cálculos 

apresentando diferenças em torno de 50% ” 
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Fig. IV.5 - Comparação entre os resultados experimentais e 

os valores teóricos (obtidos via TRTM) de Rp eilaRp para 

`'"Au implantado em Si a diversas energias entre 15 a 390 

keV. As barras de erro representam desvios de ±14 A. 

A figura IV.6 resume a comparação entre medidas 

cálculos para todos os dados da tabela ITT,2. A comparação é 

feita em termos da razão Rp="1'''/Rp."''' em função da energia 

de implanta0o. Os pontos, com indicação do valor da energia 

em keV, correspondem aos ::aos nos guai-y, as desvios possuem 

ufn comportamento sistemático como os mencionados acima para 

Au, Yb e Eu. As barras cobrem as regUles onde os valores de 

Rp=°p/Rp==`= se distribuem aleatoriamente nâo apresentando, 

portanto, dependOncia sistemát i ca com a energia. 
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IY.6 - Razão entre valores experimentais e teóricos 

(obtidos via TRIM) de Rp como função do número atÔmico do 

lon implantado (Z1) e da energia de implantação (ver texto). 

Os resultados descritos acima demonstram dois as-

pectos relativos ao emprego do potencial universal Voz e do 

-freamento eletrônico descrito no capitulo II. Primeiro, para 

a maioria dos casos estudados obtem-se uma razoável 

concordância entre dados experimentais e teóricos tanto para 

Rp como paralSRp. Segundo, existem situá0les que apresentam 

desvios significativos evidenciando que algumas 

peculiaridades das interações não .oram corretamente 

avaliadas, Em termos dos alcances projetados os dados podem 

ser classificados em tres grupos 

1) Cu, Ga, Rb, Pd, Sn e Bi, para os quais a razão entre os 

dados experimentais e teóricos é da ordem de 11:0,1 e não há 

evidencia de desvios sistemáticos que dependam da energia. 



ii) Au, Yb e Eu, que apresentam grandes desvios com valores 

de Rp*u"cP > Rvir=44"-'= e cujas diferenc,:as decrescem com o aumento 

da energia. Para energias acima de 100 keV a 	razão 

Rp"~/Rpc'"le: aproxima-se da unidade. Como, para baixas 

energias, o freamento eletrOnico corresponde a uma pequena 

parcela do freamento total 	<10% ), desvios da ordem de 

a 60% devem-se provavelmente a uma avalia0o incorreta das 

interações nucleares descritas pelo potencial 

iii) Cs e Br, para os quais os valores calculados são 

levemente superiores aos experimentais. No caso de Cs os 

desvios são de -15% em media. Para Dr., apenas os pontos de 

alta energia 100 e 200 keV) apresentam desvios da ordem de 

-15%. O freamento eletrOnico de Br a 200 keV, por exemplo, 

contribui com cerca de 36% do freamento total. Em tais casos 

uma boa parcela dos desvios pode resultar de erros na 

estimativa do freamento eletrônico. 

No presente trabalho as difercrças Entre os dados 

te(".)ricos e experimentais serão analisadas em termos do 

freamento nuclear. Neste sentido é importante ressaltar os 

seguintes pontos. Primeiro, como mostra a figura IV.7, em 

termos da energia, as várias etapas do freamento dos lons 

contribuem com diferentes pesos para os valores finais de Rp 

e 25Rp. A figura exemplifica dois casos convenientes 

tratando-se de alvos de silicio .1.ons de Pi 411))11:z) e lons 

de Si (rl,,,41) a energias de incidencia de 1,10 e 100 keV. 
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Fig. 1V.7 - Contribuição das diversas etapas da perda de 

energia para os valores finais de Rp (a) e4NRp (b)” As 

curvas mostram a contribuição percentual para energias 

intermediárias E entre as energias de incidencia Et, e a 

energia final fixada em 10 eV (ver texto). 
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Os dados foram obtidos com o aullie do programa TRIM 

observando-se a evolução do perfil de implantação através da 

análise do mesmo a diversas energias entre os valores de 

incidencía e uma energia final (tipicamente a 10 eV) na qual 

o movimento dos lons fica completamente aleatório, não 

contribuindo mais para os alcances. Assim, para íons pesados 

como Bi, observa-se que cerca de 50% do valor total de Rp 

resulta em média dos últimos 30% da energia inicial ainda 

dísponivel antes da parada dos projéteis. Isto se deve ao 

fato de que elementos pesados U11,1,..,) desviam-se muito 

pouco da direção de incidencia mesmo após centenas de 

colisões sucessivas. Em outras palavras, tais casos 

apresentam fatores de projeção muito próximos da unidade e 

aproximadamente independentes da energia. A contribuição das 

últimas etapas de energia para o alcance final deve-se a 

diminuição do poder de freamento nuclear sem que ocorra um 

crescimento do fator de projeção (ver eq. II.1). A figura 

também mostra que este efeito depende fracamente da energia 

e fortemente da relaçâo entre as massas do ion e dos átomos 

que compõem o alvo. Para Akep (fig. IV.7b) a situação é 

diferente. Em todos 05 casos as Últimas etapas de energia 

são menos importantes e não se evidencia alguma dependéncia 

com massa ou energia. A curva correspondente a ions de Si 

com energia inicial de 100 keV sai fora da sistemática pois 

neste caso ocorre uma grande contribuição de freamento 
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eletrônico durante as etapas iniciais do freamento dos 

projéteis. 

O segundo ponto a colocar é que apenas uma região 

limitada do potencial interatómico descreve o freamento 

nuclear para uma dada energia. Colisões interatomicas 

frontais, por exemplo, proporcionam as  maiores 

transferÊncias de energia mas são eventos com seção eficaz 

de choque muito pequena. Por outro lado, colisões com 

grandes parâmetros de impacto são altamente prováveis, mas 

sua contribuição para Sn fica desprezi'.vel a medida que a 

energia transferida tende a zero (ver eq. 11.2). Este 

comportamento é ilustrado na figura IV.O. As linhas cheias 

correspondem à distribuição da densidade de energia 

transferida para diversos valores de energia reduzida e 

graficadas EM termos da distância de máxima aproximação R, 

expressa em unidades reduzidas x*,,R„/a, onde a é definido 

pela ed. 11.9. 

A densidade de energia transferida citada acima 

corresponde ao integrando do poder de - eamento reduzido 

Sm (e) mc 

o 

E serNevz) 2 6 ai, 	(,,.1) 

que se relaciona com Sn (E) como mostra 	e q. 	I1.8. Na 

explessao acima é a energia reduzida (eq. 11.6), e é o 

ângulo de espalhamento no sistema centra de massa e b=p/a é 

o parâmetro de impacto reduzido. As curvas foram calculadas 
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considerando-se o potencial Voz(x) através do algoritimn 

listado no apOndice fl. Nestes cálculos, o ánquio de 

espalhamento e foi obtido numericamente integrando-se a eq. 

11.3 em termos da variável u- (1-R,YR)"."2, onde R é a 

distància interatOmica e é a distância de máxima 

aproximação, calculada iterativamente cum base no método de 

Newton-Rapson. O algoritmo apresenta resultados precisos com 

erros menores do que 17. . Os erros foram definidos 

comparando-se os 	resultados numérico 	COM 	resultados 

anallticos para o potencial de Coulomb. 

Na figura IV.8, portanto, os valores de x para os 

quais a densidade de energia transferida contribui 

significativamente na integral IV.1 também caracterizam a 

região do potencial de interação que influencia o resultado 

considerando todas as possiveis colisões para um dado valor 

de E. No sentido de melhor ilustrar tais regiões a figura 

mostra, em linha tracejada, a função de blindagem 0(x) 

relacionada ao potencial Voz. Para um a,,,40-'5, por exemplo, 

as curvas mostram que região "sensitiva" do potencial 

corresponde aproximadamente a 10<x<10. 

Por fim, um terceiro ponto a ser ressaltado é o de 

que os potenciais binários tomados como base para 

construção de Voz, apesar do escalonamento, apresentam 

disperços com amplitudes que aumentam COM o crescimento de 

x (ver fig. 11.1). 
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Os pontos colocados acima permitem uma 	análise 

qualitativa das discrepâncias entre medidas e cálculos. 

Observando que as últimas etapas da perda de energia de cada 

particula contribuem significativamente para os valores 

finais de Rp (isto foi mostrado na fig. IV.7 para Bi em Si), 

podemos supor que desvios como os obseaclos para Au, Yb e 

Eu sejam uma consequOncia de falhas no potencial universal 

ao descrever as interacties de mais baixa energia. Esta 

hipótese pode explicar de maneira simples o aumento de 

amplitude dos desvios a medida em que a energia de 

implantação diminui, puis é óbvio que para menores energias 

de implantação as interações de baixas energias influenciam 

mais fortemente os valores de Rp. Por outro lado, como os 

valores finais de ARp dependem mais fracamente das últimas 

etapas de energia (isto também é mostrado na fig. IV.7), 

podemos entender porque se observa uma concordância razoavel 

entre ARp.'"c' e ARp•'41-n em casos como os de Eu e Yb em Si 

figs. IV.3 e 4), apesar de haver desvios 

significativos entre OS respectivos alcances projetados. 

Esta idéia, no entanto, não explica as discordâncias em ARp 

observadas para Au e Bi em Si. 

Em termos de Rp, os maiores desvios ocorrem para 

energias de implantação em torno de 10 keY que, para Au, Yb 

e Eu em Si, corresponde a energias reduzidas próximas a 

E,,,0,02. Sabemos que apenas uma região limitada do potencial 

descreve as interações para colisões a uma certa energia 
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(ver .fig. IY.0). Assim, COMO as Ultimas etapas da perda de 

energia das partículas implantadas contribuem 

significativamente para os alcances, podemos estimar que as 

falhas do potencial interatomico V!, supostas acima se 

localizem na região que governa as colisões com energias 

correspondentes a E .:0,001. Examinando a fig. IV.8, 

observa-se que a referida região do potencial corresponde 

aproximadamente a distâncias reduzidas no intervalo 10<x<10. 

Para esta região do potencial, como já mencionamos, muitas 

das curvas correspondentes aos potenciais individuais 

começam a se afastar significativamente do comportamento 

médio representado por (ver fig. SI.i). Sob este aspecto 

parece óbvio existirem casos em que o potencial universal 

Voz não seja uma boa aproximação. Além disso, as figuras 

II.1 e 2 também mostram que, com o aumento da distância 

reduzida x, ou seja, a medida em que se vai para as regiões 

do potencial que descrevem colisões de mais baixa 

energia, tanto os potenciais calculados como os empíricos 

tendem a se afastar de Voz. Tais fatos mostram que uma 

análise das contribuições efetivas das interações de baixas 

energias pode trazer um maior entendimento ao problema das 

discrepâncias entre medidas e cálculos. Esta questão será 

analisada quantitativamente nos próximos capítulos. 

________ 
-r 	C...):a ■CP-"i8(1.s, A ; 



V - Efeito Z1: oscilaçbes de Rp como função do elemento 
implantado 

Em vários estudos sistemáticos /25-20/ os alcances 

de ions um substrato do silnie amorfo foram analisados 

segundo o conceito de escalonamento universal proporcionado 

pelas variáveis reduzidasr 6 de+inidas na se0o II.4. Tais 

estudes mostram que, para implanta0es a uma mesma energia 

reduzida os valores de alcance projetado reduzido pp  
apresentam oscilações como func,:ão do elemento implantado 

caracterizado por seu número atômico Além disso, 

Besembacher et ali /25/, analisando C) comportamento dos 

valores de ft  para ions de In e Xe COMO funç'áo de É 

mostraram que as amplitudes das oscilaOes decrescem com o 

aumento da energia anulando-se para eae.0,1 (120 keV). Mais 

recentemente, os resultados reportados na ref. 25 foram 

confirmados e ampliados por Perthold e Kalbitzer /27,22/. 

Para E x 10-2, por exemplo, o::: valores de ),9, 
correspondentes a In e Xe implantados em Si diferem em cerca 

de 45% . 

Como, para 6<0,1, o fr~ento eletrônico corres-

ponde a uma pequena 	parcela do freamento total, 	as 

oscilaOes 	descritas 	acima 	podem 	ser 	diretamente 

relacionadas com peculiaridades das colises atômicas via 

nuclear. Outros casos de desvios em relação ao 
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escalonamento universal para colses at(ufricas proposto por 

Firsov /51/ e Lindhard et ali /12c/ tambem são reportados na 

literatura /19,20,66,67/. 

ideia corrente é de que 	oscilaces (efeito 

Zi) saiam uma manifestação da estrutura de camadas das 

distribuições eletrônicas dos elementos envolvidos na 

colisão. Em termos da fig. 11.1, por exemplo, os efeitos de 

camada são parcialmente responsáveis pela dispersão entre os 

diferentes potenciais binários utilizados como base na 

determinação de Vwz. Tais idéias motivaram vários autores 

/60-70/ a calcularem alcances x=  :ons em silicio empregando 

potenciais calculados especificamente para os elementos em 

questão, os reCferidos fscirrio potenciais 

individuais ou realísticos (ver apendiLe IV). A fig. V.1 

mostra os resultados da ref. 60, onde dados de alcance para 

diversos elementos implantados em Si COM energias 

correspondentes a 6=4 9 5.10--" são comparados com D5 valores 

calculados. Us cÍrcul os cheios C.. I.  II C:i PM aos dados 

5 os quais por linha  

tracejada com a finalidade de ressaltar-  as oscilações. As 

C:: / ia 5 correspondem aos valores 11". obtidos com  

emprego dos potenciai s 	indjviduais 	a curva 	cheia 

corresponde a alcances calculados com base no potencial 

universal de Lenz-Jensen /17/. Embora algumas das oscilações 

sejam reproduzidas pelos cálculos, os dados teóricos para 

claramente discordam dos experimentais. Todavia, como 
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os próprios autores comentam, tais cálculos podem apresentar 

distorções pois são baseados na aproximação de grandes 

ángulos introduzida por Lindhard et ali /12c/. 

Fig. V.1 - Comparação entre dados experimentais (o) e 

valores calculados com o emprego de potenciais individuais 

(x) para diversos lons implantados em silicio /60/. A curva 

tracejada apenas "guia" os olhos enfatizando as oscilações e 

a curva continua corresponde a prediOes baseadas no 

potencial universal de Lenz ..... Jensen /17/, 

Cálculos sem aproxima0es 'Lambem não proporcionam 

uma melhor descrição dos dados experimentais. Na figura V.2 

mostramos uma comparação entre nossos dados experimentais de 

Au, Yb e Eu (circulos vazios) e as predições teóricas de 

Burenkov et ali /70/ (círculos cheios). Tais cálculos são 

baseados na solução da equação de transporte para particulas 

energéticas em sólidos e consideram a solução exata das eqs. 

11.2 e ......, empregando potenciais interatômicos individuais 

derivados de potenciais atómicos tipo Green-Sellin-Zahor 

/71/. Uma comparação direta não é possivel pois, nos 

cálculos, foram dados apenas os valores de alcance projetado 

reduzido normalizados aos valores para Pb (p,„, „ .x.  ,,,, ,- ., li  f ,,, , e. 1,, ) . 

Contudo, para possibilitar a comparação (ver fig. V.2), os 
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Fig. Y.2 	Comparaç'âo entre nossos dados experimentais 

correspondentes a Eu, Yb e Au implantados em Si 	(circules 

vazios) e os resultados das predições teóricas de Durenkov 

et ali /70/ 	(cIrculos 	 As curvas continuas apenas 

guiam os olhos. 



08 09 

0 8 
1 	__L_ _t 

1 	10 20 30 40 50 60 70 80 
Z 1 

06 

- 54 --- 

nossos dados experimentais foram normalizados em termos dos 

valores experimentais de Dl (tab. 111.2). Este procedimento 

se justifica pois, de acordo com os autores da ref. 70, a 

razão jr)  1 para todas as energias. Alem da 

marcante diferença em amplidudes observada nos trés casos, a 

predição sobre o comportamento dos desvios em função da 

energia possui uma tendència oposta a dos dados 

experimentais para Eu. 

Por outro lado, empiricamente, foram observadas 

algumas correlações entre caracteristicas dos elementos 

empregados como projéteis e as oscilaçbes 21. Derthold e 

Kalbitzer /27,28/, por exemplo, mostraram que os desvios 

observados em alvos de Si apresentam uma nfrida correlação 

com os volumes atómicos dos projeteis. Esta correlação está 

ilustrada na fig. V.3. 

T 

``4 t 
• .1' 

6 Hi3 
3 Z i 	Ge 

14 	 / / 
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a 

	

,0" 10   10 

Fig. V.3 - Correlação empirica entre alcances reduzidos e 

volumes atOmicos. Os pontos representam dados experimentais 

e a curva corresponde a::) parâmetro S Ove/- texto). 



5r,:5 

Os pontos da fig. V.3 representam a razo f(7i)/p(Pb), onde 

)2(71) corresponde ao alcance total do elemento de número 

atOmico ZI  implantado em Si a uma energia equivalente a 

e=4x10-3  e p(rt) é o correspondente alcance para ions de Pb. 

Os alcances totais foram obtidos a partir de dados 

experimentais de alcance projetado com o auxilio da 

aproximaçáo prevista pelo formalismo de Lindhard et ali 

112c/ que veremos mais adiante. A linha continua representa 

o parâmetro á, definido como 

= (1,(zi) / '0( PbP (V.1) 

onde v(Z1) correspondente elemento de número atomico 

Os autores da ref. 28 também mostram que valores 

ex perimentais da seção eficaz do choque para colisões entre 

diversos lona com átomos de Xe, quando convertidos em 

alcances totais, correlacionam-se com o parâmetro á da mesma 

maneira que os dados descritos acima. Além disso, na ref. 66 

é mostrado que medidas de poder de freamento de diversos 

lens em alvos do gasosos de também apresentam oscilações 

que se correlacionam com o parmetro 6. 

Mais ainda, com base no formalismo de Lindhard et 

ali /121 para potenciais do tipo I ",) Gupta e Bhattacharya 

/72/ formularam relações emOricas que jáo bons resultados 

quantitativos para as oscilações 7, observadas EM alvos de 

Para haixas energia (6.(0„1) e par sistemas ion -alvo 
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COM massas atÓmicas Mi >M,, o formalismo de Lindhard et ali 

/12/ prevê alcances projetados reduzidos 	relacionados com 

alcances totais 	COMO 

= 	2  ("/A■12 )/ 1.1 ( 2 s I)) 

onde V. é uma constante dependente da s e a razão .5/j) 

corresponde ao fator de prejeção referido na eq. II.1. As 

relações ampiricas de Oupta e Dhattacharva foram obtidas 

através de uma parametrização de K e s como 

kr = a(s-1)(bíti) 
	

C' 	 (V.11) 

5 = z/ (i+ c 2116) 

onde a=1,6 e b.-5.116 foram determinados ce modo a que I, (eq. 

V.2) coincida com a relação emplrica de Kalhitzer-Oetzmann 

/22/, e onde C, definido como 

   1 	(C = 0,05a3+010078 D  	 (V.6a) 

C = 	to 64 ""010030 	(.Di Dsi) 	 (V.6b) 

emprega A densidade de 	fase sólida D dos 	elementos 

considerados como projéteis, expressa em at.cm-"', para 

empiricamente ajustar as amplitudes das oscilações 

Segundo 05 autores da ref. 77, como as densidades de fase 

sólida dos elementos são resultantes da um equilibrio entre 

inturatMmicas de CUPálj e repulsão, os valores de D, 
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devem refletir no potencial interatomico ion-átomo alvo as 

características peculiares de cada projétil.  A figura V.4 

mostra a comparação entre nossos dados experimentais com 

resultados dos cálculos descritos acima. As barras 

acnuriadas cobrem a região em que os pontos correspondendo a 

razão Rp**fl4P/Rpc''Alc: se localizam e as barras e pontos escuros 

reproduzem a fig. 1V.6, onde os mesmos dados experimentais 

foram comparados com predições baseadas no potencial 

universal Vn.,. Os novos cálculos proporcionam desvios 

menores para casos como os de Au, Yb e Eu, porém aumentam 

significativamente a dispersão para outros elementos como 

Ga, Pd, Sn e Bi. 

1.6 

1.4 

12 

1.0 

0.6 

Fig. V.4 - Comparação entre nossos dados experimentais e as 
predic;:Óes emdTricas de Gupta e Dhattacharya /72/. As barras 
ac ~ .u r i adas rep resentam J região onde se iocalizam os pontos 
da razão Rp."~/Rp°~. 	As barras 	e pontos 	escuros 

reproduzem a fig. IV.6 que mostra a raM.) entre nossos dados 
experimentais e as predições baseadas no potencial Voz. 
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Os fatos comentados acima permitem tecer algumas 

conclusões sobre o problema dos desvios entre os dados 

experimentais e as predições teóricas discutidos no cap.IV. 

Primeiro, o intervalo de energia reduzida e o comportamento 

dos desvios em função da energia para os casos de Au, Yb e 

Eu são análogos aos observados para o par In e Xe reportado 

nas refs. 25, 27 e 28. Neste sentido as discordâncias entre 

medidas e cálculos discutidas no cap. IV podem ser 

caracterizadas como uma conseguencia do "efeito 7.1 " que, por 

sua vez, é entendido como uma manifestação mais geral de 

peculiaridades das colisões atómicas. Segundo, o emprego de 

potenciais interatÓmicos calculados especificamente 

considerando os elementos envolvidos nas colisbes não 

proporcionam uma descrição adequada do fenómeno (ver -figs. 

V.1 e 2). Terceiro, as correlações empiricas com base em 

volumes atómicos ou densidades, que proporcionam uma 

descrição qualitativa 	 até mesmo 	Quantitativa 	das 

oscilações L i 	(ver figs. 	 e 4), não fornecem uma 

descrição funomenológica clara sobre as interações 

fundamentais que ocasionam o freamento, resultando nos 

valores medidos de alcances. Concluimos, portanto, que não 

existe na literatura teorias capazes de reproduzir, a partir 

de primeiros principios, os dados experimentais apresentados 

neste texto. 



VI - Análise dos resultados 

VI.1 - Aproximação de corte de potenciais 

As comparaOes entre 05 dados experimentais e as 

predições teóricas realizadas nos dapItulos 	IV e V 

demostraram claramente 	que certas 	peculiaridades 	das 

colisbes atbmicas, além de não poderem ser descritas em 

termos de um potencial universal como Yrcz, também não são 

adequadamente computadas por meio de potenciais individuais 

ditos "realistas". Contudo, como mostra a fig. VI.1c, os 

valores de Rp calculados 	COM base em Vr.c ~ 	 concordam 

razoavelmente com a maior parte dos pontos experimentais 

dentro de 2-10X. Esta figura ilustra a comparação entre os 

valores medidos (fig.VI.1a) e os valores teóricos (obtidos 

via PRAL - fig.VI.1b) analisados a luz do escalonamento 

proporc:coni,-Ado pelas coordenadas reduzidas (ver 

rl,6, 7 e (2). Os dados experimentais moslram uma nitida 

tendencia para um comportamento universal a altas energias e 

para um desdobramento em ramos individuais a baixos valores 

(.) 	e Uma parte da dispersão 	C:)55 pontos deve-se aos 

diferentes fatores de projeção de cada combinaçNo lon-átomo 

alvo (ver ecH n equação V.3 dá uma idéia de como os 

fatores de projeção podem depender do potencial interatÔmico 

e das massas do projétil o do alvo. Em termos de alcances, a 
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spersNo das curvas teóricas apresentadas na fig. Vi.lb 

ilustra COMO os valores dein(E) depenlem dos fatores de 

pro~o através da massa dos projéteis. Para um dado E e 

para UM mesmo Alvo, por exemplo, o afasLamento em rela0o a 

direNo de incidOncia será menor para projeteis pesados do 

que para projeteis mais leves. isto quer dizer que projéteis 

pesados possuem fatures de projeção mais altos P 

consequentemente, apresentaro alcances reduzidos Pf • 
mais 

elevados. Assim, na fig. Vi.lb, as curvas correspondentes a 

elementos pesados como Dl e Au e as de elementos leves como 

Cu e Ga aparecem, respectivamente, como delimitantes 

superior e inferior da dispersão das curvas. A razão 

r  uig„ VI 1c) portanto, o 

comportamento relativo entre os dados experimentais e os 

teóricos de forma independente dos fatores de proje0o. 

Neste caso, em termos da energia reduzida E podemos 

observar nitidamente dois regimes de energia para E )-6x10-,,,, 

onde as prrdiçbes teóricas concordam um torno de I107. com  os 

dados experimentais e, para E <6x10- 4 onde ocorrem as 

grandes discrepâncias entre medidas e cálculos. 

Para estudar tais discrepâncias se faz necessário 

examinar as hipóteses e aproximações empregadas nos cálculos 

de potencial. Todavia, de posse do presente conjunto de 

dados experimentais, podemos abordar o problema de outra 

maneira, Vamos tomar o potencial Voz  como representativo de 

todos os potenciais individuais e supor que os desvios sejam 



ocasionados por 	"problemas nas 	interações de 	baixas 

energias". A idéia a seguir será a de tentar determinar 

quais são as regiões do potencial que descrevem as 

interaçes de baixas energias responsáveis pelos desvios, 

objetivando fornecer subsUlios para um guestionamento dos 

modelos de cálculo de potencial. 

Em primeiro lugar, cabe lembrar que VE,z  foi de-

senvolvido exatamente com o propósito de representar todos 

os potenciais individuais tendo por base o escalonamento de 

potenciais obtido através do comprimento de 	blindagem 

descrito pela eq. 	11.9. Aliás, a fig. VI.lc  evidencia que 

para interações correspondentes a e, 	 Voz  é de fato 

representativo. Além disso, empregando Ve,z  como base para 

analisar os dados, ganhamos em simplificação nos cálculos, 

pois a partir de um potencial universal obtem-se um poder de 

freamento nuclear reduzido 	(c.:1 E /c:1 
)
-J 	também de caráter 

universal. Por outro 
	

lado, o 	emprego de 	potenciais 

individuais tornaria os cálculos bem mais trabalhosos e, 

COMO vimos no cap. V, não pr eq:)or c i ona melhoras 

significativas na descrição dos dados experimentais. 

Em segundo lugar, como vimos mo cap. IV, cabe res-

saltar que a idéia de atribuir a "problemas nas interações 

de baixas energias" o fato de haverem desvios como os 

observados na fig. VI.ic é, de certo modo, óbvia 	 

amplitude dos desvios aumenta a medida que a energia de 
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implantação diminui, ou seja, a medida que as interações a 

energias mais baixas contribuem mais fortemente para os 

alcances - mas carece de uma avaliação quantitativa da qual 

trataremos a seguir. Podemos observar na fig. IV.8 quais são 

as regiões de potencial que governam as interações como 

função da energia reduzida . Para o presente conjunto de 

dados experimentais, as grandes discrepáncias com a teoria 

ocorrem para energias de implantação correspondentes a 

10 Levando em conta que as últimas etapas do 

freamento podem contribuir significal.jvamente para os 

alcances projetados (isto foi mostrado na fig. IV.7 para o 

caso de Bi), podemos dizer que colisões a energias 

correspondentes a e=10""'" ainda são imia± tante% a ponto de 

serem levadas em conta. No entanto, colisões a energias 

menores não devem contribuir para os valores de Rp. Logo, 

examinando a fig. IV.0, podemos concluir que para os 

presentes casos a região do potencial correspondente a x<18 

deve descrever todas as colisões que efetivamente 

influenciam os alcances. 

Para testar a hipótese feita arama, de que as in-

terações descritas por V 1.3z correspondentes a m>19 não 

contribuem significativamente para os alcances quando as 

implantações são realizadas a foram calculados novos 

valores de Rp considerando uma limitação no alcance de Vnz  

até x-19. Em nutras palavras, definimos um nevo potencial, a 

ser referido como Vái, que assume os seguintes valores: 



VWx<xm,„„)=V,,z() e VJA.L(>xm„.,4) O onde x„,,„„,„-10. 	Com base 

neste potencial calculamos um novo poder de freamento 

nuclear reduzido integrando as eqs. 11.2 e 3 e supondo 

colisões de esfera rigida para as situaçbes em que a energia 

cinética da particula incidente suja menor que Ve., z(x m,„„). 

Parte dos cálculos já foi explicada em conecção com a 

determinação das regiões de potencial que descrevem as 

colisões para uma dada energia (ver cap. IV). O algoritmo 

empregado nestes cálculos encontra-se listado no apendice II 

e OS alcances projetados foram obtidos via MAL. Como 

resultado geral, para todos os elementos listados na tab. 

II.1 e para energias reduzidas e>4x10-''s supondo xrn.„,„ ,-.10 não 

foram detectadas diferenças entre os 	valores de 	Rp 

resultantes tanto do emprego de 	como de 	Para o caso 

de Rb, por exemplo, mesmo cortando o potencial em Xrn..„,16.5 

os efeitos do corte são muito pequenos. A figura VI.2 

ilustra este ponto. A curva tracejada corresponde aos 

valores da Rp calculados com o emprego de encontra-se 

praticamente sobreposta ao, valores obtidos sem o corte de 

potencial. 

Por nutro lado, esta mesma abor(rAgem também permi-

te determinar quais são as regiões potencial que 

descrevem as interações de mais baixas energia porém capazes 

de influenciar significaticamente nos valores de Rp. Para 

descrever os grandes desvios CD(Wo os oliervades. para Eu, Yb 

e (: são necessários cortas bem mainres rc aotenciaj, 
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A curva tracejada na fig. VI.3 mostra o resultado de um 

corte a Xrn.,12 para Eu em Si. Neste caso, além de 

determinarmos qual a região de Vr,-, que define as interaçbes 

de baixas energias sensíveis aos desvios, podemos observar 

que simulando uma diminuição no valor de tais interações é 

possivel descrever coerentemente todos os pontos 

ex perimentais. O mesmo procedimento tambem 	proporciona 

resultados similares para Yb e Au. 

Analisando as regibes do potencial no sentido de 

obter o melhor ajuste entre os dados experimentais e 

teóricos para 05 caos citados acima, encontramos uma 

correlação entre os valores de Xm.,„ e as distáncias 

interatómicas correspondentes a soma eks: raios iónicos dos 

elementos envolvidos na colisão. Esta observação sugere uma 

generalização do emprego de "'" utilj -Jandoese os raios 

jónicos dos elementos como paránetro efitlrico. Com  efeito, 

aplicando tal procedimento foram calculados novos valores de 

Rp para todos 05 elementos listados na tab. II.1. Os valores 

do +cisam obtidos a partir dos raios iOnicos listados na 

ref. (ver apendice III), tomasiosse 05 valores 

correspondentes aos estados de maior valóncia até +A- para os 

íons implantados e o raio jónico do estado +4 para os átomos 

de Si. Para Br, como apenas as valensias +5 e +7 estão 

tabeladas, tomamos o raio jônico correspondente ao estado +5 

por .;e1.-  mais próximo de A fig. VI.4 mostra os 

resultados gerais destes cMculos. Compi:Árando -a COM a 'fig. 
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Vi.lc nota-se claramente que OS pontos de baixa energia 

correspondentes aos lons de AU., EU e Yb apresentam uma 

melhor concordância com os dados experimentais enquanto os 

outros pontos permanecem aproximadamente os mesmos. A 

escolha de raios i(inicos correspondentes a estados de 

valOncia em turno de +4 .foi feita porque constatamos que 

estas são as valências que proporcionam as melhores 

concordâncias com os dados experimentais. 
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Fig, 	 - RazNo entre os dados experimentais listados na 

tab. 111:2 e os alcancas reduzidos calculados com base na 

aproxima0o 	(cortes no potencial V icy z  segundo o critério 

de raios jônicos). Estes cálculos apresentam melhor 

concordância com os dados experimentais do que as prediOes 

com base em ',.) z  (comparar com fig. VI.1c). 



Mais ainda, os cálculos baseados em 	conside- 

rando cortes determinados pela soma dos raios iÓnicos dos 

elementos também foram comparados com as medidas realizadas 

pelos grupos de Aarhus e Heidelberg (re+s. 25. 27 e 28). A 

fig. VI.5 mostra os resultados obtidos. Us circulos cheios e 

vazios representam 05 valores experimentais de Rp de 

diversos elementos, caracterizados por seu número atÔmico 

Z1 , implantados em sillcio a energias correspondentes a 

E=0,015 2 E-0,004 respectivamente. As curvas da fig. VI.5a 

mostram 05 resultados teóricos considerando o emprego de Vez 

(curvas continuas) e de vã (curvas trecejadas) como base 

para o cálculo do poder de freamento nuclear. óbvio que 

Os cálculos baseados em 	concordam melhor com os pontos 
81 

experimentais e que reproduzem razoavelmente as noscilaOes 

Zi t Alem disso, a razão Rp*~/Rp.""' ilustrada na fig. 

VI.5b mostra que a grande maioria dos pontos caem entre as 

linhas correspondentes a desvios de e que, para todos 

.05 casos, o emprego da aproximação de corte de potencial 

atua no sentido de melhorar a concordãneia Entre medidas e 

caleulus. Contudo, para Br e I, as cce'reçÓes foram muito 

, para tais elementos, a tabela de raios iónicos 

apresenLa apenas 0.5 valores de valOncjas muito elevadas 

correspondendo a raios iÓnicos muito pequenos. Por outro 

lado, como os gases nobres (Kr e Xe) e es metais alcalinos 

(Rb e n) possuem grandes raios ionires, os resultados 

teóricos são praticamente insensiveis ao corte de potencial 
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e apresentam razoável concordância COM o comportamento 

experimental. Como única exceção, onde nem o sentido correto 

de correção é observado, há o caso de Tb (Z1=65). Sem 

embargo, devemos salientar que este elemento tamém é exceção 

à sistemática dos dados experimentais'A 

VI.2 - Discussão dos resultados 

Os resultados resumidos nas .Li(m-as VI.4 e 5 mos-

tram nitidamente uma melhora na concordànci a entre medidas e 

cálculos em dois aspectos: o da diminuição das amplitudes 

dos desvios em f unção da energia, u o da descrição das 

oscilações nos alcances projetados um função do elemento 

implantado (oscilações Z 1) .  Tais M hori as podem 	ser 

entendi das como uma evidència de quy as peculiaridades 

simuladas noscálculos 	 descrevendo, mesmo 	que 

rudemente, C.) comportamento durante  

freamento dos :r. primeiro   

t.tti 	, 	 ) lema 	 configurado  

termos 	t..i 	t:::: II st. 	 Ómicas, 	rir, 	 cr: c)rric.,) 	eventos 

binarios , e1ásticos e 	g(.:) 	 ti:- centrais 	(ver 

cap. II). Em segundo lugar, estamos cons:_derando o potencial 

universal Vr,,e. COMO representativo das ( sC':2s entre todas 

as comhinaçbes de elementos, tendo por base o escalonamento 

proporcionado pelas variáveis E e peIo  

comprimento de blindagem 	 Por 



último, estamos supondo que 05 desvios entre 05 valores 

experimentais e teóricos de Rp sejam decorrentes de efeitos 

nas interações de baixas energias, os quais foram simulados 

através de uma limitação no alcance de VE,z  até distâncias 

correspondentes a soma dos raios iÔnicos dos elementos 

interajentes. 

Limitar a atuação do puLencil iité uma certa dis-

tância reduzida xrn.. significa estabclecer que quando as 

particuias encontram-se separadas por dis...àncias x>x m.. não 

há interação entre elas. Obviamente isto significa uma 

diminuição no poder de freamento nuclear e consequentemente 

UM aumento nos valores calculados de aldance projetado. O 

tratmento de dados em termos da aproxiação de corte do 

potencial favorece, portanto, uma melhor soncordáncia apenas 

para os casos em que os valores experimentais sejam maiores 

que os calculados considerando Ci potencial sem cortes. Neste 

sentido, desvios como os observados para Cs (ver fig. VI.1c) 

não podem suo tratados em termos desta anroximação. 

Todavia, com Irlp 	de 	: foi possivel  veri- 

ficar que 	os 	alcances projetados 	correspondentes 	a 

imp.lantaçl,Tus com energias reduzidas E>4xf:.- 	são sensveis a 

modificações no potencial nas reqibes descritas por 

Esta observação coloca em evidencia outro aspecto das 

interações de baixas energias /74/. Os alvos de Si amorfo 

possuem uma densidade atOmica estimada EM 0,0490 atomosiA's. 
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Logo podemos atribuir a cada átomo um volume efetivo 

correspondente a uma esfera de raio igual a 1,69 A, 

equivalendo a uma distância escalonada xe,69/a (onde "a" é 

o comprimento de blindagem universal eg. 11.9) ou a x=15.7 

tomando-se Cs como exemplo. Isto significa que as interações 

entre Cs e Si descritas pelas regiões de potencial 

correspondentes a x>15.7 a rigor não podem ser tratadas como 

binárias. No entanto, de acordo cum o critério de soma de 

raios U.'inicos, o alcance do potencial considerando-se Cs1-1  e 

Si-1-4.  é de Em outras palavras, esta linha de 

raciocineo leva a concluir que parte das interações de baixa 

energia importantes para os alcances de, ions de Cs em matriz 

de Si ocorrem entre mais de dois corpos. Partindo desta 

idéia, podemos especular sobre a causa dos desvios como os 

observados para Cs (ver fig. VI.1c): interações envolvendo 

mais corpos significam maiores perdas de energia e 

consequentemente alcances menores. Além disso, CÃ:~ tais 

interações são importantes apenas para baixas energias, os 

desvios aumentam em amplitude a medida doe diminui (ver 

Vi.le). Tais idéias, no entanto, carecem do suporte de 

um maior número de evidOncias experimentais e de uma 

avaliação objetiva dos efeitos de colisões não binárias 

sobre o freamento nuclear a baixas energias. 

Por outro lado, a aproximação Cu corte de potenci-

al pode ser entendida como uma simulação de uma redução na 

intensidade de interação guando as particulas encontram se 



separadas por distáncias maiores do que a soma de seus raios 

iónicos. Duas das principais aproximações nos cálculos de 

potencial são (ver apOndice IV): 1) supõe-se que não ocorram 

modificações nas distrihuiçMes da cargas atómicas quando as 

nuvens eletrffil1c,Tis se interpenetram; 11) a interação é 

calculada em termos de densidades locais de cargas iguais a 

.1) 

 

t.ty„ tomando-se cada elemento de volume como um 

gás de elétrons livres. De acordo com Gartner e Hehl /60/, 

tais aproximai:~ são muito rudes se for considerado que 

pequenas variações na densidade de ca-ças podem reduzir 

muito o termo de energia cinética do potencial (ver apÉndice 

IV) que, por sua vez, é D termo dominante nas regiões do 

potencial correspondentes às distàncjas de corte. Mais 

ainda, experimentos envolvendo colisMes com troca de carga 

excitaçMes de raios X indicam que 05 tempos de 

colisões para energias na ordem de keV safe suficientes para 

a formaG,:ão de estados quas1 moleculares, contrapondo-se 

uma simples superposição de estados atffirda:es. Neste sentido, 

a aproximação de corte de potenuial está. .L?noriuncJlogicamemte 

relacionada com modificaçOes na distribuii,ão dos elétrons de 

valOncla dos Elementos inte-agent., questionando assim a 

aproximação estática levada em conta nos cálculos 	de 

potencial descritos no apOndice IV. 

Os resultados resumidos nas fiqs. VI.4 e 5 podem 

então entendidos 	COMO uma 	consequOncia de 	duas 

peculiaridades das colisões atómicas simuladas nos cálculos. 



Primeiro, a existÉncia de um escalonamento universal como 

predito por Lindhard et ali /12/ 	bem descrito pelo 

potencial universal 	de 	Biersack-Ziegler. 	Segundo, 	a 

existÉncia de comportamentos individuais relacionados com 

modificaces nas 	distribuições de 	cargas durante 	as 

colisões, como sugerido 	por Gartner e 	Hehl /6P/ 	e 

aproximadamente estimado pela aproxima0o de corte 	de 

potencial descrita acima. 

Embora a aproxima0e de norte de potencial 

possibilite uma melhor concordância entre medidas e 

cálculos, iwspecionande as figs. YI,A, c 5 podemos notar que 

ainda existem desvios em terno de 25"/„. Além disso, as idéias 

sobre a diminuição da intensidade de interação relacionadas 

CUM illedialOOS nas distribmices de Larga também carecem 

do suporte de maiores evidncias em:iei-i:Jientais E teóricas. 

Por exemple, cálculos de potencial inte,  atÔmico para Al-Al 

cim base em métodos de campo autoconsistente para descrever 

as modifi.cacbes na distribuição de cargo durante as colises 

apresenLam boa concordância com o potencial Vor /111,76/. 

Todavia, em termos semi -empiricos, os presentes resultados 

proporcionam uma explicação fenomenolódica simples e mais 

básica para as diversas correlações emplricas sugeridas na 

literatura /23, 66 e 72/. Devemos ressaltar que, assim como 

existem poucos trabalhos experimentais ce4oeando o problema 

de colisCies atelmicas entre elementos pesados e a baixas 

energias (correspondendo a bal>;es valores de E), também são 
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poucos os esforços teóricos nesta área. Este é um problema 

complexo e requer cálculos elaborados, principalmente 

tratando-se de colisões atómicas de baias energias dentro 

de soldes, onde a determinai,,:No da distF- lbuiçáo dos elétrons 

de valencia tanto dos lons incidentes como dos átomos do 

alvo deve levar em conta ligações qui.micas e/ou a existOncia 

de bandas de valOncia e condu0o. Os resultados do presente 

trabalho enfatizam, portanto, a necessidade de novos estudos 

para uma compreenço mais ampla Jos fenómenos relacionados 

CUM CrjiiiES atómicas de baixas En,2.ruia, 



CONCLUSOES 

apresenta uma sistemática de medidas de 

alcance projetado (Rp) e largura do perfil longitudinal de 

alcance (.4áRp) para uma série de ions 2Wzi<E33 implantados em 

substratos de silício amorfo. Para cada íon foram realizadas 

diversas implantações com energias entre 10 a 390 keV, onde o 

limite inferior corresponde ao mínimo valor de energia 

proporcionado pelo implantador e o limite superior está 

relacionado com nossa capacidade técnica de medida no sentido de 

separar os sinais correspondentes aos íons implantados dos 

sinais dos átomos se Si que compõem o substrato (ver tab. 

Ii1.2). As medidas de Rp e ABp foram feitas empregando-se a 

técnica de retroespalhamento Rutherford. As amostras foram 

preparadas de modo a reproduzir as idealizaçbes contidas nos 

cálculos e a minimizar possíveis modificações no substrato, 

evitando-se assim mascarar os resultados com a superposição de 

outros efeitos. Para os elementos e energias implantados, os 

poucos pontos experimentais existentes na literatura, OU não 

apresentam uma sistemática completa de Rp e ARp em função da 

energia, ou apresentam grandes disperçbes emlr,-,  si. Trata-se, 

portanto, de um conjunto de medidas precisas e originais, 

realizadas com o objetivo de testar predições teóricas baseadas 

no novo potencial universal proposto por Diersack e Ziegler 

(V,,,,) e num poder de freamento eletrônico derivado da teoria de 

DrandL e Litadawa. Como as implantações foram realizadas a 



energias equivalentes a C<1, onde predomina o freamento nuclear, 

os dados experimentais testam preponderantemente o potencial de 

interação das colisões atômicas. 

Em termos gerais, a maioria dos pontos experimentais 

são satisfatoriamente descritos pelos cálculos, que apresentam 

diferenças em torno de +10% para Rp e valores de ARp caindo 

dentro da faixa de erro das medidas. Os grandes desvios entre 

Rp...p e Rpe...Wit... ocorrem nas implantações de baixa energia dos 

lons de Cs, Eu, Yb e Au, 'onde foram observadas discrepâncias de 

até 60% . No caso de ARp, apenas os uns mais pesados, Au e Bi, 

apresentaram desvios significativos, com 05 valores 

experimentais excedendo os calculados em torno de 50% . 

Analisando os resultados de Rp a luz do escalonamento 

proporcionado pelas coordenadas reduzidas de energia E e 

percurso f podemos identificar dois regi me,s de energia: i) para 

£>6x10-'2  onde as predições teóricas baseadas no potencial 

interatomico 	 no freamento eletrônico referido acima 

reproduzem dentro de +10% os dados experimentais; ii) para 

t<6x10-'2, onde foram observados grandes desvios entre medidas 

CMOU105. 

A boa concordância entre dados experimentais e teóri-

cos observada para energias correspondentes a 6>6x10-'2, além de 

mostrar que o potencial universal Voz  é uma boa aproximação para 

descrever as colisões atómicas nesta faixa de energia, também 

enfatiza a validade do conceito de escalonamento ljniversal para 
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potenciais interatômicos proposto por Firsov /51/ e Lindhard et 

ali /12/. Tal conceito representa uma grande simplificação nos 

cálculos, reduzindo cerca de 104  potenciais binários individuais 

para uma única expressão dita universal. 

Por outro lado, os desvios observados para E >6x10-.7°. 

correspondem a uma quebra do escalonamento universal, 

enfatizando a necessidade do emprego de potenciais mais 

apropriados, possibilitando uma descrição das particularidades 

de cada caso. Comparando o comportamento dos valores 

experimentais de alcance reduzido em função da energia reduzida 

com dados da literatura, concluimos que os desvios citados acima 

podem ser identificados como uma manifestação de um fenômeno 

apenas recentemente observado e conhecido como "efeito de 

oscilação nos alcances Zl". A idéia corrente na literatura é de 

que o efeito ZI  seja uma consequencia da estrutura de camadas da 

distribuição eletrônica dos elementos. Contudo, mostramos que 

tanto dados da literatura como os presentes resultados 

experimentais de Au, Yb e Eu não podem ser explicados através de 

cálculos de alcance com base em potenciais individuais, 

estimados com base no modelo de gás de elétrons livres (descrito 

no apOndice VI), levando se em conta distribuições realisticas 

de carga atômica para os elementos interagentes. 

Com o objetivo de analisar as referidas discrepâncias 

entre medidas e cálculos procuramos inicialmente localizar as 

regiões do potencial Vem  responsáveis pelos desvios, supondo que 

estes sejam ocasionados por problemes nas interações de baixas 
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energias. Isto foi feito limitando 	se a distância de atuação de 

valores pré-estabelecidos. Em outras palavras, 

definimos um novo potencial denominado 1,2, que corresponde a Voz  

para valores o a V(x)=0 para x>xm„,„ Cálculos de 

alcance baseados em u": mostram que as amplitudes dos desvios 

como função da energia podem ser satisfatoriamente descritas 

mediante uma escolha apropriada dos valores de Xrn... Por outro 

lado, os valores de correspondentes a cada elemento foram 

empiricamente correlacionados com a soma dos raios iénicos do 

elemento em questão e do raio 'Étnico dos átomos de Si 

correspondente ao estado de valéncia +4. Este procedimento 

proporcionou uma sensivel melhora na concordância entro medidas 

e cálculos e na descrição das oscilações Zl. 

(..) aproximação de corte do potencial 	pode ser 

entendida como uma simulação da redução na intensidade de 

interação durante as colisões atómicas quando os elementos 

interaqentes encontram-se afastados a distâncias superiores à 

soma de seus raios iónicos, ou seja, para 

interatÓmicas correspondentes aos referidos x„,„„ 

intensidade de interação é predominantemente descrita pelo termo 

de energia cinética (isto é verificado mediante cálculos como os 

exemplificados no apendice VI). O termo de energia cinética 

depende fortemente dos valores da densidade de carga na região 

de 	sobreposição das 	nuvens eletrónicas dos 	elementos 

inferagentes. Modificaçbes nas distribuições de carga durante as 
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colisões podem, 	portanto, explicar 	fenomenologicamente 

diminuição da energia de interação simulada por Ycz. 

Os resultados deste trabalho permitem concluir, 

portanto, que o potencial universal proposto por Diersack e 

Ziegier e o freamento eletrônico derivado da teoria de Drandt 

Kitagawa possibilitam uma descrição satisfatória dos alcances de 

Ions implantados em alvos de silIcio amorfo para energias de 

implantação equivalentes a g>6x10--2. Para energias menores, COMO 

as interações Ion-alvo são predominantemente devido a colies 

al:.0micas, mostramos que os modelos de cálculo de potenciais 

interatômicos usualmente empregados, bem como o 	potencial 

i 1. 1-i i v,-..21-:....A1 	‘..,',...., ..,, 	1-  'ilti u) 	( I F..... ,,, .. 1-.  (..... v.  (.......m 	corretamente 	vários 	d i ,.,..:., 	caso=     

estudados. Neste sentido a aproximação Lu, , 	proporciona uma 
il. 

melhora na concordância entre 	medidas e cálculos, 	tanto 

diminuindo a amplitude dos desvios (ver fig. VI.4) como 

descrevendo as oscilações Zl  (ver fig. VI.5). Esta aproximação 

enfatiza a importância do problema da modificação das 

distribuições de carga durante as colisões e também proporciona 

uma explicação 	fenomenológica para diversas 	correlações 

empIricas apontadas na literatura. Contudo, como se trata de um 

procedimento semi-emplrico e de certo modo rude, esperamos que 

OS presentes resultados venham estimular novos estudos que levem 

a uma adequada descrição a priori das colisões atômicas de 

baixas energias. 

Por outro lado, do ponto de vista de aplicações, é 

importante ressaltar que o estudo dos mecanismos que promovem 
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freamento de íons energéticos em sólidos é de grande interesse 

atual em conecção COM novas tecnologias de análise, modificação 

e criação de materiais com melhores propriedades mecânicas, 

elétricas, óticas, etc. Além disso, tratando-se de alvos de 

silício, existe um grande interesse no conhecimento preciso da 

distribuição de íons implantados, pois a implantação é 

atualmente uma técnica de dopagem muito importante na indústria 

do microeletrônica. Neste sentido o presente trabalho também 

contribui apresentando dados precisos e originais para vários 

cobrindo um grande intervalo de energias de implantação. 

Finalmente cabe ressaltar que os presentes resultados 

for am derivados de estudos experimentais    realizados apenas em 

alvos de silício amorfo. Assim é muito importante estendermos 

este estudo para outros alvos. Com  efeito, medidas preliminares 

do perfil de íons implantados em substratos de carbono /77,78/ 

mostram que os cálculos baseados no potencial Vwz e no freamento 

eletrônico derivado da teoria de Brandt e Kitagawa subestimam os 

valores experimentais de Rp até mesmo para energias mais altas 

(E>6x10 '). Além disso, medidas em alvos de dióxido de silício 

apresentam concordâncias surpreendentemente boas com os cálculos 

/77/, quando poderiam ser esperados desvios equivalentes aos 

observados nos alvos de Si amorfo. Uma possível explicação para 

tais concordâncias decorre do fato de que os átomos de oxigOnio 

e silício encontram-se muito próximos, fato que implica numa 

quebra da aproximação de colisões binárias. A perda de energia 

relacionada com colisões a mais de dois corpw,...., pode estar 



: Cr:■fril.:).:21 I S ék !./ C.I O o 	efeito de 	abaix amento 	da energia 	Ou..., 	:1. ri -1.... e r.  ,.:-..-1. c.,.. 'à o 

.,:i. in i..i 1. afio p e). a 1....)1-  ij :,.: imiAção Vc:. 	Alternativament e,            mostramos 	que et 

ic:id -1 -ii :i ,....,:if.. .:•-.5i........, ,,,, 	i w.!:.i. 	L1 :i. 'si: I-  J. [...) LÁ :I. G; C5 (........,!:.:; 	de 	carga 	rel acionadas 	a C) !::', 

létrc'os s 	 influenciam fortemente Os 	col isões  

baixas 	energias. :i. 	 a 	(.:51.1) 

signjFic difi s distribui os 

1(....?trons de valencia, podemos supor que tais modificações 

stojam afeLande os potenciais interatômicos. Estas idéias 

arecom de investigações mais detalhadas que serão desenvolvidas 

m cenucção com o estudo Experimental já PM andamento. 

Os fatos mencionados acima mostram a imp..-m—U.âricia dr 

crem corretamente avaliadas nos cálculos os interac,:íijes do 

aixas energias docerrci,rities de modificações nos potenciais flue 

escrevem as colises atômicas. Consequentemente, cabe também 

2ssallor a necessidade de serem avaliadas mais detalhadomente 

3. r bomba, c3r como a erosào d 

1perfÍcies E a criaçião de danos estruturais. Estes Efeitos são 

JVCrnados basicamente por colisbes atômicas de baixas energias 

podem influir significativamente em processe,,, de difusão, 

nerfização e mistura de materiais submetidos a irradiação do 

que são processos de grande interesse tecnológico. 
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AP'ÈNDICES 

- Limpeza dos alvos de silício 

II - Algoritmos de cálculo de Espalhamento e 
Poder de Freamento Nuclear 

III - Tabela de Raios Iónicos 

- Cálculo de Potenciais Interatómicos 



1 - Limpeza dos alvos de silício 

1- retirada de gorduras e oarU.cula ordán'! das:, 

banho em solui0o de 4[1,S0,, 	H,0,, 

permanecer 15 min. 60 C e esfriar temp. ambiente. 

2 	 neutralização do ácido:: 

lavar amostras durante 10 min. em água desionizada 

corrente. 

3- retiraóa de camada  

lavar durante 10 min em solução de Hl.' 1 

retirada de partícula,:::: orgânicas:  

banhe em 	 de NH.q.DH 	H2O, 	5H2O, 

prmdnecer 10 min. a 90 C , repetir paso 2, 

ret  

ubanho 	 clR 1-1 Li 
Hi:':!-0:':kflE.Ls: 	10 min. temp, 90  C , rrpetir 75 () 2, 

b- secaqem: 

secar amostras COM jato de 	ou dentridii:ko. 



II - Algoritmos de cálculo de espalhamento e Poder de 
Frearnento Nuclear 

SUBROUTINE SETETA(TETA.T1C,EP,R0,8,82,XC,KV) 
C 
C 	CALCULATES SCATTERING ANGLE TETA IN THE CENTER 
C 	OF MASS SYSTEM .... SOLVE °REIT EOUATION 
C 

IMPLICIT REAL*8 (A-1-1,0-7.) 
DIMENSION FU(101) 
P1=3.141592654D0 

C 
C 	CHANGE OF INTEGRATION VARIADLE : X=R0/(1-U*U) 
C 	INPUT "GIVE TOT. NUM. OF STEPS 'NU' :";NU 
C 	INTEGRATION 0<=U<=1 	STEP= ";1/NU 
C 	SIMPSON METHOD 
C 

T1C=O. DO 
TETA=O. DO 
IF(XC.LE.RO) GOTO 200 
UC=DSORT(1.D0-RO/XC) 

33 DU=UC/100.DO 
UI=-DU 
DO 100 K=1,101 
UI=UI+DU 
U=UI 
IF(U.EO.O.DO) U=DU 
IF(U.GT..9900) GOTO 50 
U2=U*U 
X=R0/(1.DO-U2) 
X2=X*X 

C 	WRITE(1,99) EP.D,RO,D2,K.I,U,U2,X,X2 
C 99 FORMAT(1X,4(/1X,E11.5),2(/1X,I3),4(/1X,E11.5)) 
C 	PAUSE 

CALL SCR(X,G,XH1,KV) 
0=EP*(X2-02)-X*G 
RO=DSORT(0) 
UA=2.00*U/(1.DO-U2) 
FU(K)=11A/RO 
GOTO 100 

50 FU(K)=2.D0/(RO*DSORT(EP)) 
100 CONTINUE 

FS=0.90 
DO 150 K=1,97,2 
I=K+1 
FS=FS+4.DO*FU(I) 
FS=FS+2.00*FU(1+1) 

150 CONTINUE 
FT=(FU(1)+FU(101)+4.00*FU(100),FS)*D0/3.90 
TIC=(FI/2.00-DACOGU3/XC))*2.80 
IF(TIC.LT.0.00) T1C,-0.00 
T1-..2.80*D*DSORr(EP%.FT+TIC 
TETA=8I-T1 
IF(TETA.LT.0.) TETA=0.D0 

189 RETURN 
200 TETA=2.12,0*DAC05(0/112) 

PErURN 
END 

C 

SUBROUTINE SRO(RO.S.B2,EP,N.KV) 
C 
C 	CALCULATES DISTANCE OF CLOOEST APPROACH 
C 	FROM MAGIC FORMULA (SEE REF. 14) 
C 

IMPLICIT REAL*8 (A-H2 O-Z) 
N=0 

XR=-2.7D0*DLOG(EP•D) 
IF(XR.LT.B) GOTO 10 
XR..-2.7D0*DLOO(EP*XR) 
IF(XR.LT.B) GOTO 10 
X"XR 

10 N=N+1 
CALL SCR(X,G,XH1,KV) 
X2=X*X 
V=G/X 
V1=-(V+XH1)/X 
FR=B2/X+G/EP-X 
FR1=-82/X2+(V+VI*X)/EP-1.DO 
FQ=FR/FR1 
X=X-FO 
IF(DADS(FO/X).GT..00005D0) GOTO 10 
RO=X 
RETURN 
END 



C 	PROL FILE PF-SN6.FOR (REDUC.NUCLEAR STOPP) 
C 	 CALCULATES reduced nuclear stoppinq power 
C 	 (FROM E.PSYLON = 10E-06 TO 1 ) 
C 
C 	 1- FINO DIST. OF CLOSEST APPROACH 
C 	 2- SOLVE INTEGRAL FOR "TETA" 
C 	 3- integration for SN in 13-2 
C 	 ACCURACY OF RESULTO DEPENO ON THE CORRECT CHOISE OF 
C 	 INTERVALE OF INTEGRATION (PAR. BMAX AND PMED) 
C 	 CONSTANTE A...D1 FROM universal pot. in trim 
C 	 EP=REDUCED ENERGY, B=REDUCED IMPACT PAR 
C 
C 

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-?) 
DIMENSION S2T(201),SN(3),R0(201),BV(201),BMAX(9),XP(13),PMED(13) 

C 
OPEN (UNIT=6,FILE='PPN') 
OPEN (UNIT=1,FILE='CON') 
OPEN (UNIT=7,FILE='PF.0O-U,STATUS.,'OLD') 

DATA XP/-6.00,-5.500,-5.00,-4.5D0,-4.00,-3.5D0 3.D0,-2.500, 
#-2.D0,-1.500,-1.D0.-.51)0,0.0D0/ 
DATA BMED/7.D0,7.D0,7.D0,6.00.6.1)0,6.00,5.D0,5.D0,5.00,7.D0, 

#3.00,2.000,.600/ 
C 
2222 WRITE(6,5) 

5 FORMAT(1X,'PROGRAM PF-SNS.FOR VERSION 14/2/26'/ 
#1X,'WITH CORRECTION FOR V=0 IN TETA') 
NC=0 
DMY=0. 00000000 
KV=0 
KP=1 

C 	WRITE(1,100) 
C 100 FORMAT(1X,'INTEGRATION IN B.̂ 2 FROM BMAX TO O IN TWO STEPS'/ 
C 	 BMAX TO "MED" => FUNCTION INCREASING SLOWLY'/ 
C 	#1X,'2- BMED TO O 	 FUNCTION INCREASES VER? FAST'/ 
C 	#1X,'BMED INCLUDED IN DATA STATEMENT '// 
C 	01X,'DATA STORED IN FILE PF.OUT'// 
C 	#1X,'INPUT BMAX (UR TO 5 CASES OR COMPLITE WITH ZEROS) :'/) 
C 	READ(*,*) RMAX(4).2MAX(5),BMAX(6),BMAX(7).BMAX(9) 

XNB=15.DO 
DO 35-30 N0=1,40 
XNB=XN9-.2500 
EMAX(3)=XN5 
SN(1)=0.00 

• 	EN(21=0.00 
DMAX(1)=0.DO 

C 
WRITE(6,222) BMAX(3) 

222 FORMAT(IX,'MAX UTIIVERSAL IMPACT PAR = ',F9.5/ 
#1X,'BELOW : EIMED,ER,SN(ER),SNA(ER),100*(SN-SNA>iSNI1) 

C 
3321 NC=NC+1 

WRITE(7,500) NC,DMY,RMAX(3),DMY,DNY,DMY 
DO 533-II N1=1,12 
NC=NC+I 
EP=10.D0**XP(N1) 
EMAX(2)=EIMED(N1) 

C 
IF(DMAX(3),E0.0.D0) STOP 

C 	+++++++++**.++3,,++++.**....*..m.....++.*++.***.++.+*+.*..* 

C 	 ......... 
C 	START CALCULITION CICLES -- integration In b**2 

DO 1000 LL=2,1,-1 
L=LL+1 
IF(9MAX(L).LE.O.D0) GOTO 1000 
BM2=9MAX(L)*BMAX(L) 
D92=(BMAX(L)*DMAX(L)-BMAX(L-1)*BMAX(L-1))/100.D0 
02=BM2+1382 
JMAX=LL*100+1 
JMIN=(LL-1)*100+1 
DO 900 J=JMAX,JMIN,-1 
B2=92-022 
IF(92.LT.-D02/2.00) GOTO 900 
IF(92.1.T.D92/2.00) B2=.00001D0 
B=0E0RT(92) 
CALL ER0(R,B,92,EP,N.KV) 
RO(J)=R 
BV(J)=B 
IF(92.GE.D92/2.00) GOTO 889 
S2T(J)=1.130 
GOTO 215 

888 CALL EBTETA(TETA,T1C,EP,R.B.B2,BMAX(3),KV) 
STETA=DSIN(TETA/2.DO) 
E2T(J)=STETA*STETA 

- 215 IF(VP.E0.1) GOTO 900 
C 	WRITE(7,220) J , N, 	RO (J ) TETA, T1C. S2T (J ) 
C 220 FORMAT(1X.2I4,2X,5(2X,E11.6)) 
900 CONTINUE 

C 	*****************o~****.*******4~.********************”..... 



C 	NOW STARTINO INTEGRATION FOR SN (SIMPSUN) 
1111 FS=0.00 

DO 300 I=JMAX-1,JMIN+3.-2 
FS,=FS.4.D0*32T(1) 
FS-FS*2.D0,,S2T(1-1) 

300 CONTINUE 
SN(L)=(S2T(JMAX)+52T(JMIN)+4.DO*S2T(JMIN+1)+FS)*DB2/3.D0 

C 	WRITE(1,400) BMAX(L),SN(L) 
C 	WRITE(6,400) BMAX(L),SN(L) 
C 400 FORMAT(1X,' 	BMAX,SN = ..E11.5,5X,E11.5) 
1000 CONTINUE 

C 	***.***************.***.************.*****..*..*****.*****.***** 
SNT=EP*(SN(3)+SN(2)) 
SNA=FSNA(EP) 
DSN=SNT-SNA 
DSN1=100.D0*DSN/SNT 
WRITE(1,500) NC,BMAX(2),EP,SNT,SNA,DSN1 
WRITE(6,500) NC,BMAX(2),EP.SNT.SNA,DSN1 
WRITE(7.500) NC,RMAX(2),EP.SNT,SNA,DSN1 

500 FORMAT(1X,I3,F3.0,4(2X,E11.5)) 
C 
C 	WRITE(1,600) SNA,D5N.DSN1 
C 	WRITE(6,600) SNA,DSN,DSN1 
C 600 FORMAT(1X,'SNA, DSN(=SN-SNA), DSN% 	',3(2X,E11.5),/ 
C 	#1x,.*********************** END **************************,///) 
C 	GOTO 2222 
3333 CONTINUE 
3335 CONTINUE 

STOP 
END 

C 

C 
C 

FUNCTION FONA(EP) 
C 
C 	ANALITIC FORMULA FOR SN (SEE REF. 14) 
C 

IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-Z) 
DATA Y1/1.1793D0/.Y2/.01321D01,Y3/.21226D0/,Y4/.19593D0/ 
SNA1=1.DO+Y1*EP 
SNA2=EP+Y2*EP**Y3.Y4*EP**.500 
FSNA=.500*DLOG(SNAI)ISNA2 
RETURN 
END 

C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 

SURROUTINE SCR(X,G,XH1,KV) 
C 
C 	CALCULATES THE UNIVERSAL SCREENING FUNCTION 
C 	DATA FROM REF. 14 
C 

IMPLICIT REAL*8 (A-H2 O-Z) 
IF(KV.E0.0) GOTO 10 
6=2.00/X 
XH1=2.D0/(X*X) 
RETURN 

10 EA=0.D0 
ER=0.D0 
EC=0.D0 
ED=0. DO 
A0-=.117500 
Al=3.1998D0 
RO=. 509860( 
61=.94229D0 
C0=.2902200 
C1=.402900 
D0=.028171D0 
D1=.2016200 
IF(X.LT.O.D0) X=0.D0 
IF(X*AI.LT.709.D0) EA=AO*DEXP(-X*A1) 
IF(X*91.LT.709.00) ER=B0*DEXP(-X*R1) 
IF(X*O1.LT.709.D0) EC=CO*DEXP(-X*C1) 
IF(X*D1.LT.709.DO) ED=DO*DEXP(-X.01) 
G=EA+EB+EC+ED 
XH1=Al*EA.91*EB+C1*EC+DI*ED 
RETURN 
END 



III - Tabela de Raios Ionicos para Elementos em Cristais 

Os valores numericos des. r <A:I.DS ioni cos dos elemen-
tos podem variar dependendo da manei .a cemn oram medidos. 
Ãlguns -foram calculados a partir de f'un Oes de onda 

definidas para as constantes de rede de estruturas 

cristalinas de vários sais. Valores difirit es sâo obtidos 

dependendo do tipo de sal utilizado ou do met odo de calculo 
(ver ref. 3). 

Ele- 
ment 

,,,, 
'''''''' 

Atornie 
nurnber 

Radius 
in A 

Ele- 
ment 

,,, 
''''''" 

Atolnie 
number 

. Pedi. 
in A 

. Ele- 1 
inent 

Chame  
Mornie 
nufelier 

Nadine 
in A 

Ac +3 89 1.18 Fe +2 28 0.74 Oe +4 76 0.88 
Ag +I 47 1.28 +3 O.84 +6 O 69 

+2 0.89 Fr +1 87 1.80 P -3 15 2 	12 
AI +3 13 0.51 Ga +1 31 O SI 4-3 0.44 

Am +3 95 1.07 +3 O . 62 4-5 1 	0.33 
+4 0.92 Cd +3 04 0.938 Pa +3 91 1113 

Ar +1 18 1.54 Ge -4 32 2 . +4 1 	0.08 

As -3 33 2.22 +2 O73 4-5 	1 ; O 89 
+3 0.98 4-4 0 53 Pb 42 82 I 	1 	20 
+5 0.40 11 -1 1 1 	54 44 	. ; 	II 	84 

At +7 85 O 02 Hf +4 72 14 78 P1 +2 4t1 ; 	,) 	SO 

Au +I 79 1.37 Ilg +1 80 1 	27 +4 ! 0 63 

+3 085 4-2 1 	10 Pm +:1 41 ; 0 979 

R +I 5 0.35 Ho +3 67 0.804 Po 4 6 .81 ; O 67 

+3 0.23 I -1 53 2 20 Pr 4 3 111 : 	1 	013 
Hg +1 543 1.53 4-5 O 412 4-4 1 0 90 

+2 1 34 +7 0.50 	1  Pt 4-2 78 , 	O so 

Se +I 4 0.44 In +3 49 O SI 44 ;065 

4-2 0.35 Ir +4 77 	0 68 l'u 	+3 ! 	1 	08 

Bi +I 83 O 98 K 4-1 19 	1 	33 	1 44 ; o 93 

4-3 O.90 IA 4-1 57 	I 30 11n 4 2 I 	4.1 

+5 0.74 +3 1 	040 i1i, -i 	1 i • 1 	47 
He -1 35 1.96 Li +1 3 	0 418 11e +4 r   0 72 

+5 0 47 1.0 +3 71 	O 85 +7 '056 

+7 0.39 91g +1 12 	O ',2 Rh -43 4.5 ; 	51,0 

(' -4 6 2.80 +2 0 410 Ilti -4 41 0 67 

(-4 O 	111 Mn +2 25 O 80 4 ; 	I 	84 
Ca 4-1 20 1.18 +3 41 	4111 .2 	19 

-4-2 0.99 +4 1) 	60 +4 • 0 	47 

Cd +1 48 1.14 +7 0 46 411  II 30 

+2 0.97 Mo +1 42 O 93 Oh -:1 41 2 45 

('e +1 58 1.27 	1  +4 0 70 43  0 70 

+3 1 034 +6 O 02 35 , o 62 

+4 0.92 N -3 7 I 	71 Se 33 -.H if 	732 

(11 -1 17 1.81 	I +1 o 25 de ' 	I 	91 

+5 0.34 	I +3 0 	10 - 	I ' 	2 	:12 

+7 0.27 	I +3 O 	13 4-1 ! o 06 

Co +2 27 0.72  N11, +1 1.43 34 1 4) 	50 

+3 0.63 	; Na 4-I II O 	117 f 	I) ! 	o 	43 

Cr 4I 24 O 81 	• Nh +I 41 1 	30 Si 4  2 	71 

42 0.89 +4 0 74 -I ' 	;1 	̀ 

+3 0 63 4-5 o 09 11 

40 0.52 Nd -33 414 4  0 905 1 • 4 I 	0 	42 

Ce +1 55 1.07 Ne +1 10 	I 	12 	; 	Sm ' 	II 	1114 

Cu +1 29 0.90 Ni 42 28 	O 69 	so ! 	2 	64 

-42 0.72 Np +3 93 	1 	40 	' 1 : 	1 	70 

11f +3 60 0.908 +4 O 95 	' +2 I 	o 	/:1 

Er +3 68 0.881 +7 o 	71 ,4 1 	o 	7 

Eu 4-3 63 0.950 O O 	1 	:12 	Sr 42 1.4 ; 	1 	12 

4-2 1 00 -1 1 	76 	--- -- - 1 0 418 

F -1 9 1.33 +1 0 22 	Tb 43 i,,s ; O 923 

4-7 0.418 +0 O 'O  14 • I 	o 84 

Te 	_ 43 O 979 

- - 

13 

- : - 

-34 	' 0 e, 	34• ! 	- 4 71 r 	0 

Te 	1 	-2 
1 

I 	-1 

52 2.11 
2.50 

TI +1 	; 	SI 
+3 	

i 

1 	47 
0 01 	Y 

-39 
+3 

! 	fi 	64 1 	_ 
r 	O 	80:s 

1 	+1 0.82  Tio +3; 	64 4  O 87  Yb 42 ' 	0 	11:1 
■ 	+4 0.70 I' +4 	I 	92 O 	117 4-3 ; I 	li 	056 

' 	+6 0.56 +6 	' 006 Zr, + 1 • 30 ir 	O 	to, 

Th 	' 	+4 91. 1 02 V -42 	I 	23 O.80 +2 ' I 0 74 
Ti 	: 	-41 22 0.99 +3 	

i 
0 . 74 Zr 41 411 ; ; 	i 	off 

, 
-42 0.94 O (5' +4 ; ; n 70 

• I 
-43 0.76 -I 5 o 59 i 



IV - Cálculo de Potenciais Inter- atômicos 

Neste apOndice apresentamos uma descrição sucinta 

do cálculo de potenciais inLerotÔmicus COM base na 
aproximação de elétrons liares. As referôncias 52 a 55 

apresentam e discutem com mais detalhes co cálculos 
descritos abaixo. 

A energia total de intrri.:).(b entre duas distribui - 

Oes de cardas atômicas possui contribuições coulombianas, 

decorrentes 	das 	interanbes 	elétron-elétron 

elétron-núcleo (V.,,) E núcleo-núcleo (V„), e contribuições 
quanticas, decorrentes do aumento da energia cinética doa 

elétrons devido ao aumento da densidade de carga na região 

de sobreposinão das nuvens eletrônicas 	 E devido a 

repulsão local resultante do princ:(pio de exclusão para 

elétrons com spins Emparelhados 	(V.,„). Assim o potencial de 
interação entre as distribuições de carga é 

Yriel 	Verr, 	 4,  VI, 1  

Os potenciais interatómicus utilizados na obtenção 

do potencial universal de e Ziedier -foram 

calculados com base nas seguintes 

Supõe-se que no ocorram distorções ou r,p,ome-

daçes de Largas eletrônicas a medida Em que as nuvens 

eletrônicas (Jus átomos interaentes se sobrepõem durante a 

colisão. A densidade local de carga é simplesmente tomada 

COMO sendo a soma das densidades atômicas. 

Tanto as interações coulombianas (V,) como as 

demais contribuições S'àD calculadas com base nas densidades 

de carga eletrônica considerando átomos neutros. Os termos 

dunt.iros (V, e são calculados supondo-se que localmente 

os elétres tenham um comportamento equivalente ao de um gás 

de elétruns livres totalmente degenerado, COM densidade 

igual a da soma das densidades de carga aLômica naquele 

ponto, 0 termo V=  é obtido per teoria de berturbanão de 

segunda ordem que considera os efeitos de "exchande" e 

" c I 

iii) A descrição das densidades de corrias atómicas 

é feita com base em prediOes pelo método de Hartree-Fuck. 

consideradas distribuições de carga de Estado sólido 

pra átomos COM simetria esférica. As distribuinUties de cargo 

encontram-se tabeladas na ref.  



Com base nas aproximações descritas acima as 

diferentes contribui0es para o potencial interatómico podem 
ser equacionadas como 

Ve 	\Anil 4  Vee 	Vem 

Vh 	Za Zb eVRab 

Ve e 	 clFZ• fa).(n)fi,("fin /ifapb1 

= 	"zsedi-;fauz)/iiebl Zae jdZI;,(fr/i -G1 

/ 

\t/ k 	 cr'-i-fsá ) icix7 C  ).( 	[ 	 — a 	5 
VoL ..1) >013REP eiSiçÃo 

Ck: 	3 -hz Trz 	21.?3,? eVÂ 
5-  29M Vir I 

— C -a, )[( Ca  r P 1 /3 3a 
Vot_ DE 53 Ziete.  o s Jciah 

C a 	 =. 10.63 5 eV 
1T 

onde os i.ndices a e b referem-se aos átomos interagentes, jP 

representa as densidades de carda dos elétrons atómicos, 

representa o número atômico, R,r,, á a distância ir~Tmclrar, 
"F'°,„ e 	referem-se a distancias radiais aos respectivos 

núcleos a e b, 	 e é a carda do elétron, h é a 

constante He Plank (i'l=h/211") e m a massa de elétron. 

Estes cálculos de potencial s'ao considerados razo-

avelmente apurados pois apresentam boa concordância COM 

muitos resultados experimentais e com predições teóricas 

baseadas em métodos de campo autoconsistente, que são os 

melhores métodos de cálculo conhecidos até o presente. n5 
cálculos da inturac'ão conlombiana sNo clássicos P dispensam 
comentários. O emprego da aproximac'áo de gás degenerado de 

elétrons livres para as estimativas de e VI, é considerado 
razoável pelo fato destes termos predominarem apenas para 

grandes distancias irrLeratómicas onde as distribuições de 

carda s'áo bastante uniformes. As principais crÂticas ao 

método decorrem do emprego de rlj',,itribuicNes de cargas 

consideradas como estáticas, desprezando-se assim efeitos 

como os de polariza0o dos átomos e a possibilidade de 



formaçáo de ligações quimica!,i-,. 	Também são desprezados os 
efeitos ineisticos relacionados com a excitação de 

Elétrons. Todavia tais cálculos sáo amplamente empregados 

nas estimativas de potenciais irdie.r.(...'imicxxiii, quer devido a 
sua simplicidade ou a falta de predições teóricas com base 

em métodos mais sofisticados. (nem disso, COMO já 

mencionamos, os poucos resultados de cálculos Empregando 

métodos de campe aut.c..si,istente existentes na literatura 
(ver reis., ......prfi-ni...f..NViam uma boa concordância com resultados 
dos cálculo 	:scritos acima. 

Para ilustrar n compor tamento de V,, V,, V, e do 
potencial total 	em .func:,;ão da distância interatOmica R„,,,„, 

apresentamos na 	figura 	AIV.1 os 	resultados 	obtidos 

integrando-5e as equações descritas acima considerando 

colisbes entre átomos de :':)ti, e Si. As distribui(,:bes de carga 
empregadas encontram-se tabeladas na ref. 14. n curva 
continua representa o potencial total, V, é representado por 

uma linha tracejada intercalada por pontos, a linha 

pontilhada representa V, e a linha de tracejada V„. Como V, 

e parLe de V, possuem valeres negativo,, estas grandezas 

foram graficadas em seus valores absolutos e sto 

identificadas per sinais O 	intercalados nas respectivas 

curvas. (...: figura também mostra alguns pontos de Vr.:,z 

representados por triângulos. O fato dos potenciais Vez  e 

V6m,--,.,,,. possuirem valores muito próx imos exemplifica 

claramente pergue o emprego de potenciais individuais n'âo 

proporcionou uma descrição apropriada das oscilações 7.1  

descritas no cap. V. Por outro lado, a figura também mostra 

que para distâncias interatÔmicas k„1„,>1.27 (ou distancias 

reduzidas x=R„,,,./a>12,,Wi D termo de energia cinética 

contribui tipicamente com mais de 60% do valor total da 

interação. Esta observação ilustra a importância da 

contribuição dos elétrons de valeneia pa-a a interação total 

pois, rara R„,„ .::--1,27 ''.1,, V, resulta basicamente da região de 

sobreposição de tais Elétrons. Além disso, supondo que &s 

camadas fechadas dos átomos de Si R Ni. náo sofram 

deforma0es durante a L.Cji..) P que os raios i()nicos 

r,,n0,25 E r,;,=0„42 correspcidi.!wics a (..:w'"' e a Si -t.''.  (ver 

apendice III) representam os rai,i efetivos das camadas 

fechadas destes elementos, de acordo com a lei de Gauss do 

eletromagnetismo temos que a contribuiçáo para o termo 

coulembiano das referidas camadas corresponde a um potencial 

repulsivo dado por 12e"''../R com R>1,27 ;?-1. Consequentemente o 
valor negativo do termo coulombiano a tais distâncias (ver 

fig. ATV.1) só pode resultar da contribuicião dos elétrons de 

valencia. Este raCJAJCIFIEU acentua ainda mais a importância 

do papel desempenhado pelos elétrons externos e, por 

conseguinte, de como modificações na distribuição destes 

elétrons pode alterar o valor da energia de interação das 

colisões 2tC.Jffli&.E” 



(27 

1,0 2,0 

distância (Â) 

Fig. AIV.1 - Valores do potencial interatómico calculado 
para Au e Si (linha continua) e para as contribuições Vc.„. 

(linha pontilhada), V,„ (linha traço e ponto) e V., (linha 

tracejada). Os valores nagativos são oraficados em seus 

valores absolutos e identificados por sinais menos dentro de 

um circulo intercalados nas curvas. Os trirAngulos 

representam valores do potencial universal Voz  (ver texto). 
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