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.Tu-stificaclón del Trabajo 

i)Utllidad y Empleo 

El estudio de la estructura de las moléculas y sus reacciones fürma hoy 
en día un vasto. campo de la tlSica conocido como física.. molecular. Este 
nombre sin embargo, no muestra realmente- su -extenso campo de trabajo, 
que abarca areas que podrían parecer tan alejadas como la astronomía. y la. 
aeronaútica. Más específicamente, se han encontrado resulta.dos que son 
m.*y .~Íiles PILl"ª la.física de··¡>lasmas, .la obtención de .. energía., 11'L i~geniería 

_: qUiJll¡ca, el est~dio del • ~cAAó . ipteresteliu y de las capl!S sup~rioiies (.t~ :11). . 
-atmosfera, así como el modéiaJe de fuentes de rayos laser .y la'cQristr\ié~~~n . 
de reactores de fusi6n. Así mismo, en las últimas décadas se han realizado 

. grandes avances con la interacci6n de la parte teórica y experimental, los 
-cuales tienen su Diás firme comprobación en la descripción de moléculas 
diatómicas y'triat6micas, es decir, en lós sistemás moleculares más simples 
conocidos. , . 

. ' :··, ·, " ·' 

-- '.:'A pesar- d~I~· grima~· a~c~ ·teÓric_o8 tale8 como la ecuai:i6~:dtf sc:h~: 
dbiger, la apn>X.ima.Ción de Born.,Oppenheime~y el método de det~rJiüJi~te8 ... ··• 
de Slater, en general es i.nipo&ible analizar detalladamente los siste:mas de mu"' -
Chas partículas. Aún en al· parecer sistemas tan simples coino el HD't no se 
ha .podido obtener un modelo te6rico confiable empleandose para su an'lisis 

. _ técnicaa de espectroscopía traslacionat: La fidelidad de los resultados de-, 

. __ penden báSic&iJieiite.del' módeló empleado y de 1()8 ·nietodos matemáticos de 
· · &~~PJ'irri~i~~: .-:"~ -i.~~·~¿tó'ciOé núm&ic~ 'i~ia comi>út"aei6n;¡gu~P'f~i!-~~r1i8.n -- -, __ 

-p.,:nrutido el:emple0 demodel0s.JÚá· realistas y:.s0fü~iO~etl ~ f!lc~ta,s •. (: .. 

sin embargo, y a·p~ar·de todos loa ~todos que puedan desarroll&rseen 
un futuro, la comprobáci6n de las estructuras moleculares mediante el empleo 
de haces at6micos y moleculares, de rayos laser, de. sofisticadas -técnicas. de 
detecci6n y de métodos computacionales seguirm siendo los más importantes . 
en el desarrollo de nuevas teorías y avances tecnol6gicos. 



·•. 

ii)Puntos Básicos 

El trabajo estudia la disociaci6n c:Glisional de la molécula triat6mica 
H Di al incidir sobre Arg6n. 

Los resultados que se analizan de esta disociaci6n son las distribuciones 
angulares de: H+, D+, HD+ y Di a energías de 2.5, 3, 4.15 y 5 KeV. del 
ión. incidente. H Di . 

... _.,'LB.•distribución de energía ta.ÍÍlbié.n· es. medida par~ cada _producto·di-: 
. soeiado á ún ángulo de cero gradós en el sistema de laboratorio ¡>8.r&.· üna: . 

energía colisioual de 3. 75 keV . 
• ·' 1 • ,, 

. • En un trabajo previo1 ya se. obtuvieron los resultados al emplear H 2 . 
como bla,nco,. el cual. servirá de referencia. para el análisis del eXperimento 

.. realizado eón Argón. . 

. ;J, · , Lc:>B, reáúltados BQri discutidos b8J9 tres difer~tes l,lipótesis s9bre procesos··. · d.e ·eJi:~it&ción: · · ·· · · · · · · · · · .· · · · · · · · · · 

i) Excitación electrónica a un nivel de cruce, donde la sección eficaz 
. .depende .débilmente de la velocidad de incidencia .de la molécula en la regi6n 

··· .. :.;.:.· .. ·.;~~-·.).ja\i!-.'~f#g~·~tji~~'~!i• (t,:--~~ev_ ,.~): < .·. · · . .. · · · · 
. ·~·':· . .,_, ... 

«~·,... .__ ,• 

. i••ii}'JtXcitaci6n elet!tr6nica con uii saltó energético significativo ;donde: la; 
sección efic&Z aumenta rápidamente con el alimento en la energía colision:al 
para el intervalo de bajas energías estudiadas (1-5 keV~). 

iii) Excitación colisional directa hacia el continuo vibracional en una 
colisión adiabática, donde la sección eficaz disminuye al incrementarse la 
energía ·colisional. 

El hecho de que dos o más fragmentos de la molécula disociada se sepa
ren del centro de masa muchas veces es debido a una transición electrónica 
vertical. a un estado repulsivo de la molécula. 

Bajo ciertas condiciones es posible determinar la energía de disociación 



por medio de la. distribuci6n angular de los productos separa.dos. 
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Generalidades 

i) Estructura de moléculas simpÍes y potencia.les moleculares. 

De las muchas aplicaciones de la mecánica cuántica a problemas es
pecíficos que han sido realizadas durante las últimas décadas las más sa.tis
f a.ctorias para la química y la física molecular han sido lo.s valiosos cálculos 
referentes a la estructura de las moléculas simples y sus potenciales inter
moleculares . 

. ·· .·· Estos resultados nos muestrim .una valiosa teoría que en conjunci6n con 
la aplica.ci6n de poderosos métodos eJéperimeritales nos enseñan las c~usas 
por las cuales !Os átomos permanecen unidos 'en una xriolécula estable y las 
razones de los enlaces químicos. 

La contribuci6n de la mecánica cuántica a la química y a la física mole
cular. nos da la pauta hacia lajustificaci6n de antiguos argumentos intuitivos 

. : anteriores a esta teorfa, dando· lugar a una formulaci6n más consistente y 
· ·· pr~iSa de· estos fenÓnemos. .. . · · · . 

. '··, - . ··. ..· ,'" ;' ·.,; 

. •· ·• •Una. mol~cula es una 'estructura comp~esta por. una serie de á.tomos 
unidos de cierta forma, tal que la estructura completa .es e8table. La ~ér:. 
gía necesaria.para separar esta estructura se lb.ma energía de.disociación . 

. ·· .. ,~~i~i~~~-~.~: analizará· la.forma:.en q~e ~()S ~tomos. se unen para 
.: c~ear ·un& molécula e&table2: · ·Se considera.n,funciones de onda· que·des

·.· cri~enát~Dios·individuales. que se .com.binaricon fwici~~~-de .. espm~ ·~ .. :·L~ · 
r'presentación'.de· estos sistem~ se ·hace 'mediante. el empleo .de undet~rnµ ... · 

· ii&iite: :EJ:hecho de,utilizar un d~terminante para representar unafim.ci6n 
de onda es que este de. una f~ci6n antíSiDiétricii. :a:D.te el interéanibio de dos . 
renglon~. ,El determinante que se emplea para esta descripci6n es: 

, ( Ua(l)cx(l) 
'111 = det : 

Ua(n)a(n) ... 

Ub(l}cx(l) ... Urn(l)P(l) ) 
Urn(n),B(n) 

Donde: 
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'111 es una representación· de la molécula. 
U á ( n) representa la función de onda correspondiente al átomo a y al 

electrón n. · 
a y {J corresponden a las funciones de espín. 

A pesar de que la matriz es cuadrada m no es necesaria.mente igual a n, 
ya que algún átomo puede tener dos funciones de espín correspondiendo ya 
sea al espín +1/2 o al espín -1/2, que en el caso de nuestro determinante 
corresponden a a y /3. 

Ig11alinente pueden .existir ~antas. '11 como funeic>nes ·antisimétrica8 ~tan •. 
en los:. electrones, es. decir, mientrás no viólén eL.principio de exclusión dé Paüli. . .. . .. . . .. . . . .. . - ·. . . .. ··. . -· .... · . •.. .. . . .. 

Aún teniendo en consideración que e~te método es sólo válido bajo la 
suposición de que la interacción entre los electrones de diferentes átomos, y 
la interacción entre los electrones de un,átomo y el núcle0 de los otros átomos . 
es despteciable, este constituye.· el más poderoso instl'1ÍJDerito teórico con. el .. ; 

. que· disponemos.· · · 
. ' - .·~,-· '·.-': ,,, - __ ,. _,, __ - -

. . ·-

·:. Er"ariatlisis anterior· deséfibe l~ relaeiónéfs par~ orbitales S ,sin 'e~ba.rg~; > 

para orbital~ p &e· tienen que considerar. "las fun'.ciones determinanteS-.. 'que 
c~ntlenen. a. las trés funciones l!P del átomo~ Un sistemá de eáte·tipo én el 
que hay un gran número de orbitales posibles se dke que tiene una·degene-:. 

.. _ración.orbital._ Pero.aún enJa_au5encia de.degeneración orbital, elnú.mero .. 
· ... _:de funciones determinantes- eác-muy •· grallde.-ya ·<tue··.hay_, llluC:h&s-formu •·en:.;,•,.,· .. 

·. '. que.18.tl-runcio~es<de espfu se pueden·acÓmodar-eD.:1c>s C>rbitales~· Eata'e&.; 
· báili~a.Dí~tel8. razóh por la C:U:a.1 el el:ll.pl~ ci~ lÜ cti~pu:t~oraa lie' hace 'india-. · 
pensable para_ lo& c'1culoa te6ricc:>s; . qüe . po8teriormenté la. experimentación 
di~eC:tlL t~atart d_e coiiiprobar. .. .. . . . .. . . . . . . . " . 

A continuación se expondrá brevemente la teoría de moléculas diat6mi-
cas: 

En una molécula diat6mica los electrÓnes no se mueven en un campo 
de fuerzas centrales por lo que el momento angular orbital L del electrón no 
permanece constante durante el movimiento •.. ·' En este caso. la. torca respecto 
al centro de ia: mólécula que actúa sobre el electrón es perpendicular aleje que 
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pasa por los dos núcleos, por lo que su componente respecto al eje principal 
es constante. Los diferentes estados de momento angular respecto al eje 
internuclear se ven en la siguiente tabla: 

m., : o ± 1 ± 2 ± 3 ... 

.>. : u _-1[ ó <P •• • -

. ;.-_tf'-. ...;...:...__..;;. ____ ...;._ __ ~ 
---

2.5 -------,<~ .. · 
ª~ 

, •- !S------.. --<<~.· 
:, .. :, ._." - ", ' 

(J • .. 
1T. 

':I 

n. 

Q~tiflgur8.ción electrónica de . una_ molécula diat6mica homoJ1\lcle~/ 

_ . Excepto los estados u , todos los otros estados de momento an~lar tienen 
degeneraci6n de segundo orden a causa del sign() doble de m,, es deci?',' el 

- -estado .u puede acomodar dos electrones debido al_ espín, en cambio, los 
-· __ 'e~t8d0s re8t&ñtes'püedenacomodar hástacuatroelectrones~ -·. ·.: ..... · ·· ___ --

.. ·.· -~ ·._ 'i'. ~ _._ •.• ~, '-· ~ . ···•· -~"'.-: - - ~' ~- ""'·•· " ',., .'. > -·<·" .' •, "~"_<;:-~"' -:i•"' ... ~'"·t~--· ; . ' .. ,., ' .'."• ,-,, ""-~"'--~-,, . "'"· ·-· . : -~ ~ ,.. ~- ...... ''lf' .e::,:. . '. ": ., ........ ,,'; ,, "~~:.', ~-. i_-.:' ,,, __ ,. - " - "" .. ~--"7,;,~,,,:, .... ,,_ ... 

~-

-.. --': :·' ,._ 

Dentro de las moléculas diat6micas existen: dos tipos, lú 'hom~nucle'~~:- -
-,.)~ het~ronucJ.eares. · - · - . - - --

i) Homonucleares 

Las ·moléculas homonucleares son aquellas moléculas diat6micas que tie
nen dos átomos del mismo .elemento. Cuando los átomos se encuentran 
a gran distancia sus funciones de onda no se ven afectadas por las del otro 
átomo, sin embargo, c~ando se acercan lo suficiente sus funciones de onda se 
pueden estudiar combinandolas lineálmente, como ya se expuso en el método 
'matricial, dando- liig&r a; Í1.Ílléiones•de .onda '1',;11r ·-y ··'ll'¡mpar•- denominados 
estados g y u respectivamente, o ligante y antiligante, así, los niveles de 
energía electr6nicos en :o;ioléculas diat6micas homonucleares son: 
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. · .. ' ''"····· 

Siendo los estados antiliga.ntes aquellos en que la molécula es inestable, 
y denotados por un asterisco en el superíndice. Así pués, la configuraci6n 
electr6nica se ve de la siguiente forma, pudiendo los _2!bitales 71'" ocupar hasta 
cuatro electrones. 

De donde el criterio de estabilidad de una molécula nos dice que una 
molécula homonuclear es estable si el número relativo de pares de electrones 
en estado ligante es mayor que los electrones en un estado antiligante . 

. . tr na de 18.s formas más usadas y aproxunadamenté' correctas defpote!J.cial 
pará los estados ligantes de una molécula diat6mica está dada por el pot~ncial 
~~~ ... 

Potencial de Morse · 

Donde las constantes. D,a, y r0 son parámetros característicos de cada 
molécula. · r 0 es la separación de equilibrio, D es la: energía de 'disoeiación 
y a es un factor vibracional. 
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ii) Heteronucleares 

Eri este caso, la molécula no tiene un centro de simetría, y no se pueden 
clasificar sus estados según sean ligantes o antiligantes. Para describir 
estas moléculas s6lo se consideran los electrones que están en la última capa 
sin llenar y sin tener electrones con espines acoplados. El razonaIIliento 
aplicado es similar al de las moléculas homonueleares, sin embargo, como las 
cargas nucleares son diferentes, la distribución no es simétrica, y da lugar a 
una molécula polarizable. El tipo d~ enlace más comun para estas moléculas 
es eli6nico. ·. . · 

Una expresi6n que sigue una descripci6n bastante precisa de la energía 
potencial para un enlace i6nico esta. dada por dos términos. El primero es 
simplemente la atracci6n coulombiana entre los iones. El segundo término 
describe la repulsi6n de los núcleos y de las capas cerradas, y esta forma.do 
por la expresi6n2 : 

Donde b es una constante a determinar y la distancia elevada a la novena 
potencia. es debida. a.l mejor ajuste con los datos experimentales. 

···. · ·Erestudié(del~ •111oléculas 'diat6micas'e8. una parte· indi~pensable en,~l ·- - : -- · ... 
cq11óc,imien*o,<l~.1~ e&t~.~ct~~ ~i~~iai-.es, y& que ~onstituyen 18.s' efitru~.: . 

· tura8 más.simples de analizar desde el P\lnto de vista teórico y experimeritá.l,_· 
. y son el primero y más nece&ario paso hacia ,el ~tudío de moléculas con más 
de dos nucleos atómicos. . . . . . . 

Ahora bien como el estudio a realizar es referente a la disociación colisio
nal de una molécula triatómica, es decir el H D't, se analizará de una manera 
más detallada su estructura. 

El análisis teórico para esta molécula. se realiza de la misma forma que 
. para moléculas diat6micas, utilizando los determiJ1ant~s de Slater. _ 

Tenemos que las funciones de onda a.ntisimétricas para el H D't son 12, 
donde algunas de estas son: 



' 

\11 _ 1 d t ( Ua(l)a(l) 
1 - V2 e U4 (2)a(2) 

Ub(l)a(l)) 
Ub(2)a(2) . r 

\11 = _!_d t ( Ua(l)a(l) 
2 vf2 .e Ua(2)a(2) 

Ue(l)a(l)) 
Ue(2)a(2) · 

\11 = _!_det ( Ub(l)a(l) 
. s V2 U6(2)a(2) 

Ue(l)a(l)) 
Ue(2)a(2) . · 

1 ( Ua(l)P(l) 
\114 = Vídet Ua(2)P(2) 

Ub(l)a(l)) · 
Ub(2)a(2) . 

. El siguiente paso de este procedimiento sería encontrar el valor esperado 
de la energía p~a todas las funciones de onda posibles, así, de esta fo,rma 
si defi.iio;. H~n = ffl:nHflndr se puéde ver. que Hmn =·O a menos que 
\11~ y 'ltn tengan los' mismos valores para Em.3 - m. son las.proyeccloJit!B 
.del espín -. Tenemos que H no depende de 18.s coórdenadas de espín, 
así que la integraci6n sobre estas coordenadas da un producto de integrales 
ortogonales de las funciones de espín de los varios electrones, por lo tanto 
si. esta condición no ocurre no puede existir un operador de intercambio de 

· espines· debido a. que er numero. de-espines positivos y negativos es· difer~te 
·en· las•··ciC>l!l'funcion~~· sienf:lo las ·.in~egrales ceré>>: < ·Vn ~par,.·de'.ecuacionés:·que · ·· 
cumplen esto son.\111 ·Y '1i2 . ·... . · • . · ·. : . . . . . . .• . . . . ·· . 

H1,2 = L L: (-l)P'+P j P'U,:(1)a(l)U6 (2)a(2)H PUa(l)a(l)Ue(2)a(2)dr 
.p P' .. . . . . ..... . 

Donde P y P' son· los· operadores de intercambio. 
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Finalmente, y utilizando la notaci6n de Dirac se obtiene que: 

'\ 

Hl,2 = (ablHlac) - (ablHlca) 

Una vez encontrados todos los términos en H se substituyen en el de
terminante de 12 por 12 y se obtienen las energías aproximadas de estados 
excitados, una de las cuales es la del estado base. 

H12,2 

!!:~: ) =O 

H 12,12 - • a 12,12 W 

···Donde 

. . .. : Este proct!dimiento ªÚil- realizandolo por medio. de W1a. computadora re
~tiltÜ~: mtif t&:rdado -y· laborió&o"'. i EXiSte eifla ·Uteratura4 un ·an4lisis~si"' -
mila{para la moiécuia irtque se expondrá a,continuaei6n .. El ~~\litado 
obtenido para el Ha sólo podrá. ser considerado como una aproximaci6n del 
HDi"' ya que a pesar de que la estructura electrónica entre las dos moléc;ulas 
es la misma, su efecto isotópico es distinto. En este análisis se consider.aron 
seis funciones con las que se harían las combinaciones lineales, de tal forma 
que se obtuviera la configuraci6n más estable para la molécula. 

Estas funciones son: 

'llt1 = Ua(l)U1i(2) + U1i(l)Ua(2) 

'llf2 = Ua(l)Uc(2) + Uc(l)Ua(2) 

'llta = U1i(l)Uc(2) + Uc(l)U1i(2) 



., -:. ~,.,.. 

'11• = Uci(l)Ua(2) + Uci(l)Uci(2) 

'116 = Uc(l)Uc(2) + Uc(l)Uc(2) 

Después por métodos computacionales y va.riaci6n de parámetros se ob
serv6 cual debería ser la configuraci6n más estable. Primera.mente se ma.n
tuvieron fija.s dos distancia.s intemucleares y todos los exponentes orbitales 
de las funciones de onda, para a.sí poder tratar de.· determinar la dista.n
cia iD.ternuclear restante y por lo tanto determinar la configurui6n de la 
molééiila. En:los primerOifcáléulÓs.ál utilizar tres c>rbitales h,Jasdistan.: 
clais iriteriluclelu-es de· 1;66 Bohr y' tos' éxi>o:n~tes orbitales de 1;4. ~~ observ6 
un pronunciado .mínimo en energía para un ángulo de 60. gradas, sugiriendo· 
que un triángulo equilátero determinaba la configra.ci6rí más estable. Para . . 
comprobar las medidas obtenidas a una mejor aproximaci6n se consider
aron: tJ,"es' e>rbit&les más 1.s1 a distancias internuclearea ·.de 1.625 ,Bohr con 
a(la) . 1.4 y,~(la') = 0.725 como exponentes orbitales. . Los resultados . 
fu~n básic~te similares con laex~~pción de que~las«!1,1ergías:dele11tado : 

. baá~';fü~on i:i:len~ies~ .· ... t&;·compr()baeión experiment&l'de~estos . result8:dos •.. 
estadadáénuntrabajo·realizado·po~.s~c. Goh y J.B. Swan5 . · '•· · 

>' ·'·· ·_, ' ••••••••• •• •• •• • • '·. • ' ' ' '.: ,- , • ' , ' ' ... "· , ' 

Ahora bien, las moléculas también tienen movimientos vibracionales y 
rotacionales, sin emb~go, el proceso de excitación en el que se esta intere-. 
sado es rápido comparado con estos movimientos, es decir, para la· más baja· 

-eriergía incid~~ usada en el• experimento (:1..:.5ke v~) ~~;el-' tiempo 9eJas inter~- ··· · · ~ -.~:. 
·ru:CiéinéB·~a·def'Ciieten: 'de' 1o'"""15 :&eiünac>a~·en ·¿¡fro.bio·;·erP-eríódo'vibr&cionile&"-· .. ,,. --· ·-

· ·· délordeti de 10~1•,aegundois y de ~10~~2 'para el.~iU)ieñ~. rot;~io~2~ .·~ 
· décir 10. y 1000,veces más lento, por lo tanto se:puede c~nsiderar .ªla molécula 

prácticamente det~nida:en el-momento dela colisión~ · .;D,ebido a; lo anteri~r,. 
analizar el movimiento rotaéional de la. mol4Scula no tendría· ningún sentido 
útil. El movimiento vibradonal se analizará superficialmente ya que la 
diferencia entre el tiempo de colisi6n y el del movimiento vibracional es de 
10, y en algún momento podría afectar al experimento. Específicamente se 
encontrarán las frecuencias normales de vibración de la molécula triat6mica. 

La energía cinética y potencial en término de coordenadas generalizadas 
es: 



T = l/2EM¡q'f' 
i 

V = 1/2 E c¡kqiqk 
i,k 

Utilizando el cambio de coordenadas 

SN 
tik =EB1:zQz 

'.1=1;'., , . 

Donde .las. Q¡ ·son las coordenadas normales 

Ahora~ si suponemos la. condición Ez B~1 = 1, que ·nos asegura.· que la 
·.. · tr&nsforma.ción deja. malterada. una. suma de cuadrados, por ser lin'a tra.ns:.:. 

·. · ·· ;~; fofuiá:Ci6n'.·or.togonalóbtenemos: · · · 
. . -,, . -: ::····· 

T=i/2Í:,M1Qf 
. l 

V ~ 1/2 E >.1Q1 
, " 

. ·--:· ,,,..,~:-·\:.: ;_,,,,_~~··? ~:.,:· 
l' 

.. -._··_;; '' : ~ -.-

s1lbi.tit1.ií~~d~ el& la .. ec~i6n ,de sbhodinger se obtierie' : . 

SN a2q, 2 , SN 
E aQ2 + ¡CE - 1¡2 E >.1Qf )'1i = o 
1=1 l l=l 

Esta ecuación es separable y se puede obtener tina solución de la forma 
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.- ·, ... -;;·_ .. ; 

Por lo tanto para una k dada se tiene que: 

Esta ecuaci6n es idéntica. al oscilador arm6nico con soluci6n 

Donde Hk.son los polinomios .. de Hermite , 

Por lo tanto los niveles de energía están dados por: 

W ~ (k+ 1/2)hv1r; k . O, 1, 2, ... 

con.111r;. represent~douna frecuéncia del k-ési-íno • Iriód~nC>rm:a1 •·de ~ibr~i6n.· ·· 
. . - :·._ ' " , ' ... _. .. . . . ' . - . . - ·. . . ·, '· .. - ·.·.... .~ -: ; ,__: 

- ·:·A '··' . ;,._:· ~--

clcinde l.as. >.1r;. se.calc~l~ .~on'-~'~uaci6il: ~ecU.lar: · 

(
~->.i, 

det O 
o 

o 
~->.2 

o 
o ) o .·. --: o 

7*. - >.s 
3 . 

... do11de M¡ y c¡k están dadas en las ecuaciones para la energía potencial 
y cinética¡ así~ para el caso partiCular de la molécula de H{ ·········· ··· ·.. . . 
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Las e¡¡, dependen de la disposici6n espacial que se muestra en la siguiente 
figura: 

t 

0 
.·· ... I \GJ :.:::. -~ .·· ··.:." : . , . ' . . . -

··.: ·L®·.··· .. ·. e . · ·s ', ',_:_·,·.:. ,. . 

·¡····. ' . '\' . . ' -·. ··- .. 

. Interacci6n entre los 3 átomos de la molécula Ht . ' 

.•~sí ~ue: ·•··· 

·de donde 
c11 = c22 = 2(a + b); c33 = 4b 

Se observa experimentalmente• que las frecuencias normales de vibraci6n 
son: 

17 
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ii) Análisis de Colisiones Disociativas 

Para los experimentos de física molecular generalmente se empleaii-dos 
técnicas de detecci6n, la espectroscopía electr6nica y el análisis por productos 
de colisi6n. 

De estos dos métodos la técnica de colisiones se ha convertido actual
mente en la más valiosa herramienta experimental con la que disponemos y 
lá que se utilizará en el presente trabajo. 

La investigaci6nde productos de la colisi6ri de partículas producidas por. 
disociaci6n de haces moleculares es una importante fuente de infórma:ci6n 
directa de los mecanismos de di~ociaci6n y de la. estructura de estos iones. 
En ocasiones el momento de las partículas dispersadas también es registrado. 

El proceso disocia.tivo es aquel en el que la molécula. bajo estudio se 
separa en dos o más partes, pudiendose inferir algunas de sus características 
y propiedade!i mediante el aná.lisis detallado de sus productos, los cuales, son 
estudiadas en este éXperim:ento particular por medio. dé sus distribuciones 
angulares y de energía c.omo a continuación se expondrá. 

ii 1) Distribuciones Angulares 

En este experimento se observa.u los ángulos en el sist~ma de laboratorio 
a los· • qüe los frágfuéntos" dil;ociad()s ·son emitidos:· - En "hase a .esto puede·· 
determüiarse.la energía sobre .el nivel de disociación del.ion (W) si su.canal 
es conocido (HD+ y Di). . 

Se estudiarán 3. procesos de excitación, para los cuales se derivarán leyes 
particulares. 

a} Excitaci6n electr6nica en un nivel de cruce. En este caso la 
secci6n eficaz depende s6lo levemente de la energía. colisional, dependiendo 
principalemente de factores geométricos tales como la. separaci6n at6mica 
entre los átomos o la orientación de la molécula. ·en el momento de la. colisi6n. 
Para hacer este an_álisis se supondrán las siguientes condiciones. 

i} Como ya se dijo antes, el proceso de captura debe ocurrir en un tiempo 
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mucho menor que el movimiento vibracional o rotacional de la molécula. 

ii) La energía de disociaci6n debe ser mucho mayor que las energías rota
cionales, aun para hi" menor energía empleada en el experimento. Esto es 
esencial para asegurar que los productos disociados sean emiti<;los en direcci6n 
a la línea que une a los dos núcleos en el momento del proceso de captura. 

iii) Todas las orientaciones de los iones moleculares incidentes son igual
mente probables. 

iv) Las energías de disociaci6n son pequeñas comparadas con las energías 
incidentes. 

v) El centro de masa del ion incidente sufre solamente una pequeña de
flecci6n debida a la colisi6n, así la diferencia angular entre el movimiento 
del fragmento y la direcci6n del haz incidente es debida puramente a las 
componentes transversales de la vel.ocidad de los fragmentos disociados. 

z. 

Relaci6n entre los dos marcos de referencia· 

Para hacer este análisis se deberá relacionar la situación del proyectil 
tanto en el sistema centro de masa como en el laboratorio, el cual se realiza 

19 



en un trabajo dado en las referencias generales; 

La velocidad relativa de'los dos marcos de referencia se encuentra sobre 
el eje Z, esto implica que: 

<l>A = ~ <l>B = 71' +~ (Proyecci6n azimutal) 

y por la ley de los senos: 

sen01 . senn -· ·--· =·--·-· 

sen02 sena ---=--

. ·. . .•. ·.....• ·, ·. .• ·. •. . 1}2 .. . ., 
a~n(JB ='= ("B)sena = (mA~) .. ·sena) •• (.B) 

· . . • . "i · . • . m B i. Y · . ; •:C . · ... . 
Derivando· ... (A) obtengo: 

20 



, •. •·. ·1 -~, ' 
'!.·.-·.:.;-.•¡;,. ,,:..;_ 

d ( 
E¡mA )cosOAsenOAdO sena a= A 
EAmB cosa 

y a primera aproximación coslJ A ~ 1 

d ( 
E¡mA) sentJAd(} sena a= --- A 
EAmB cosa 

··. . d. d .. ~··· . ( E¡m. .. A .)· .1JenlJAdfJ ··4·.1..· .• sena a w:= · .... --- A Y'A 
· · . ·.. EArflB cosa ' > ·· · 

La cual relaciona el elemento de ángulo sólido en los dos marcos de 
· refer~ncia~ 

• "' '··."· '~''.·--·':'~ '-!"w._ •' 

·Et· siguiént~'.p~oes ::c~;rit.rar .1.: ~llé~ci6n eñ<:~! d~los p~6d~~t6~.d:~ .. 1i·L · .: .. 
. colisi6n (re8.tmente. no podemos tomar el nombre de secci6n eficaz ya que, 
esta mide los procesos dispersados :y J1º 4i11o~iad.os)_estc:. es: · 

·' 

· Para esto queremos saber cual es el número de fragmentos encontrados 
en la sección diferencial del ángulo s6lido dO. 

Por lo tanto: 
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donde: 
N = Número de Proyectiles. 
Nt = Número de partículas en el blanco. 
Ue = Secci6n eñcaz de excitaci6n. 
p(R12,Rs)dR12dRs = P,robabilidad de que la conñguraci6n molecular se . 

encuentre entre R12 11 Ru + AR12 y R:s 11 Rs + ARs 
- ·~·· = El elemento de area en el sistema de ~entro de 'masa; 

_,,,_:._._~~· ... , > ·.. ·. .í. - •• -.·.·· .. __ -, ... ~ . .: .• · .- '. 

~ =--~-: . .. 
Donde Rs es la distanda del-éeritro·.de ma.Sa al producto disociado-que 

se está midiendo y R12 es la distancia entre los productos disociados. 

. Así si cambiamos el ~i~tema de referencia de centro· de masa al laboratorio 
obte~em~ c~n E :A · ·: E,l : . . . 

~-iisi'reli(:iommdo dN~ 'co~·-t1 se· ti~n~'que· ···---· -

·· Donde el subíD.dice A indica a la partícula que se está. midiendo. 

:::~';.";.;' - 4~ f dRí2f \lJls E;t• (E¿~ z~~·~))'~' 
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= f( mA E¡B~) ... (1) 
fflB 

Utilizando el mismo procedimiento para B se obtiene que: 

.·• Las ~uaci~nes .•• (1);} •. (2) d~:.~1t._-(1escripc~ón¡>ara. este •pl'o,ceso en. . 
. térmllio de vá.ribles reducidas relaciÓnlllí.do para cualquier energía las dis;.. .· 
tribuciones angulares con las energías de disociación probables y las masá.s 
de los productos~ 

. _ _ Pe. las ecuaciones anteriores podemos observar . que se . introdujo una 
. .funci~n f que depende d~ la.. masas de los productos .(l.iBóciádos~ de la energía' . 
• iJiciderit~,. y'-del &ngulo a1: 0c¡tie;se obl!l~r:"á.•uno de.Jós fraginen~~- Exiliten>>. 
: dps .puntos ~f~entes· a l& función que se van a co~iderar. . Elpriméi:Ó 8~: . 
refiere a: consid.er~iones goofuétri~u. éS -deéir, las '.fafiorea geolliétrieos tal~ 
como la separá.ci6n at6i:nica: y la. orientaci6n de la -molécula en el instante 
de la colisión sólo afectan el a.ného de la funéi6n y no su estructura general. 
Para observar el segundo punto debemos referirnos a la fórmula integral de 

... f ... ·· 

En esta. forma se ve que cuando 

se produ~~ una discontinuidad, sin embargo esta situaciCsn no se observa 
experimentalmente ya que los aparatos de medición tienen s6lo una cierta 
resoluci6n, f ormandose en las gráficas un pico pronunciado pero finito. 



Ahora si se analiza la integral·con·más cuidado se puede observar que esta 
no está definida para todos los valores de Et1. como se verá a continuaci6n: 

Primero se considerará que CTe es pequen& para un proceso de excitaci6n 
determinado, y a p constante para cada intervalo considerado, y ya que 
las integrales operan sobre R12 y Rs desarrollando alrededor de E,¡ se 
obtiene que: 

- ~- · 1 oo E a2 -" 
'Y~A ~-- .• _- . ·(- i."A·)" -_ ------ =_-_ ~ AnUe2 ---_ . - ••• (3) 
E¡iJMJ .- .-Et!. ;.=o __ "'fE,¡ . 

donde 

' . }'., :: 

··---_ -:Oeest~:expresi6n;seobser:v&n•IJC!rias dificu~~&d~- c;u_.,ndc) !)4 __ .·:(>,;);!'··~#e>· 
en este caso la exprési6n no ~tá definida, es deeir se presenta un pico.i'Dfü>ito ··• -
-én la distribuci6n &ngüí&.r, que colJltise'ol>Serval-' despu&~ ct>rí-esi>oiicÍ~"a"UJia·· 
energía de disociaci6n'peq1leña ... - .. · - - -· · 

Si nuevamente se_ observa la. fórmula •. ~ (3) se encontra.rá. que la suma. 
-___ • lÍnicame11te converge. cuantio- ··----:E,ill_l- < _ 'Y E,i -.-. '. lo :que _ haC~ .. imposible ÜD:ª . 
. mti!rpret·aci9rf·exact.,:d4f fos resuJ~~ experimentalaM:uando la·.condici6n 
.anterior rió se cumple . - - - . -- -- - - - -

• • , __ , ••• -· ••< • ' 

Co:mbconclusi6n•para_eate proc:eso, se· puede decir·que.cuando-·se:gilir 
fica en término de variables redueidas si encontramos una sola curva.para 
cualquier energía incidente se sugiere un proceso de excitación cuasi-adiabá
tico en un nivel de cruce localizado. 

b )- Excitación electrónica con un salto significativo en energía. En 
este caso la· secci6n .. eficaz de. excitaci6n dependerá de la energía incidente. 
A pesar de esto, las suposicones dadas para el caso anterior aún serán válidas 
y por lo tanto la ley _deriv_ada segllir.á s.iendo aplicable; La_ función f graficada 
en papel semilogarítmico tendrá la misma forma independientemente de. la 
energía incidente, sin embargo, estas curvas irán aumentando en valor abso
luto según la energía. de la colisión aumente. 
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c) ExCitaci6n colisiona! directa hacia el continuo vibracional en una 
colisi6n adiabática. En este . proceso la disociación de los fragmentos es 
causada por la polarización ~ induce fuerzas de tensión sobre el proyecti16 • 

El potencial de interacci6n V causa un impulso vibracional fy que se 
transmite al sistema de las dos masas, y es: 

l+oo av 1 ¡+oo av 
Py = - . dt = -- dZc 

, -oo aRAB V¡ -oo aRAB 

. =>.· ;· 

2 -1 +oo av 1 

1 1

2 

Ev = (21',,tBV¡) . Loo aRAB dZc = E¡g(b,O,R,,tB) 

:Do~~~:: .. , . 
i\Z,;/ .·•;es,el·eje de'1~col~icSn v. ' es la velo~idá.d incidente d~l proyectil ..• 

g(b~l,R,,tll). ·· es una funci6n arbitraria · 
Ev es la energía vibracional 
µAB es la masa reducida de los fragmentos 

.. R,,tB . -·es ~1a,separ&ci6n·~tre las:doemaííudiSoéi~d.S n••······· 
· -b,··:·es:efpar4J:D~tro'deunpaci0 ... ,. · · ., ....... · :_··_ .•.. ..•.. • .. ·· . ·· .. ·.·.·• . 

. · . ( · d~cribe la orienta.Ción dei vector qtie· une las do8 masas diSodada8 .·. 
con el haz• incidente en el marco de referencia del laboratorio 8.1 tiempo del 
inlpácto. · . . .. · . .. . 

La ecuación para Ev muestra que la energía vibracional sólo depende de 
f actoreá geométricos. · 

Ahora bien, la energía de disociación E,¡ está dada por E,¡ = Ev - Eb 
dónde E11 es la energía de amarre, es decir, la energía que tiene la molécula 
desde su estado vibracional inicial hasta el continuo, y E,¡ es la energía sobre 
el nivel de disociación. Esquemáticamente se· tiene• lo siguiente: 





Si suponemos que la dependencia de Ev con respecto al parámetro de 
impacto va como el inverso de una potencia se tiene explícitamente que: 

E = g(O, RAB) = E +E 
V E·bn d b • 

De donde se sigue que1 

. . . Ahore>l:>i~ri," debido a Ja dependeneia de Ev ·con respecto'al ·patam~~~o • 
de impac~o, se •.. muestra que para una disociaci6n • CQlisional ·.·directa, el lado 
derecho délaecuacicSn dec~ece al incrementarse la·e~érgía colisional·E¡; ~{,···· 
un proceso en el que se encuentran distribuciones angulares que decrecen al 
incrementarse la energía colisional suguieren este proceso. 

.. ··-. ·: CpJi~:esté an8.lisis <tuedli: claro que las gráficas obtenidas al calcularla 
s~ccicS~ dif~ri;ri'C;iafde'itragniento de&eílQo"soii úna'h~ella 'digitaJ delpr()C~~ 
de disociaci6n encontrádo:, '. ' . 

26 



ii 2) Distribuciones en Energía 

I!&ra analizar las distribuciones en· energía se necesitará nuevamente 
analizar a los dos sistemas de referencia considerados. 

Esquemáticamente se tiene: 

.•• Rela.Ci6n entre ic>s dos márcoif dé téferen~ia 

·por: 
. La c~iÜiervaci6n d~lmo~ento para el sistema· centro de mása S'esta·d~da 

- . : . ·_ .... . " '. '. . , . . ··--· ~· - . . - ' ..... -· .... ' - .. 

de donde se encuentra que: 

27 



siendo m.A la masa detectada en el laboratorio. 

Ahora para poner la energía de disociaci6n en término de medid.as obte
nidas en el laboratorio se tiene que: 

=> 

: .... E mAmTc·v· 2 . v.· 2 v· v.· . o· ) e > 
• ... •· d _ 2m B : :A+ en¡ -,;- 2 A cmC(;I~ A . . . l · 

=> 
E' 

vj = 2.::::L.· 
. •f1iA 

v.2 ' 2 E¡ .·. ·· 
cm . m:r· 

s11J>stituyendo en •... en obt,engo: 

finalmente 

. De aquí podemos oh.tener la energía de disociaci6n . en funci6n. de las 
masas de los fragmentos estudiados, de la ene~gía iD.cidente, y de' la: energíli" . . . 
medida en laboratorio. 
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Como nuestro análisis se quiere realizar a un ángulo de cero grados en el 
sistema de laboratorio coafJ A -+ 1 y la f6rmula final queda como: 

donde Etl es la energía final del fragmento A en el laboratorio. 



iii) Resultados de la dlsoclacl6n collslonal al emplear H2 como 
blanco 

Como punto general para todos los productos de disociaci6n se observ6 
una excitaci6n electr6nica fuertemente dependiente de la velocidad, sin em
bargo, para cada fragmento se observaron otras características que se anali
zarán a continuaci6n. 

iii 1) Fragmento n+ 

Se midieron las distribucioneá angulares de este producto a seis energías 
diferentes. Se grafi.caron según las leyes ya derivadas anteriormente. En 
las gráficas no se observaron estructuras demasiado definidas, así cuando los 
valores fueron multiplicados por una constante arbitraria para cada energía 
la· curva mostraba una pequeña protuberancia que se· desviaba. de la .curva 
óri~inal. 

. . ~ _: .. ~. -·· .. ·. ; ... ' . 

'Al graftcar e8ta 'protubera.ri.cia una vez ;cort&da . Ja posible CQntribu~i6n · .. 
· · d~ c>ttós iprócesos se obserV6 Wia éurV&. ~~ersál que ·• mciicis.bá la· pÓ~Íble 
existencia de. un estado electr6nico determinado. . También se observ6 que 
la porci6n de ángulos pequeños estudiada en el experimento no responde de 
la misma manera que la porción de ángulos grandes, ea decir, en esta región 

.. debe ocurrir otro proceso de disociaci6n diferente al e&tudiád~ a.nterjormén.íe • 

. :La toc&.lizac.i6n delmáxiíno más notable en la distribuCi6~ áíig\it&r corres
ponde a Ec1 -:-.6.7>ev. con pµntosmedios en 5.4 e V.y 8.9 eV .. E~to& valores 
concuerdan bastante bien con los que; se obtienen al medir la distríbuci6n . 
de energía, de donde se observan dos procesos de. disociaci6n distintos qµe. 
corresponden a una energía de disociaci6n pequeña (responsable del pico a O 
grados en la distribuci6n angular) y un pico centrado en E¡,= 6:7 eV. La 
aparentemente exagerada anchura de la distri.buci6n de energía del n+ no es 
un problema de resoluci6n instrumental sino que es.debido a.la considerable 
separaci6n del n+ -D2 en el instante de la colisi6n dando lugar a· un 
gran número de estados vibracionales. 

--· -- ·--···""-· 
También se observaron indicios de disociaci6n colisional directa para e-

"'" nergías de disociación pequeñas . 

. . ' -.. ·~ 

.. ~~~·3· .. · 



iii 2) Fragmento D+ 

Los resultados obtenidos muestran una estructura fuertemente depen
diente de la energía sobre un fondo que decrece mon6tamente y que sigue 
.en forma regular la ley de escalamiento descrita por las ecuaciones ... (1) y 
... (2) 

Es por tanto posible distinguir dos procesos disociativos. Uno es debido 
· · a la. excitaci6n electr6nica en un nivel de cruce ya que el estado encontrado 

. ' : 'es. in~pendiente dela ellf!i'gía iii~idente. El:otro muestra. una dependencia 
energ.SticlL que sugiere gran ·excitacion no localizada; Este fen6Illeno se 
presenta para ángulos grandes. 

El máximo de la estructura observad.a está en 'YE¡(J2 = 16. KeV-deg2, 
al que le corresponde una energía de disociación de 5.1 e V. en un intervalo 
entre 2.7.y :io.5 eV. Erila ~istribuci6n de velocidades se observa un triplete 

· C()J¡ .mergÍas de 2.5; 5~1 y 8 eV; · · 

A.1 coníparar ~l fragJJJ.eiito I)+ con el g+ ·se observaron diferentes ~lores 
para el pico de la energía. de disociación y düerente cónfiguraci6n en las 
distribuciones de velocidad, que junto con el hecho de que para energías de 
disociaci6n pequeñas el g+ registra indicios de colisi6n directa sugiere que 

_. etit<JCS:P.~4:iic.t~. s~rg4'J1 .4e. c:lift!~J1~~ .P"ºC!-~<>S .d~ .~ci~a,c;iCS.n .c:e>rresp()p4i~J1t~ 
.·a.diCerente&:,geolnetrías,:deLHDt .. ~es.decir, se.observa.un.éíecto .. isót6pico •... 

. iii 3) FragD1ent~ H D+ 

En la distribuci6n de.energía se encontraron dos.picos poco definidos en 
1 y 3.3 eV. De los dos picos encontrados se observ6 consistencia con el que 
aparece en las distribuciones angulares para ,,¡:::¡E¡B = 3.3 El pico de 1 eV. 
no se observa en las distribuci6nes angulares por razones instrumentales. 

iii 4) Fragmento Dt 

En la distribución .de. energía se obtuvieron dos vestigios de pico en Ed = 
· 1.8 y 6. 7 e V. Al igual que con el caso anterior s6lo se pudo analizar la dis
tribuci6n angular que corresponde a la energía de disociacicSn para ..¡;:¡EifJ= 
4.7 ,es decir, 6.7 eV. que concuerda con lo observado en· la distribución de 



velocidad. 

Ahora, el hecho de que los picos de los fragmentos Dt y H+ tengan 
la misma energía de disociaci6n sugiere que provienen de un estado de Ry
dberg doblemente ionizado con el carozo en estado repulsivo. En tal caso 
la disociaci6n de este carozo doblemente ionizado proviene a su vez de dos 
iones H+ y Dl Esta debe ser la raz6n más factible por la que los espec
tros de energía disociada del Di + Hº y D~ + H+ es la misma. Por 
último se sugiere que los fragment~ .1:(+ y Dt pr~ienen de modos vibra
CiÓnales .del . HDl+ en la colisi6n,:.al igu11.l que los produc;t.~·:. i:>;:t, ;Y, 
H D+ corresponden al mismo modo vibracionál .· 



.,,· 

~--.--.-.-,-.-,,·-~·:- -~-- - --· 

T~cnlcas experimentales para medir la producc16n de iones po
sitivos de H Di° en Arg6n 

i) Breve descrlpcl6n de dlsposltlvo11 experimentales 

Ya que el énfasis del presente trabajo es el análisis de los resultados 
experimentales de los procesos de disociaci6n del H D¡ en Arg6n y no el 
estudio delos dispositivos experimentales para este fin, estos s6lo serán des
critos· somerarn.ente, los· cuales se encuentran ampliamente estudiadOs en las · 
z:eferencias 7'y S. . . · . · · 

il)Fuente de Iones 

La. primera.. parte del. dispositivo es el lugar donde se crean. los .. proyec
tiles para hacerlos 'incidir: sobre el blanco que previamente se haya escogido, 

· ..• en. nu~tro caaÓ 1la fuente ;t!Jilple8de. es un colutr6n, la, .. cual puede. produciJ: · ... 
. prQY:ecjil~· co.D,e~ic~rgíás .. del. o.rci~n. <le 1:m~·· pocos ke V. y con ·una;confiapilidad. _· 

J ?f !i~ttrr::;;.::.~:;:CC:~.de;o.1 e V• ,••1a. ~~al~ ·p&ra;_e(exl>~r~hto cllie 
i2). Si.tema de Aceleracl6n y Enfoque 

·· · ·:·~as :l~~~-- ~lectr~~~ticas-~ae-, f!U:iP.le~ '.¡>ara, enfoc~.haces· .de. partículas .... 
·":-;"'.;t:·:.c ~-' ··cargada en'divenoe dispositi'VOB experimentales•· ···Generalmente se-colocan-" 

desp~iá· de la· fuente -de· partículas cargádás: Cuando el-aparato .consta de 
éióé~1~t~d08.a-díf'erente i>oíenCilLI~ a:aemú··c1e emé>c&r~~este püed~ i.celer&r º · 
d~ac~ler;Jlupa.rifcülas~ Cu..,Ildo 8011.~c:\etres elemen~os~ e&tc)ll ~ ~onectan 
.de tal forma que el único propósito del diSpositivo sea el de enrocar ... Én 
el casti de nuestro interes, se emplé6 ún& lente 'Einzel' porque no se deseaba 
modificar la energía de los iones hidrogénicos, sino únicamente enfocarlos. 

i3) Filtro de Velocidades 

Posteriormente se emplea un analizador de velocidades El disposi- · 
~ivQ_s_eparador._ ·está_ formado. p~~ ? _c'1'.llp() ~gnético_ y un campo· eléctrico 
cruzado; de esta forma un i6n con velocidad ti y ma.Sa" mo mO:Viendosé á. 
travez del filtro de velocidades no es deflectado si Bev = eE es decir: 

.~. 
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JÚ filtro ·de velocid~des es en si un filt~Ó de Wien. 

lente 'Einzel' · 
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La longitud del filtro es L y si am = ae , es decir, el radio de curvatura 
producido por los campos eléctrico y magnético es igual, la direcci6n del haz 
es una línea recta. 

Ahora si suponemos L <: am los planos de H 0 y H¡ coinciden en el centro 
y los puntos focales se encuentran en S 0 y S¡ , esto implica que el sistema 
tiene una diap.ersi6n de velocidad tal que la imagen está desplazada según 
D = a;.,1{JLS donde Ses la distancia del centro del filtro al plano imagen. 

Ahora como los iones son acelerados por un potencial dado V con {J = j-7 

:Y 'Y ~ ~..,r . el 19istema · J>o&ee .un cierte> a.stig~atismo pi:odµ~i,cit:) •. J?,º!,}!t :~ltro, 
j>ero como f'és grande comparado-éÓ:Ó. la diStanciá: aJa; imag~~-~l-~!!CtO es . . . 1 . 
d~preciable · · . . · · . . · ' -- .- - .·· . 

i4} Celdas de futeraccl6n 

. . . El i6n de H Dt pasa por una celda de int(U'~ci6n, la. cuaLco:ns.ta de un.. .. 
ciUridro· de. 2.6 czn.. deJargo ·y ~.6 cm. c_I~: di~tJ.'O. _ Su entrada:: tiene ·1 

;~--~~:~:rt~1~~:~:t&tc 
ne<:aarió_hn--e.&~iente ~iste!na de bombeo~ ya que se <i~be manten~ I~ celda .· 
de interacci6n a una presión típica de 3 x 10-4 torr. y sus alrededores a 5 x 
10-7~ Entre la celda de interacción y el sistema de detecci6n se encuentra 
.una caja de Faraday f;Ón el objeto de D1ec:lir el_~()tll,l __ ~_eic:>n.es incid~~~._ - · 

. ' -~ __ : . .: .. --. -~·· ·--· __ ,' .. --, ·---.~----··-·'"·'- ---·-·" . :_ ·.··~'.· - . . -. ''·. ,.",· 

· ,: ....... ·.: ·--- _,_ .. _.'->-·:--L~~~:~ ... -"""~":~ ; .. ;· :-.... , :~.-. . .. ,""-· ··--'., __ "':'''·;i--:" ~-~ >-:1--··~- ··-

. is)-si~t~ma•.•de•Detecct6n· 
. '. ~. ' .· . ' . '·;" . ... : . ; 

. ·. .··•. - ' El shítema tiete.c~r ~ en~~ga :d~ m.f!dir los .f'ragm.eJlt0e' dÍsoci&dos~: Este: 
. :.'. rot&;'en Uii~'i>iano horizontal alrededor del .centro geométrico de Ja éelda de 

in:teracc!6n mediante un sistema de rotaci6n controlado por computadora 
que da una gran precisi6n. Los' '1igulo& mayores. de siete grados en este 
sistema no son medibles. Las trayectorias y aberturas fueron escogidas de 
tal manera que la desviaci6n cuadrática medi.a. en la resoluci6n. angular fuera 
del orden de 0.1 grado. 

Los productos disociados fueron energéticamente separados p()r .un .anali-. 
zador parabólico electrostático a 45 grados q\le se bosqu~jará a continuación: 
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\ 
Analizador párab6lico electrostático · · 

.Donde para un '-ngulo de 45 grados Y = 0~25 X. 
- : , . . ' . ' ~ . '-· ... -- ,_, . - '. - .. ·, --- . . - - .. - ' . ' . . . --

~-··· . -· 

· Dependiendo de Ja· abertura B todos los- productos cerc~os a. 45 gra
dos pasarán, de donde se obtendrá el fragmento b..is~adó. ·. Firialmeiite los 
productos encontrad<>S serán contados por un multiplicador de-electrones de. 
dínodo continuo~ (chaneltr6n)~ 
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iv) Errores 

Para corregir nuestros resulta.d,QS se toma.ron en cuenta las siguientes 
fuentes de error: 

Longitud de la celda. de ga.s •..... ... .. ... . .. 12% 
Resoluci6n angular ................................ 0.1 grados 
Ca.libra.ci6n del detector ........................ 3% 
Ruido del detector ................................. menos del 8% 

. . . 
,· .- . 

. La necesidad de conocer estas medidas y sus errores surge directamente 
de la' éxpre8i6n que relaciona la secci6n eñcaz con otros pará.inetros tales 
como el número de partículas incidentes, la eñciencia del detector, el tiempo 
de captura de datos, la presi6n registrada, la longitud de la celda de ga.s, 
el ángulo subtendido por el sistema y la corriente registrada. La· fórmula 
mencionada es la siguiente: 

du. N(tJ) 
dO = ItilaOE 

donde Il= LP. 

· ··· · ·. -: Dé Ütu medidas se t\lvieron seeciones eficaces totaless difereD.éiales·con 
··1iíiít'1ñ:C'&tiéiWñore tot&raer10%t· · >: ·:·:-··;···: ... ·· · · ·:·:·::~····· ·· ··. ··>······"·;., .. ·· :" 



Resultados de la producción de iones positivos de H Dt en · 
Argón 

i) Distribuciones Angulares y de Energía 

Al observarse la sección diferencial angular de los diferentes productos 
disociados al granearse en término de variables reducidas se obtuvo para el 
a+ y el Di un incremento al aumentar la energía incidente, lo cual hace 
suponer que se trata de un proceso del tipo ii), es decir, un proceso de. 
excitación fuertemente dependiente de la velocidad. · 

Para el. D+ y ·el· H D+ se observó un deeremento ~~·.él val~r · absoiut~ 
de la seccicSn diferencial graficada en término de _variables reducidas para un 
intervalo de energíaa alrededor de 108 3 keV., para posteriormente a 4.15.y 5 
keV. de energía incidente v9lver a aumentar, 10 que hace suponer que para· 
energías bajas se.produce un proce8o de disociaci6n:por colisión di.Í-ecta, pero 
una vez alcanzada cierta energía entre 3 y 4.15 keV. se tiend~ al.proceso del 
tipo i.iJ~ : · · · · 

1>:·~~.Bgme~tp a+ · . 
. ~'" ;. . . ' . " ' 

•, -, ·. . . . - •' 

El-comportamiento general de las distribuciones angulares grañcadas en 
término de variables reducidas para todas las energías es el de una curva · 
monótona decreciente con pequeñas oscilaciones superimpuestas que se de11- · · · 

. · ,,,Pl~~-1~(8..:v&i~ra, may~r~ d~-· ·· -c::~~¡~2)Y? ... . a medida q;¡~: E¡ -~~;~~ ... :~· 
·Así Uiismo ei v8Jor absoluto ele i¡ :!! ~· aumenta a riiédiaa que· E¡ &u1D~~t~. ·• 

Por razónes de claridad· se han. graficado separadamente los resultados 
para energías de 2.5 y 3 keV. y para 4.15 y 5 keV. Se obsena de las figuras 
que las 9scilaciones son menos pronunciadas al aumentar la energía .. (figuras 
1 y.2) 

Debido al corrimiento de los máximos· es· dificil calcular· energías-de diso
ciaci6n de manera general. Como la distribuci6n en energía se midi6 para 
3. 75 ke V. se opto por analizar la distribución angular que ~-'se acercara a -· 
est.e valor, .es decir, la distribución angular de 4;¡5 keV. a fin de compárar 
los datos obtenidos de una y otra forma. 

f.· . 
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Figt- Distribuci6n angular~del fragmento.a+ empleando. 
vari.á.blea reducidas para en~i{as de 2~5 y 3 keV. 

En la gráfica de la distribuci6n angular en término de variables reducidas 
se observa.ron 3 picos definidos en V"IEfJ2 = 2.2, 3.0 y 3.5 los cuales em
pleando las técnicas antes expuestas corresponden a energías de disociación 
de 1.47; 2.74 y 3.88 eV. aproximadamente. En las distribuciones de ener
gía se observan picos en 2.74 y 3.88 eV. que corresponden aproximadamente 
con los observados en las. distribuci_ones angulares. (figura 3} . 

. 40. 
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Fig 2.- Distribución angular del fragmento H+ empleando 
variables reducidas para energías de 4.15 y 5 keV. 

El pico correspondiente a 1.4 7 no se observa en la distribuci6n de energía 
probablemente debido a razones instrumentales ya expuestas en el caso del 
H2. 
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Fig 3~- Distribución en energía para' el fragmento a+ 
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2).- Fragmento-D+· · 

Las gráficas de la distribuci6n angular (figuras 4 y 5). para-el. n+ a ener
gías incidentes de 2.5, 3, 4.15 kev. tomadas para ángulos mayores y menores 
que cero mostraron una notable simetría. 

2 

_, 
IO, 

......... <9,, . .,.,,5,"'X·-:'-~: .. ··~::·:·:···~"··- .. t ·º> .. 1 , 2 ,· 3 ·:~-, .·5 . 

. ·Fig'4.~Distri1)'1ci6n angular.deJ.fralmento-D+ empleando 
va.dables redu~idas i>ara energíu. éie 2.s 7 a ke v.· .. 

º.,. 

Al -igual que· en lu distribuciones ánguJa.rea del H+ con ~l hidr6geno · 
ionizado se observ6 un corrimiento-hacia la deredl& á medida que la energía 
aumentaba, por lo tanto, lle decidi6 nuevamente analizar la gráfica energética. 
de 4.15 .keV. la cual presentaba 3 ligeros picos a J-yEfJ2= 2.95, 4.19 y 5.18 
en la gráfica de variables reducidas, a los cuales les corresponden energías 
sobre el nivel de disociación de 2.66, 5.34 y 8.17 eV. los que-concuerdan a 
los encontrados en las medidas de distribuci6n de energía. (fig\lr& 6). 
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Fig 5.- J;>istribuci6n angular del fragmento n+ empleando 
variables reducidas para una energía de 4.15 keV. 

E¡ • 't.15 iceY. 
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Fig 6,..; Di.Stribuci6n en energía para el fragmento D+ 
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3).- Fragmento HD+ 

Aligual que en el caso del n+ s6lo se registr6 la distribuci6n angular a 
ángulos menores qüe cero. Las gráficas de las distribuciones registradas 
(figuras 7 y 8) se comportaron de una manera muy diferente a las obtenidas 
para el a+ y el n+ en el sentido que no se observaron picos bien definidos, 
sino, que la característica principal fué la desviaci6n de una curva exponen
cial, que da lugar a un máximo. 

;s 

e 

Fig 7.- Distribuci6n angular del fragmento H D+ empleando 
variables reducidas para energías de 2.5 y 3 keV. 
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La forma de las distribuciones angulares, en este ion hace suponer que las 
distribuciones de energía tienen a lo más un pico que representaría el único 
estado disociativo distinguible. 

Como característica principal vuelve a aparecer un corrimiento para e
nergías mayores, encontrandose la :mitad del máximo para la energía de 4.15 
keV. aproximadamente a V'YE02 = 3.3, lo que corresponde a una energía 
sobre el nivel de disociaci6n de 3.31 eV., siendo esta apenas perceptible en 
las medidas de distribuci6n de velocidades.(figura 9) También se registra en 
la distribuci6n de velocidades un pico sumamente pronunciado alrededor de 

· los 9 e V. de energía cie disociación que no fué observado en las distribu~iones .. 
angulares; . . . . .. . ·. . ·. ' 

-1 2 ' ' 
....... 

<~-6-E 1 e2) 112 (k~v~ 12deg) 
4.15 

3 

~ó+ 

7 .10 

Fig 8.- Distribución angular del fraFento H D+ empleando 
variables reducidas para energias de 4.15 y 5 keV. 



Fig 9.- Distribución en energía para el fragmento H n+ 
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4).- Fragmento Dt 

La cliatribuci6n angular (íjgura 10) mostr6 al igual que con el frag
mento H D+ una curva que se desviaba aún mM levemente de la exponen
cial, creandose un pequeño máximo en JryE(J2 = 3.15, lo que corresponde 
a una energía de disociaci6n de 3.1 eV. El hecho de que no aparezca otra 
estructura. sugiere que las demás energías de disociaci6n del· fragmento no 
provienen de estados repulsivos. De igual manera podemos de esta forma 
inferir que la distribución energética debe ser una curva suave sin estructuras 
demasiado definidas, notandose únicamente pequeños máximos alrededor de 
los 6.5 eV., los que no aparecen en las distribuciones angulares. (figura 11). 

IÓ
15 

to'' . 
. . s~\.~ 

2. 1 fo & lt> 

Fig 10.- Distribución angular del Dt empleando variables reducidas a 4.15 keV. 

l-.:_ 



Fig 11.- Distribucipn en energía para el fragmento Dl 

···<t·· 
:-:=> 

. IO '·· •. • 2 o 

.. ,vJ,,~ev.> 

50 



._ -~ 

Comparaci6n· de·· datos obtenidos usando Arg6n como blanco 
con fos reportados para el H2 

1) .- Fragmento H+ 

Para este fragmento existe una diferencia muy clara entre los registros en 
los dos procesos de colisión tanto en la estructura de las gráficas como en las 
energías sobre el nivel de disociaci6n detectadas, ya que en el caso del Argón 

. aparece un triplete en 1.5, 2.7, y en 3.9, lo que no ocurre al emplearse la 
mólecula de hidrógeno cor.no blanco,.yaque esta sólo. presenta un máximo .a; 
6;7 e y• . La ·razón de esta diferencia. ea~riba princi¡>&lmente en Ja .estructura .. 
del planco empleado, ya·c¡ue·en.el caso ~l1I2 se tiene·un.bla.ncó.molec\ll,ar, .. 
y es probable que parte dé Ja energÍIL sea tramferida al blanco en/f~miá de ; . 
energía vibracional, lo que no ocurre con el Argón. 

· 2).- Fragniento D+ 
\'. 

AI'cómparar este re&~ltado con·el. obtenido para la molécula: de hidrógeno··' · 
.se .vió que aú'é:omportaslliento:pod(a·ser ex'pucadC>;de la misma manera~ .es 
at!Cir, .por . .lap~~ia de: dC,S:proct!sasde disoci&Ci~n¡ úno cieJOíJ·cu~éa·:er~ 

. fuertemente~de~eridiente de la vefocid&d de mCideñciaí.~ y el ot~.auponfa usia< 
excitaeión electrónica en un nivel de cruce, és decir' independiente de la ener
gía incidente. Para· el caso. del Argón también se observaron dos procesos 
disociativos, sin embargo estos correspondían a. disociaciones del tipo ii) y 

•.· iii): .. . . .. 
:_ ... ,,, .. ·:·~º'"''""~;-··· ·- '"' ~-

-,: .. _, <-'_.:;,.•••¡e·'·.~ .-., '- ; •. 

• ••••,;º :tu car~terÍátlc~·•j~~~tes··:eij·1<is, d(>a CaMsOa. S~Jfl~ en~fg{aé_de· .. ci~O- · . 
. ciaci6n ooteilidaa •. Estu forman 1ln tripiete e!l:2~66~ 5~34 j:'s~i'l eV. 1)8.ra 

· ·et,~Argón,y:de 2~5~ 5.1Y'8 eV. para el.H2 •.. ALigu&l que ~n elt:~o del H2 
la comparacicSn entre el .H+ y el D+ muestra ·difereªtes valores para el pict> 
de disociación e indicios para el D+ de colisiones directas; lo que sÜgiere en. 
ambos Q808 procesos de disociación básicamente diferentes, resultado de un 
efecto isotópico. · 

3).- Fragmento HD+ 

NueVam.ente .. para este fragmento se ... obs_erva.1J..11anotablé siíriilitüa;'·-ya. 
que tanto las distribuciones angulares éomo la. energía de diso'Ciaci6n éorr'es.:. .. 
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ponden a las obtenidas al utilizar a la molécula de hidr6geno como blanco; 
. la única diferencia que se present6 fué debida al hecho que para el Arg6n se 
registr6 un pico sumamente pronunciado alrededor de 9 e V. de energía de 
disociaci6n, el cual no aparece en los resultados del H 2. 

4).- Fragmento nt 

Al analizar ·éste fragmento se observa una diferencia en la energía de 
. ~isociac:i6n enc()ntrada con respecto a la reportada Parª la moléctilaAe 

, >HiéhC)gf9io, Y.,·que esta·regi8tra doe:·picoe·en3 y.6.5:eV. aproxbÚadamente, 
siéndo~l.olmnellte el pico en '6.5 encO:ntra.Cfo en la coUSión con é1Ii2: ·.· ·. 

'Una consideración importante ·es el hecho que las gráfica de los frag
mentos. HD+ Y. nt tiene aprOximadmnente la misma forma,· y BU pico de 
disociaci6n igualmente se encuentra alrededor de los de 3 e V. ,lo que hace 

. . , suponer que el ~enómen() de. la disociacitSn para bajas energías al incidir so
. · .. · .. : .•. J)re .. Argó.~ ,p1LJ;~::~~t~i.f1:-.gmen~os. es· ... e1· mismo;.desviandose sol&inente pua· 

.... ·}=~:!:t·~;,·.~~~~~~1:~í:::a~:Sql~!t8;ªJl .• :~t~:~!t~UJ:,~t!~7;<:··· 
'•' .qu~ ,iguab:nerite no aparecieron en las dist_ribuciones angulares . 

. ·:::· _ _.:, __ ._-:-_ 
~ r -~ • 

:·: ' 1s):.:."~éc~1oliei'··±o~aie1t;''•·• ,. ·.«· 

: Al. ha.i:er la coUipar8.ci9ri entre las 8~ceiones • tot~es ·para los dos blancos 
se obtuvieron loa aiguieniea resultados: . '.. . ' ' ' ·.· ' . .. ' . 
' ' ' - - ' 

En general se obtuvo una sección total preferentemente creciente para 
energías de inci.dencia 'mayores en . todos los fragmentos registrados con ex
cepción-del n+ y el · H D+ al hacerse incidir sobre Argón. La magnitud 
de las secciones totale8. para todos los productos, y para los dos blancos 
empleados resul.tó ser del mismo orden de magnitud, es decir, de~ 10-17 

En el- caso del H2 las secciones totales aumentan al aumentar. la ·energía 
incidente, fenómeno que no ocurre en el caso del Argón que se observa una 
disminución .en la secci6n total para los fragmentos. D+ y H n+ pua un 
intervafo de energía incidente alrededor de los 3 keV. (figura 12) 



':·,' ,.·-

Las relaciones entre las secciones totales para el Arg6n y las distribu
ciones angulares en variables reducidas mostraron una gran similitud, ya 
que ambas curvas_¡>reséntaban el tipo de proceso de excitación para el frag
mento estudiado. Este hecho hace suponer que al menos con el Argón 
existe una relación entre la sección diferencial total y el proceso que se está 
observando. 
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Fig 12.- Sección diferencial total para cada fragmento a energías · 
de 2.5, 3, 4.15 y 5 keV. del ion incidente... " 
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Tabla final de datos obtenidos para el Argón y el H2 
para todos los procesos de disociación estudiados 

D D2 H D 

Distribuci6n en Energía Distribución 

2. 1 • 5 2.7 

~ 2 .7. ·5. 4 3,3 2. 7 5,3 

·3.9 a.o 6.7 3.9 8.2 

2. 5 1 • 8 

5. 1 3 .. 3 5. 1 

6 .]. ·8.0 6.7 . 6. 7 
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Angular 

3 . 1 3 • 1 

3 . 1 
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Discusión y Conclusiones 

Un punto importante que debe observarse en este análisis e8 el hecho 
de que los únicos canales de disociación que se tomaron en cuenta en la 
separación del ion H D't fueron: 

HDt+Ar-H+ +D2 
HDt +.Ar-+ D+ +HD 
H Dt +.Ar - H D+ + D 
H Dt +.Ar - Dt +' H 

. . 
si~ embargo, para los .. ionesH+ y D+ se p~oducen m'8 canal~ de' diá~ciaci6n 

< t8.les como el n+ +D + D~ etc. Estos proc~- ~p~~ar de tene~:fuia ~i~rt~. 
probabilidad de ocu:rrir no se toman en cuenta en el análisis de este trabajo, 

:suponiendose que su probabilidad de ocurrencia es cero. 

Ahora. bien, a pesar. de emplearse las mismas técnicas 'de detección y 
me.dici6n par._ los fralmentos del . H,D';. , así con1o la misma' energí!- de 

. incidencia, el hecho de eJllplear dos blanc0s .t·an diferentes como la IDQlécula 
• •-·· Cie'Himógeno y el.'-tomo éie·Arg6n t>r<>ai:UérQn re8uít8dós 'diferen~ imito_· en .. 
· las distribueiones anguláreiÍ de los prodüé:tas ·como· en las cii&tribuciones ''de 

energía de lós mismos. 

Sin embargo, para dos fragmentos (D+ y HD+) se obtuvieron resultados 
· similares que sugieren el hecho .de que aún .. dentro de las grandes .diferencias .. 

. de;-los ·blancos/se pueden encontrar·procesO.·:para el· · "HD+ -··que: aparente- . 
,, ...... ". - - ·.. . . . "' -· ·-·· - . .. • ..... . " - - - - 2_ - ... o '· .... "· "' 

•mente n:o dependen del blanco. emplead(); ... 

Considerando por separado. al i6n.:.:, .:HDt al iÍlcidir sobre.Argón se 
obtuvieron resultados de la distribución angular con variables reducidas que 
concordaban notablemente bien con los resultados obtenidos para· 1as dis
tribuciopes en energía. El hecho que el Arg6n sea un gas noble harían 
esperar que las interacciones entre los proyectiles fueran producidas por ex
citación colisiona! directa, lo que haría que las distribuciones angulares en 
variables reducidas decrecieran con el aumento en la energía incidente, sin 
embargo esto no ocurre as{, sino que los procesos de disociación son produci
dos por una excitación electrónica acompañada de un salto energético. 

/ 

A diferencia del proceso empleando H2 como blanco para los frag-

55 



·~ -· ~ 

mentos n+ y Dl no se observaron estados de Rydberg, siendo la única 
característica en común el hecho de que sus procesos de excitaci6n son fuerte
mente dependientes de la wocidad, los que pueden ser asociados al igual que 
con el D+ y el H D+ a factores vibracionales durante la colisi6n, sufriendo 
estos últimos indicios de colisión directa para una energía incidente de entre 
3 y 4.15 keV. 

Finalmente se puede decir que para el experimento empleando Arg6n 
como blanco se obtuvieron resultados muy satisfactorios, ya que las energías 
de.disociaci6n predichas mediante.la distribución angular con las gráficas de 

.. var~~l~. reducic:laS coiné:iden · aproximadamente con las. encontradas ·en las 
·diStribuciónes ci~velo~ida.d~ · 

El hecho de que las comparación entre el Arg6n y el H2 s6lo para los 
. fragmentos D+ y H D+ . hayan resultado parecidas nos suguiere la iÍn
portancia que· tiene el blanco en el análisis y nos permite no s6lo analizar 
los procesos··disociativosdel HDt, sino la inO.uencia de la estructura del 

, .. · .. b1&nc·o. · , .. · · -.:;v,: 
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