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I.- INTRODUCCION. 

Desde hace relativamente poco tiempo el m~todo· experimental de 

colisiones atómicas o molecular.es con gases o sólidos se ha aplicado 

para obteher información sobre procesos que, sale.mente bajo una base 

tan endable como es una escala de energías, pertenecian al campo de la 

química. Recientemente se ha observado corno ideas y metodolog(a que 

desarrollan las personas que se dedican a la física nuclear, se aplican 

ahora a física atómica o a la qillmica y si bien esa división no es muy 

clara hoy en día, aún existe. Muchos conceptos como es la energ{a de 

Hgadur~ entre las componentes de una molécula o procesos de ionizaci6n 

que ocurren con energías de pocos electrón-Volts se etiquetan como 

pertenecientes al campo de la gu!mica en contraste con las energías 

involucradas en la física de partículas elementales gue es del orden de 

Ge.V. Una extensa bibliografía sobre el estudio de la disociación 

inducida por colisión de moleculas de hidrógeno fue realizado por 
l'vícClure y Peek69 en 1972. Las investigaciones sobre disociación 

disociacion inducida por colisión, por medio de técnicas de espectrosco­

pfa de masas, especialmente de H2 +, H 3 + y varios iones moleculares de 

hidrógeno fueron desarrollados en vias de su aplicacion en ffsica de 

plasmas. La sección transversal disociativa para la formación de algu­

nos da los fragmentos de los iones %+, H~ y HD2 +es menos conoci­

da. Varios estudios experirr.entales ' 79 2 , fueron realizados para 

determinar la sección transversal para la disociación de H3 + en H 2 en 

un intervalo de energía de 0.1 - 1800 keV. Encontrandose que la sección 

transversal de disociación para la formación de iones positivos se incre­

ta monotónicamente con la energía incidente, de aproximadamente 
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10 · cm2 a 0.1 keV y teniendo un máximo de - 10- cm2 a - 100 

- keV. Ui:a de las conclusiones de los estudio anteriores es que la sección 
transversal· depende de los niveles vibracionales-rotacionales del ion 

molecular lriatómico J4blados en el momento de la colisión. Estudios 
experimentales64•839 4 y teóricos muestran que la geometría de 

equilibrio del ion molecular triat6mico H3 + es t..n triángulo equilátero. 

las medidas de espectroscopía traslacional de Goh y Swan3 7 indican que 

la encrgia del estado electronico mas bajo del ion H3 + en su geometría 

de equilibrio es -1.33 hartree. Practicamente nada se conoce del efecto 

isotópico sobre la disociación colisional de iones triatómicos. 

Como en una colisión disociati va debida a una transición9 dos o más -

fragmentos se mueven separandose del centro de masa del proyectil 
molecular. Estos fragmentos pueden ser detectados a diferentes ángulos 

con respecto a la dirección del haz incidente (el centro de masa del 

proyectil sufre una deflecciÓn despreciable). En circunstancias 

favorables. es posible determinar la energía de disociación de las 
distribuciones angulares y de energ!a de los pr-oductos de disociación • 

A un pico en estas distribuciones a un ángulo e. le corresponde Ula 

energía de disociación35 w = y uoe2 • - Donde uº es la energ!a de 
laboratorio del proyectil incidente y y es la razón de las 

masas. la masa del fragmento detectado dividido por la 
masa del otro fragmento. Desafortunadamente el espectro de 

disociaciones colisionales raramente consiste de estn.ctt.ras definidas. 

ya que las energ{as de disociación y secciones transversales de 

excitación dependen fuertemente de la separacioo R 12 y de los consUt~ 

yentes moleculares M 1 y M 2 en el momento de la colisión. Esto es 
cierto sobre todo cuando el proyectil molecular presenta U'la extensa 
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distribución de energías vibracionales en el momento de la colisión, 

en este caso el espectro de energías de los fragmentos contribuye Con 
varios picos pobremente definidos, lo cual hace muy difícil el analisis. 

Para evitar esto hay un gran esfuerzo en muchos laboratorios para 
producir iones moleculares energéticos en estados vibracionales 

definidos. 
Este trabajo tiene como objeto medir experimentalrnente algl.rlas 

partes relevantes · de la superficie de potencial de una molécula 
·triatómica hidrogénica usando técnicas de haces. Se obtuvieron las 
medidas de ligadura de los iones H 3 + 9 o3 + y HD2 +. Se identificaron los 

canales mas importantes de la disociación de estos iones moleculares y· 
los estados vibracionales involucrados. Corno U'l caso particular se 

identificaron varios de los estados vibracionales · del ion H2 + a través 

de la colisión de H 2 + + He. 
Un caso especial es la disociación polar de los mismos iones 

hÍdrogénicos. Para este proceso se reportan las seccione5 totales y 
además las distribuciones de energía de los iones negati'W>S H- y 

0-. Todos estos resultados se encuentran en el capítulo IV. 
La base téorica que soporta el método para la obtención de los 

resultados que se exponen, a saber, la cinemática del proceso, la 

deconvolución de los datos y el método matemático desarrollado para su 
procesamiento se exponen en el capitulo II. 

La descripción del acelerador en que se llevaron a cabo las medidas 

se encuentra en el capitulo IIT. 
Se incluyen dVti apéndices A y B, en el primero se demuestra la 

invariancia de la función de eficiencia respecto a un rompimiento 

molecular en dos o tres fragmentos. En el segundo se muestra el cálculo 
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s,::.- e;.:I=-'on=: a cc.r-.tinuacion une breve resena bioliografica de los 

estudios que se han hecho sobre la áisociación de H
3 

+ ( D3 +). 

L 1- R:C:VISION DE ESTUDIOS EXPERIMENTALES SOBRE 

IONES TRIA TOlv!ICOS HIDROGENICOS 

Las medidas reportadas de secciones transversales de iones 

triatómicos- hidrogénic::>s, i'1.cluyendo su producción y disociación, se 

encuantran en la literatura desde i953. Fedorenko 1 midi6 le sección 

transversal de disociación para la producción de los fragmentos H+ y 

H 2 + provenientes de H 3 + Afrosimov et al. 2 estudiaron la 

descomposición de iones secundarios producidos en colisión silnple de 

H3 + en H 2 , en un inter~alo de energía de 5 a 1 B O keV; de la misma 

manera Kupri yanov et al ,.J midieron la sección transversal de producción 

de los iones o+ y o 2 + producidos p~r la disociación del o 3 +. Barnett et 

1 4 .. 1 - • , d f;'d , t' . . 'd l a . repor .. aron ~Es rormac1on e Ll rogeno a om:i.co proauc1 o por a 

·· · · ' i· · ' d • • · + • 1 e· , w· 11· o b 6 casoc1ac1on ca ls1ona.. e.. n 3 . 1v e 1ure- y i iems y un ar 

midieron la secc.i6n transversal de intercambio de cE:irga y disociación 

de H 3 + en H 2 y gases inertes Los efect6s producidos - por las 

condiciones de operación de la fuente de iones sobre la disociación de 

H 3 + fueron investigados por Charnbers 7 • La formación de atórnos de 

hidr6geno excitados y moléculas de hidrógeno por disociación colisional 

del H 3 + en blancos moleculares y gases inertes fueron 
e 9 10 

&bash.sv .::t al.'-', Hughes et el. Solovev et al. ~ 

,_ nr--d- L -1 12 Y·'--º CI :::. e ... es • • 

estudiados por 
~ d ' 11 ror et EH- -

Otras inv.::stigaciones se e:speciaiizan en la medida de la energra de 

•' 
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- . ' ' H + ..- + P . , L · th 1 ... ·¿ 13 ·d· . rormE>cion ae- 3 y L• 3 . or eJernp10 ev.:=n a y rre1 man · m1 1eron 

el umbn::.l. de disociación inducida por colisión (CID) del D3 + en blanéos 

de He y Ne usando un espectrómetro de masas Tandem, ellos obtienen un 

valor O= 4.8 eV para la energfa de amarre del (D+-D2 ) y para {H+-H
2

) 

en un intervalo de 4.27 a 4.4 eV 

!Jn análisis del prooeso de disociación inducido por colisión cie las 

siguientés reacciones 

H 3 + + He ---> H+ + H2 + He 

y 
+ + D 3 + He --> D + D2 + He 

fue realizado por Harris14, encontrando un valor de 4.23 eV pare la· 

energfa de amarre de (H+-H2 ) y 4.31 eV para {D+-02 ), los cueles estén 

da ac~rdo con la energía cie ligadura teórica del. estaáo base del H 3 + y 
o3 +

5 .:;,. Por otra parte en procesos de CID del H3 + para las reaccic.-nes 

H + 
3 + CH 4 --> (CH +>* 

5 + H2 

CH + 
3 + 2H2 

H + 
3 + Nó --> NO+ + H2 + H 

y 
H o+ H2 _2 + -> H+ 

3 +OH 

-. 

y sus análogas deulerados dan una medida de la excitación interna de los 
io~ reactánte~iS,i 6 . L~s energías de amarre de (D+-0

2
) y (H+-H

2
> 

fueron deducidas de estas y similares reacciones. La transferencia de 

energía en la desexcitacion de H3 + fue investigada pof".'. Leventhal y 

Friedman17 encontrando un criterio st.anamente útil para estimar el 
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J d . ._ ·' . ~ '1 H...,... 1 d d · l . 1 grc.uo e e.x:c.1. .. a.:aon 1n.,erna o.a 3 en e momento e pro uc1.r o, e 

criterio f'ue expresado en términos de la raz6n de las intensidades 
H + 

2 
H - + +H--+ en función de la presión de gas de hidrógeno en la fuente de 

2 3 I 

ii:mes~ ellos bass.n sus concluciones en las secciones transve~ales de los 

· fragmentos de disociación provenientes de la colisión de H
3 

+ con las 

rnole,culas CH4 ., c 2 H 4 y c 2 H 2 a bajas energías de colisión (3.5 eV), en 

las cuales he.y dos o más canales de reacc1on, por ejemplo par-a 

colisiones d.: H 3 + en c2 H 4 se producen iones de c
2

H
3 

+ y c
2

H
4 
+. 

El canal do:; reacción del c 2 H 4 + e.s 1 eV más endotérmico que el canal 

de c 2 H3 + y por lo tanto más energ!a es requerida para producir c
2

H4 +. 
Estas medidas indican que la razón de secciones transversales de C 2 H4 + 
y C 2 H3 + com•::t una funciÓ.ri cie la presión en la fuente de iones disminuye 

cuando la presión aumenta~ mostrando que decrese la población de altos 
. . d , . ._ , • • d • , + p t ~ ld 1 8 b escaaos e enarg1a in-.ern;:, oe.... naz e n 3 . eer y uo er D servan 

las transici01.es electrónicas entre el estado bese 1 A' v los estados 
. , . 3- 1:--- . . J 

e.xc1tadc:.s r..-ias be.JOS i::. ~ y .e:.' en sus experunentos de haces cruzados. 

L ·"· ' d º'd t lnt 'H+ a s.::cc1.on u-an.sversa1 para pro ucc1on e pro ones proven e es ae 3 
desexcH.~rios vibracionelmente, fué medida con haces cruzados de e­

y H-:l + a diferentes ángulos. Srnith y Fut.reu 1 9 evaluaron la distribución 
~ . 

de probabilidades de los niveles vibracionales en el estado base 

electrónico del H 3 + y o 3 + usando un modelo estad{stico y los datos de 

sus experimentos. 

Los re:sult.ados más relevantes con i.o"1es H3 + son de Gaillard et 
. , 28 . .. d' ~ . t 'd' ,, l "tud d cu. quien en .. res nerentes exper1rnen os m1 10 a magru e 

ligadura del n3 + en el estado base electrónico y confirma por primera 

vez la geornetr(a de triángulo equilátero para este ion. La tecnica rué 
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despo iar los ·=;os el=-ctrones del H..,+ cuando el ion atraviesa una lámina - ~ ~ 

delgada de carbón, y por la re!?ulsión coulombíana los tres protones ·se 

mueven lejos unos de otros en diferentes direcciones determinadas por 

sus posiciones relativas iniciales y la velocidad del centro de masa. El 

valor obtenido para la magnitud de ligadura en estos experimentos es 

{1.85 ± 0.08) bohr-. 

La variación de este valor con los valores de equilibrio calculados 

de 1.66 bohr reflejan los diferentes grados de excitaci6n 

vibracional en el ion H 3 + segun Carney2 2 quien en su trabajo reporta 
. \ + 

u.aa magnitud de ligadta"a de 1.87 bohr para el H3 ~ usando 

sus resultados de frecuencias vibrac\onales y el metodo estadístico 

de Smith y Futi ell 1 9 para la distribución de estos niveles. 

Pstty y Moran23 observaron varios nivel~ vibracionales de H 3 + 
encontrando los valores de v A =3 3 5 O ± 200 cm y vE=2800 ± 15 O 

cm _i. Carney y Porter2 5 encuentra que el intervalo de energía predicho 
+ _1 

para el H 3 fundamental es 2 8 O 1 ± 7 5 cm el cual contiene 

contribuciones rotacionales no definidas que corresponden el proceso 

ü.J=±l {J es el número cuántico rotacional). Oka y Shy27 reportan las 

observaciones de los espéctros del H 3 + y o 3 + en el infrarrojo. Oka 

observa la banda infrarroja del H 3 + a través del método de absorción 

directa en esta banda. El coeficiente de absorci6n mínimo detectable del 
_'5 _ l ~ , 

aparato de Oka fue 4x 1 O cm . Un total de quince h.neas de absorcion 
, _l 

fueron medidas en la region de 2950-2450 cm las cuales son usadas 

en un ajuste de mínimos cuadrados para derivar el primer conjunto de 

constantes experimentales espectroscópicas del H 3 +. Estos resultados 

confirman completamente las predicciones ab-initio de Carney y 
Porter28 • Al mismo tiempo~ Shy et al. 27 utilizaron el rn4todo de 

7 
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ri'::sonanci:::; o.:: n::ces, altamente sen=itivo para registrar- ocho 

tt~ansiciones c.ntre niv.;:;les vibracionales-rotacionales del estado base 

electrónico ~A• del D 3 +, de estas frecuencias medidas entre ~ 7 50 ~m _i 
_1 

y 1850 cm , cuatro son asigr.adds a transiciones en la banda 

l"ündamenta.i. vibracional degenerada; las sobrantes cuatro involucran 

niveles vibracionales ·altos, niveles rotacionales altos y ambos. Los 

Últimos resultados de trabajos en el infrarrojo son de Carrington et 

al. 29 donde reporta la observación de mas de 300 líneas espectrales, 
cuyas asignaciones a las transiciones involucradas san aún estudiadas. 

Otros estudios de disociación del H 3 + son las distribuciones de energía 

del H+ y H2 + provenientes de su disociación. Estas han sido medidas por 

varios grupos de investigación, los primeros resultados son dados ~r 

Cooks y Beynon3 O, . Beynon et al. 31 y posteriormente Lange et al. 3 y 

Nir et al. 33, quienes estudiaron la disociación del H 3 + en gases de H 2 , 

He y Kr en un intervalo de energía de 0.1 a 0.5 keV, analizando la CID 

del H3 + vie excitación vibracional-rotacional para la inducción mutua de 

los momentos dipolares entre proyectil y blanco (mecanismo de 

Russek88). Tarnbien midieron las propiedades del H 3 +especialmente la 

energía de ligadura, su estructura y sus canales de disociacion mas 
) 

probables. 

. l. . Alvarez et al. 34 reportan la secci6n transversa~ para la 

producción de Hy D- provenientes de la disociación de H2 +, H3 + y HD2 + 
-er-i--ga.ses _Q!3 __ tJ~'I. He y Xe en un intervalo de energía de 40 a 600 keV. 

/Encontrando que la sección transversal para la producción de D- del 

HD2 + se encuentra entre 10-
17 

y 10-
16 

cm2 y sugieren que la 

----fo-rm-iiú:ii6n de H-=--uene como límite superior 10-
18 

crn 2 • 

Fue encontrado un efecto isotópico para la producción de 

e 



iones positi·w-c.s ciel H02 -r- incidiertdci en H 2 . C. Cisneros et ·ai.35 .,36 

estudiaron la sección transvers:.l difen::ncial para la producción de 0- y 

los productos nautros producidos por la transferencia de carga de o
3 

+ 
en Cs. en un intervalo de energfa de 1.5 a 7 .5 keV. Las medidas de 

espectroscop{a translacional de G::ih y Swan3 7 indican que la energía 

óel estado electrónica mas bajo del H 3 + en equilibrio es -1.33 Hartree. 

En recientes trabajos tvíontgomery y Jaecks38 estudiaron los iones H­

fc,rmados com·:> resultado de la disociación polar del H3 + a energ!as de 

2. 75 y 4.83 keV. En base a una comparación de la disociación polar con 

el canal Lyman a (~3 + --> ~2 + + H(2p} ), concluyen que la sección 

para el proceso H 3 -r ---> H.,.- + H + H+ es muy grande y obtienen 

una energfa de umbral de 6. 8 e V. Hiskes y Karo 8 5 , en sus estudios de 

iones negativos hacen una estimación cuantitativa de esta secci6n 
_17 

proponiendo para ella un límite superior de 3x1 O cm2 • Posteriormente 

C. Cisneros et al. 3 9 presentan las medidas de la sección transversal 

absoluta para la formación de iones negativos formados por la 

disociación polar del H3 ...¡.-, o 3 + y HD2 + en t.m blanco de He en un 

intervalo de 0.33 a 1.51 keV/urna, concluyendo que las secciones 

totales no son anormal.mente grandes corno se mencionó en trabajos 

anteriores • 

J. R. Peterson y Y. K. Bae 4 o realizaron la transformacion del 

espectro del sistema de laboratorio(SL) al sistema C.M. para 

determinar el estado final y la energía cinetica liberada en el proceso de 

transferencia de carga disociativa dal o3 +en vapores de cesio. -

I. Alvarez et al. 89 estudiaron la disociación colisional del HD2 + en 

H2 en un intervalo de energ!as de colisi6n de 1.5 a 5.0 keV. Midió las 

distribuciones angulares y de energía de los fragmentos positivos H+~ 

·! 
1 
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HD...,+ 
¿ 

discutiendo su-s resultados en términos de tres 

de excitación, en donda para cada uno se derivo una 

ley de escalamiento. 

I.2.-REVISION DE ESTUDIOS TEORICOS SOBRE IONES 

TRIATOMICOS HIDROGEJ.JICOS 

En el notable avance que el estudio t9CÍrico de los sistemas 

triatÓmicos ha tenido se ve favorecido el sistema H 3 +. 
Hirschfelder et c.L 41 • 42 "43 y Hirschfelder 44, y posteriormente 

Chistoffersen et al. 45 y Chist.offersen 46, utilizan el método de 

interacción de configuraciones para ei estado base electrónico del H3 + 
usando 12 configuraciones adaptadas simetricamente. obteniendo una 

energfa para el estado base de -1.333 Hartree a una longitud de 

ligadura de 1.658 Bohr en una geometría de triángulo equilátero. 

Hubo otras investigaciones respecto al ion H3 + ,_;tilizando diferentes 

rnátodos como el método de Hartree Fock, int.eraccio'n de 

configuraciones, método de Coulomb-hale 47 , la solución numérica de la 

ecuaci6n de Shrodinger de dos electrones 48 , la simulación aleatoria de 

la ecuaci6n de Shrodinger 49 y el mátodo autoconsistente de electrones 

apareado:sSO.,S 1 • Entre ellos el método autoconsistente de electrones 

apareados es en principio l.m método exacto para los dos electrones de 

los sistemas H 3 +, 0 3 +y HD2 +. Usando este método Dystra y Swope52 

obtienen una energ(a del estado base de -i .343 Hartree para una 

distancia H-H de l.650 bohr en una geometría de tri~ngulo equilátero 

del H 3 +. No obstante, un estudio más extenso de la superficie de energía 

potencial del estado base del H 3 +, particularmente en la región del pozo 
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d.: !=-C>ten~ial. se encuentran los trabajos de Carney Y, Porter25 • De 

::.a SLt!=•;:,rf'..cie de: '2'1.ergra ~-otencial triáimen~ional ellos encuentran los ,1 O 

niveles vibracionales rnás bajos del H 3 +; coeficientes de Einstein y 

probabilidades de transición de estos niveles vibracioneles" los cuales 

son de gran utilidad para el análisis experimental ciel espectro infrarro­

jo. Carney y Porter28 ·también realizan un cálculo ab-initio del espectro 

vibracional-rotacional del H 3 + y o 3 + los cuales estan completamente de 

acuerdo con las observaciones de Oka26 y Sr¡y et al. 27 . Mientras tanto" 

superficies de el"'Ergfa potencial convenientes para investigaciones en 

dispersión a bajas energías fueron realizadas por Schinke et ai. 54 y 
Schinke55 . Los ultimos cálculos sobre el estado base del H 3 + son de 

Preiskorn y Wosnik56 quienes usan el método de configuraciones 

correlacionadas y confirman la suposición de que este método es 

aplicable al caso poliatómico y es capaz de dar el valor preciso pera la 

energía del estado base, obteniendo una energ(a de - 1.334 hartree para 

una longitud de ligadura de 1.654 bohI; Por otro lado el rnétodo serni­

ernpfrico ernpleado en el modelo diat6rnico de moléculas57 {DIIV1) se ha 

aplicado a sistemas triatómicos~ especialmente en procesos de foto-

f t . 58.59 d H + ragrnen ac1on · e ~ • 

Por teoria de grupos O., se puede fácilmente mostrar que los tres 

modos ~rmales de vibración para \Di triángulo equilátero del H3 + son la 

vibraci6n totalmente simétrica ( 1 A') y la vibración doblemente 

degenerada{ 1 E")" como se ilustra en la figura 1.1. 

De la rnisrna forma estos cálculos del estado base se pueden extender 

para varios estados electrónicos excitados del H 3 + por ejemplo Wa y 

Ellison62 reportan los siguientes estados., usando el modelo DIM: 

1) Estados singulete. 
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ler. excitado 

2do. excitado 1 A (1A ~,. 
.""'\.2 1 J 

Ecio. base 

1er. excitado 

2do. excitado 

Empleando el método interacción de configuraciones; Kawaoka y 

Borkman63 investigaron los canales de disociación de los siguientes 

estados 3 A 2 B, 
3 A i ', 1 E' y 3E'. Los das últimos son los estados 

electrónicos -excitados más bajos del H3 +, los cuales son repulsivos y 

su sirnetr.íe; se deforma de o3 h a c 3 v debido a la presencia de otras 

moléculas o átomos, estos estados pueden cada uno di vldirse en estados 
1 A 1 o en 1 B 2 produciendo H2 + o H+ como f'ragrnentos de disociación 

respectivamente. 1A 1 tiene el siguiente límite de disociación 

mientras el 1 B2 tiene: 
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H 3 +c 1E') -->H3 +( 1B 2 ) ->H2 +(2paJ + H(1s) -)H+ + H(is) + H(1s}; 

D 1 =-1. O hartree · 

La tercera posibilidad es una distorsión simétrica la cual puede 

producir tras fragmentos simultáneamente: 

o1 =-1.0 hartree 

Los canales de disociación para el estado 3 E' son: 

D1=-1.1026 hartree 

-> H 3 +{3 B 2)-> H 2 +(2pCTJ + H(ls)--) H+ + H{1s) + H(1s) 

D 1 =-1. O harl.ree 

Schaad y Hicks64 realizaron un estudio teÓ!-ico de los estados 

elactrónicamente excitados hasta un total de 19 y encuentra que el 

estado 3 2: + es estable. Una conclusión similar fué tarnbien realizada 

por Ahlrichs et al. 65 en sus cálculos para este estado. Sin embargo la 

existencia de este estado no se ha confirmado_ experimentalmente66 

Las superficies de energía para una configuración de triángulo equilátero 

de H3 + calculados por Schaad y Hicks se muestran en las figuras 1.2 )' 

1.3. Posteriormente C. Cisneros et al. 36 present6 l.ITTa teoria de la 

distribución angular para analizar los fragmentos disociados en la cual 

la disociación : 1) produce dos fragmentos o 2) produce tres fragmentos, 

uno de los cuales tiene una pequeña energía en el sistema centro de 

masa molecular. En ambos casos se predice una ley de escalamiento: 
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¡ 1 

·-· \ -

_1 
(y l_~, dv do-

. n --,---=f(v U~8 z·. donde ---- as la sección 
aA • n u n · á/\ 

t..--ansversal diferencial para encontrar el f1-2gmento "n" a un ángulo 

en., u 0 es la energía incidente y Yn es la razón de las masas. Se aplico 

esta teoría a las distribuciones angulares de D- provenientes de la 

disociación de D 3 + en Cs, encontrando que la disociación se produce a un 
- - + estado repulsivo del D 3 el cual decae en O + o 2 y un estado repulsivo 

del o3 el cual decae en D + o2 • Despues J. M. Feagin67 utilizó la 

teorfa de la'Tlbral de V.Jannier para el rampimi.enta coulombiano del 

sistema H 3 + + E-ie -> 2H+ + H-, encontrando cue la sección transversal 
• 1.99 

depende de la energía de UTTibral de Wannier como cr(s=O) - E y 
cálculo la energía rnéxirna de validez de las leyes de umbral para este· 

sistema de Emax= 1.6 eV • 
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11.- CINEMATICA Y DECONVOLUCION. 

En la actu:üidad~ la informaci6n importante concerniente a los 

mecanismos de disociación y estados disociati vos de iones moleculares 

diatómicos o triatómicos se han obtenido por espectroscop!a 
. l . 168-73 t'.rans ac1ona • 

La base de estas meciidas es que en \E\9 disociación molecular parte 

de la energía interna se transforma en energía cinética, la cual se 

manifiesta en el espectro de energía de los iones fragmentados. Sin 

embargo~ debido a las limitaciones en las resoluciones angulares y de 

e-nergta del sistema experimental; la extracción de inforrnaci6n 

significativa de tal espectro de energfa requiere de una información 

detallada de la geornetr!a del acelerador y la qinemática del proceso de 

disociación. 

Varios métodos de deconvolución involucran diferentes grados de 

aproximación a la situación real experimental, los trabajos reportados 

acerca de la transformaci6n de un espectro en el sistema . de referencia 

de laboratorio (SL) al sistema de referencia del centro de mesa {C!Vt) de 

una disociación molecular son Gibson y Los 72 Durup et al. 68 , 
'º 71 Anderson · y Goh • 

Lo inadecuado de los tres primeros modelos se hace evidente cuando 

se aplica a un espectro que consiste de estructuras discret.as, por 

ejemplo, el espectro del protón proveniente de la predisocie~ión del 

H H Est . • . f h . .../l t. .73 e • as cons1aerac1ones ueron ecnas por l'- iaas e a.t. para 

desarrollar un método de con-..•oluoión. Sin embargo, ·este método, 

requiere una evolución de las variables involucradas en el proceso de 

disociación corno base a una simulación de las trayectorias cie les iones 
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en el acel.:-ra.:for, ;o cual es algo restrictivo en la práctica. 

Er1 .asta c:a~~t.Lrlo S'2 analiza ia cint=mátic2 del proceso de disociación 

]' Lttl n&étc.dc. de ciE.Convc.lución co:r-regido:J por la cinemática del proceso 

de disociación y condiciones gec·métrice.s del aparato. 

II. 1. .- CINE~1ATICA 

En el modelo de dos pasos el proceso de disociación molecular 

inducida por colisión se considera que ocurre en dos etapas sucesivas. El 

primer paso es la excitación del ion molecular; el segundo la disociación 

del ion molecular. El modelo se basa esencialmente e., 1 !! cc.-~paración 

entre los tiempos de colisión y de vibración rn::il-ec• .. .d.er-. Cuando la 

cwlisión lrn na luga1- en un tiempo corto con rescecto :1 período· 

vibr·acic.nal, estos áos aspectos del proceso pueden ser- tratados 

separadamente. 

El estudio de los estados disociativos de iones moleculares por 

colisión con blancos atómicos o moléculas es la excitación rápida de los 

iones de acuerdo al siguiente esquema: 

AB+ + X --> (AB+)* ----> A+ + B + X 
En la siguiente discusión la energía cinética . en el sistema de 

labc-rstorio del ion incidente se denota por u 0 , la energfa cinética del 

estado intermedio (AB+) * como E 1 y la energía cinética del producto de 

disociación A+· corno Uf" Las moléculas o átomos blanco, los cuales se 

encuentran en equilibrio térmico ·aproximadamente a 300 ºK, se 

consideran que tienen una energía cinética despreciable respecto de la 

energía del proyectil para propósitos de cualquier cálculo. 

La excitación inducida por colisión del ion AB+, involucra un cambio 
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de en:rgfa int.:rna .6U ciel sistema, el cual puede ser obtenido como una 

función cia u
0 

·v· E,: ;:;eilic.sndo L:. .::::c:.n:::;:;rvc;.:::;-i6n del mo!Tiento y energ{a se 

obtiena bU={.;~(1\,1/Mb)-E. 1 U+M/Mb)-r-2tví(U0E 1)~cos(8)/Ívlb 2.1 

donde tv'I es la masa del proyectil, Mb es la masa del blanco y 8 es el 

ángulo de dlspei-sión en el sistema de laboratorio. Si suponemos que el 

.::stado de energía interna del blanco (He} no varia apreciablemente en la 

colisió~ entonces .6U es simplemente ei cambio de energía interna del 

. ion AB+ como se indica en la figura 2.1 para excitaciones electrónicas. 

Cuando el ion (AB+) *, se disocie, L!n9 cierta cantidad de la energfa 

interna del sisteina se convierte en energía cinética que es repartida a 

los productos de disociación en el sistema centro de mesa del ion AB +. 
Est.a energía, la cual es transferida de energ!a potencial a energ{a 

cinética se denota por W. Para e=Oº, la magnitud de W esta dada por: 

M 1E 1 * M Uf M M 1 i 
W=---- + ----- 2(---- E 1Uf) 2.2 

M2 M2 M22 

La ecuacion 2. i puede ser aproximada como .6U= U 0 -E1 , 2.3 

con un error de aproximadamente 1 %, despejando a E 1 de esta 

ecuación y sustituyéndola en la ecuación 2. i, se obtiene una ecuación 

cuadrat.:fca en Up la cual esta dada para 8=0°, corno: 

donde~ si el ion AB+ se encontraba en su estado base electrónico antes 

de excitarse y posteriormente disociarse.,. se pusden observar · dos 

valores de energía del fragmento en el SL, correspondientes a 

disociaciones hacia atrás y hacia adelante en el sistema cent.ro de masa 
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del ion. De la figura 2 .1 se tie~ que ~U=W+E, donde E es le pé~dida 

cie &nergía del pr-oy·ectil. 

Si los iones AB,... se ai.socian isot.ro'picamente sn el sistema Cl\1 del 

ion, las intensidades de los productos A+ dispersados hacia atrás y hacia 

adelante deben ser iguales, esto es suponiendo ql.!'3 la disociación pueda 

ocurrir de esa manera ·isotrÓpica. 

Las medidas de distriouciones de Uf pueden permitir la 

de:tc-rmirn:ción de VJ y E, tales análisis fueron relizados por varios 

autores en el caso ds CID de iones moleculares de hidrógeno, observando 

dos tipos de fenómenos. 

i) Excitación vertical de los iones incidentes a un estado electrónico 

disociati vo. 

ii} Transferencia de momento que conduce a le disociación adiabática 

de los iones. 

U t b T l T d , d TT + n ercer proceso pro ao e, no ooserva o en el caso e n 2 es: 

ii i) Prsdisociaci6n. 

Para cualquier estudio de esta clase es importante pode1- distinguir 

entre estas tres clast:s de procesos. Esta información se pudo obtener 

con un estudio de CiiJ con diferentes blancos y variando la energía del 

ion incidente, en el cual se encontró que el proceso del caso {i} puede 

ser favorecido por el uso de blancos pequeños. (por ejemplo átomos de 

He)., el proceso del caso (ii} por el uso de blancos grandes (ie • ., átomos 

de Xe., moléculas de nitrógeno., ele. ) . Por otro lado, la sección 

transversal para el proceso (i) se incrementa con la energía incidente., 

mientras que la sección transversal para el proceso {ii) se espera 

encontrar un máximo pera una energía del proyectil igual a· poces veces 

la energía dedisaciación de estos iones., por ejempla, para 

10 



M .~,:-w;,. 

"f·~- 2.1.\ ..... .- '!( c.la..c...\~W'\ 



, • • • e T' + - T '- • d cods1on ae 2 n 2 en r:--: es ... o correspon e a energfas de labor-atorio en 

un intervalo de 4u a 2Gu eV. 

En disocióciones vibraci.onsles-ratacionales, este modelo pu<:!de ser 

aplicadc· y otra vez se basa e-n el hecho de que el tiempo de colisión es 

pequeño can respecta a el tiempo de disoci.ación permitiendo trat.ar el 

proceso áe excitación separadamente del proceso de disociación. 

El mecanismo de disoci;;;,ción via excitación vertical. a un estado 

disociativo, ger.aral.mente llega a ser importante en un intervalo de· 

energía de i a 1 O keV, el cual desde el pi.mto de vista teórico ha 

recibido mucha atención, ya que la primera aproximación de Born se usa 

para describir disociaciones alrededor de 10 keV o mas. En este 

intervalc.o de eneq~ía la teorfa clá'sica no puedE: predecir el 

co.-üpoct.amie,, .... o de la secci6n transversal de disociación corno una 

función de la velocidad de colisión 

En este trabajo se realizó un estudio experimental de iones de 

hidrógeno en un intervalo de 1.0 a 5.0 keV, en el cual los tiempos 

caracterist.icos se oueden clasificar de la siguiente m.snera: 
• 16 

rcol= 10- seg.14 

rvib= rdis= 10- seg. 
_s~ 

rrot= 10 seg. 

Ya oua el tiempo de colisión es rnas pequeño que el de vibración se 

puede considerar el tratamiento teórico del modelo de dos pasos. Como 

en este modelo f;!l proce:so de excitación es independ_iente del proceso de 

disociación, se elabc-raron tres modelos de disociación a f{n de analizar 

los iones triatómicos~ estos son: {i) disociación en dos fragmentos; {U>' 

disociación en tres cuerpos~ con momento y ángulos iguales en el 
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sistema centro de masa {le. configuraci6n triangular); (iii) disociación 

en tres fraginantos., en el cual solamente dos part{culas salen con 
· moment.os opuestos en el sistema cent.ro de masa (configU""aci&n lineal). 

, ' d La clnemat.lca y anallsls e est.os modelos son los slgulent.es: 

i) La cinematlca del rompimiento en dos fragmentos se muestra 

en la figura 2.2. 
La energ{a cir1'tlca t.ot.al liberada est.a dada por: 

1 1 
W = - M 1v2 + - M 2 v 2 z 2.4 

2 2 

Ce la conservacló'n del momento: P1-Pf 
z 

M1 vz -

z 
1 M 1 M 1 M 

sust.ltuyendo en 2.4 set.lene: W= - M 1 v2 + ---·vZ = --- vZ 
2 2M2 2M2 

de la ley de los cosenos tenemos v2 = V2 + V fz - 2 V V f cos (8) 

mult.lplicando por (M 1 M/2M2 ) obtenemos 

M 1 M v2 = M 1 M vz + M 1 M 

M M 1 2 i 
W=-- Uf+ --- E 1 ± - CM 1 M Uf E 1) cos(0) 

M2 M2 M2 

M 2 W = M Uf + M 1 E 1 ± 2 (M1 M Uf E 1)i cos(B); como B=Oº., aa 

-- -.--.-__ _ 



... : 

tiene: M 2 W == [ CM Uf)! ± CM 1 E 1>i ]
2 

; despejando a uf de esta 
ecuación obtenemos: 1 

ur== t::t e M 2 w + M 1 E 1 ± 2 e M 1M 2 E 1W>i1 

y como E 1== u 0 - bU == u 0 - W - E ,se tiene: 

1 
uf= -- [ M2W + Mi (Uo - w - E) ± 2 CM1M2WCU0 - w -E))i] 2.6 

M 

il) Modelo de rompimiento en tres cuerpos en $,gulos igiales 
momentos iguales. El rompimient.o se mLEStra en la flgira 2.3 

La energfa liberada en el sistema cent.ro de masa esta dada por: 

W - 1 M z 1 M z 1 M z - ¿ 1 V + ¿ 2 V2 + ¿ 3 V3 2. 7 
de la conservación de la cantidad de movlmlent.o P 1 = P2 = 'P3 ; 

, , 
sustituyendo en la ecuaclon 2. 7, obtenemos 

Mi v2 CM1M2 + M1M3 + M2M3) 
w 2~2M3 

De al ley de los cosenos, tenemos v2 = VZ + V 1 z - 2 Y_ V 1 cos (8) 
multiplicando esta ecuación por M 1 CM1M 2+M1M 3 +M2 M 3 )/2M2 M3 

terwmos 
M(MM+MM+MM) 

W = 1 1 2 1 3 2 3 [VZ + V z ± 2 V V cos(B)] 
2 M M 1 1 

2 3 
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(M1 M2+M1 M3+M¿M3) 

w = H M¿ M3 [ MUo + M1E1 ± 2(M!v11UoE1licos(8)] 

como 0=0°, obtenemos 
W = CM1M2+M1M3+M2M3) i ± {M E )!]z 

M M
2 

M
3 

[ CMUa> 1 1 

despejando Uf y como E 1 = u 0 - aU = U 0 - W - E tenemos 

donde 

Ui) Modelo del rompimiento en tres CLErpos, en el cual solament.e 

dos partículas salen con momentos opuestos. El diagrama de este modelo 

se muestra en la figura 2. 4. 

Tenemos que W = M 1v2/2 + M 3 v 3
2/2 2.8 

y como los momentos son iguales F\ = P3 , M 1v = M 3v3 , 
- - z - z 1 , v 3 = M 1 v /M3 , v 3 = (M 1 v /M3 ) , sustltuyerdo en a ecuacion 

2.1 O tenemos M (M +M ) 
W - 1 1 3 -~ 29 - 2~ ~ • 

3 

De la ley de los cosenos ..,Z = VZ + V 1 
2 ± 2 V V 1 cos(B) 

multiplicando por M 1 (M1+M3 )/2M3 , se t.iene 

M1<M1+M3) 
W = [ VZ +V l 2 ± 2 V V 1 cos(B)] . 

2 M 3 
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v considerando que E>=Oº y ~U = u 0 -V.J-E, ~.e 

iv} RELACIOI.,,,¡ ENTRE e Y max 
'1: 
\iv • max 

2.íO 

Débido a qua la chspersión angul=r cietsctad:: en sl laboretcr;o la 

!=>rodu.:;e su distribución de energías, el ángulo máximo a el cual le 

int:n.sidad 2s casi cero en las distribuciones angulares se áeb:. a la 

componente transversal máxima de la velocidad de disociación, lo cual 

üCLüTe cuando el fragmento es lanzado perpendicularmente a la áirección 

del haz incidente (fig. 2.4.a): 

de la identidad trigonornetrica se tiene: tange = max 

donde v es la velocidad rnáxirna max: que puede tener el fragmento o:n ~1 

sistema Ctví v V, es la velocidad dei ion incideni:."? en e! -:isceme de LAB. 
- .L 

E;e·voíldc. al cuadr·ado la ecuación anterior tangZS = { v /V p: · max mex' 1 
multiplicancio por 1M 1 M/M2 ~.se tiene: 

. .. • M~M M 1M 
t:ang-G = { ~ --,-=,,-- v 2) / H-~ V 2 ) 

- 1v12 max 1v12 1 

ya que Wmax= i[vj1 lv"JVma//Ivj2 y U 1 =2M1 V 1
2=M1 (U

0
-W-E)/M, 

obtenemos tang28= 1v12 wrnax/M1 (U0-W-E)~ pero corno e es pequero se 

tiene que tang28 - 92 por lo tanto se encuentra : 
82 = M2 W max/M1 {U o -W rnax -E). 
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A continuacion se desarrol.lara un método r:iera el enalisis de datos, 

e~ cu::.l ussra l.a cinem6tic;:, d.:.1 pr-::·csso de ciisociaciÓn discutido 

anteriormente:. 

II. 2 .-DECONVOLUCION. 

En un experimento de disociación molecular, t.mo usualmente desea 

obtener la sección transversal de disociación para producción de uno de 

los fragmentos corno una funci6n de la energ!a en CM, a partir de su 

distribición de energía en el SL. 

Las ecuaciones derivadas a continuación, se encuentran primero en 

terminas da las velocidades y final.mente se reescriben en terminos de 
la energía de manera que puedan ser aplicadas directernente al análisis· 

de un espéctro de energ{a. 

Ló disociación de L.D'1a molécula de masa M en dos fragmentos M 1 y 

1ví2 son descritos en la figura 2.5. La velocidad final de M 1 en SL es 

V= '\,'o+ v con v 0 = [ (2 (U0 -E:; - 2W//M 1)2 
donde v 0 es la velocidad inicial de M y -v es la velocidad de M 1 en CM, 

u 0 es la energte. inicial de M y E es la perdida de energ.La del proyectil. 

La velocidad de ~í 1 en CM, esta expresada como 

± 

2Gv12 /M 1)Vcos(8) [2M2 cu0 -E)-M 1 {M-M 1 cosz(e))VZ]i 2.10.1 

aqui e es el ángulo entre V y v 0 • La relación _entre los ángulos 8 (SL) 

y ~ (CM) es: ~ = arccos {[V-cos(8)-V0 ]/v) 2.11 

En la figura 2.6, Vj-i~Vj y Vj+i~Vj son superficies esféricas 

de velocidades constantes en SL, centradas en OSL ( origen del SL) • Las 
1 
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+ + + + velocidades en CM~ v 1 " v 2 , v 3 y v 4 referidas al origen OCM 

definen el j-ésimo intervalo de la ventana cinemática ejl la dirección de 

movimiento, la c~l corresponde a un intervalo de velocidad b. \7j y- un 

ángulo sólido de ~ptación di\ en SL formado por la rotación <le 2 JT 

radianes del ángulo sÓlioo definido por los colimadores ,a, alrededor del 

e.je: OSL -OCM" 
?ara una velocidad de la 

intensidad observada 

\i entre V'j±i~\ij la contribución 

es proporcione! al producto de -la sección 

transversal de excitación, cr(V 1) y la función de eficiencia expre~aáa por 

o=(V' j). Esta función depende de le energía W en CM y es igual para 
cualquier proceso d9 ~isocie.ción (ver apéndic9 A). 

Esto se puede escribir como: dI. = cdv .j e(V .1 211" V .z "2e!l.(8)dE10V. . ' .J ,. .. J 
donde~· 

1
='7; (U0 ,E,U 1) y V:v(w:qi) tomanáo"' u 0 y ~ constantes, la 

cc.onlribL;cic~n-pars un Cntervalo finito 6-V . , correspondiente a un D.v 1 es 
j ,,, 

.. , +.:.."'v 
T = f \ j .:;~ j 
~j o-(\/) o=(V) 27r \.;z sen(B) dE; dV 

V .-iLl.V. 

resmplózando ·\.ry d.¿' por- v y dv {ver figura 2.6}~ en la e~uaoión anterior 

se. obtiane: 

f ... 
av. 

y 

suponiendo qua cr es independie!"lte de iÍ> y v en el intervalo ~vj, se tiene: 
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lomando U• E. 
J J 

donde 2 rr ( 1-coslf.) v 2dv 

y cc•nsidc.rancio que e es independiente v y 11> en la ventana cinem~tica y 

fuera de c.::-ta es cero. Entonces integrando con resp""cto a 11> se obtiene: 

-==. 
j 

r 
j • 
"'ilV. 

2'1r (1-cosll>) v 2 dv 

--~-----...!.---------------~------------~ 2.12 

La intensidad observada en el analizador colocado en Vj±i.AV j~ es 

entonces proporcional a Ij - crj Ej , CC'!'1 j=l,2,3,4, ... ,N
0 

2.13 

N
0
es el núinero de intervalos discreto"" en el es2é~tro del SL. (determinado 

por la re3o~ución del E:S!='·ectrornetro). 

C:n .::ste rnétodo áe decori:volu~ión la I . es el número de partículas 
j 

acLU-nul::.das en cada w;o de los intervalos V j±~.6 V j Los elementos E j 

se calcu~an usando el espécl:..ro ds energí.a en .SL, :Etos incluyen ·la 

ene1-r.ía v. o::ira .~-.+· intervalo la resnlución d""l <=>n=>li~ador -6.U y el 

númt:ro t.;l~l de ~:~:l:s ~ • L~ -ecuaci~n 2.13 ~e -r~su:lv-:· para j ªJ al 
e 

cie;:,;:.a 1::.1- E . de esta ecu3ción a- . = I ./E. • 
- - j j J J 
El E':pÉctro resultante de la deconvolución cc•:no una función de la 

velocid;:.d ""n Ch/i es expresada en términos de su cc•rre>=r:-ondient.e el'"?erg{a 

en Clví, };:; cual da Lma escala de energ{a no lineal • 

Un psso crfLico en el procedimiento de la deconvoluc?.Ón es el cálculo 

.1. • l d • ' 1 i • 2 1 3 L•'"''' e:o'rmulas pe--a com p;.,...,ac1 ona e e j, oeaa por a ecu9c on . _ . ="' , , ... 

~(I...Jj,v) necesarias para la ecuación anterior; asi. como { v 1 +,v2 +~v3 +y 
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v 4 +} y { v 1-,v?-·"::_.- ~· v"r-} las cuelesl ¿efinen la ventana cinemática 

era la dirección hacia adelant~ y .hacia atrás respectivamente o sea los 

Hmites de integración, se encuentran en el apéndice B. 
El presente método se puede utilizar solamente en estudios de 

espectroscopf a translacional de los fragme.ntos dispers~dos a un ángulo 

ce:ro. Sin embargo las ecuaciones 2. 11 y 2. 12 se pueden modificar de 

manera que involucren la distribución de energl'a de los fragmentos 

dispersados a un ángulo distinto de cero . 

. Generalmente en UI&a disociacion molecular no se conoce la 

distribuci6n de estados cuánticos iniciales~ esto plantea un 

_proble.ma para cualquier método de análisis de datos. En este método se 

puede utiliza1- un promedio de estos estados cuántic-::is en lugar de una 

distribución da e:llo:s. Este promedio o distribución de estados cuánticos 

no es otra cosa que la energfa de un estado cué.ritico inicial d<: la 

molécLtla cuando la excitación del bianco es despreciable~ esto es 

equivalente a suponer que todas las disociaciones son originadas en un 

estado domini::nte al cual le corresponde una energía de ligadura E. Esta 

aproxin1ación no es un obstsculo para ia identificación de los 

mscanismos da disociación y los estados disociativos. 

Este método de decanvc·tución es igu;:;,lmente aplicable al anal.isis de 

datos .c;xperirnantales pa1-a los casos en los cuales E es cercano a 

cero f;:,sto es la predisociacié.n de est.ados cuasi ligados, ie. HeH+). 
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II.2.1.- COlvlPARACION DE DIFERENTES METODOS. 

La 
. , 

rsacci.on HeH+ fue estudiada por varios autores7 i,74, 7 s,49 

que aplican sus respectivos métodos de transfo~n:_laciÓn de coordenadas •. 

A continuación se presenta un estudio compar~tivo entre estos 

trabajos y el aqui presentado. 

El espectro de H+ orovenientes de la disociación de HeH+ fueron 

tomados ó= ?rice et al.-'¡ 5 y ~e muestra en la figura 2. 7. 

Despues de aplicar el método de deconvolución descrito en la sección 

anterior al esp.:!ctro anterior se obtiene el espectro en Clv! el cual se 

muestra s-n la figu:ra 2.8, donde se considera la h~p6tesis de Price que 

E=O en e.l calculo cornput.Eocional de la dec~·nvolución. 

Se presenta en la tabla 2.1 una comparación de los valores de las 

ener-g!as an Clvi de los picas ¿e estruct.LTra fina presentes en la figura 

2.8. 
TABLA 2. í.. 

Pico Teo¡-[.:, Convolucion Anderson Goh 1 l~uestro rnetod!:::.> 

-, 
0.253 Q.242±0.011 C.226±0.006 0.241±0.006 0.259±0.006 .!. 

...., 
ü.iS3 0.184±0.008 0.180±0.005 0.189±0.005 0.195±0.005 ¿. 

3 O.í.49 0.14 7±0.007 o. ~34±0.005 0.143±0.005 0.15±0.005 
,. 

G.103 0.103±0.006 o. i 03±0.004 0.108±0.004 0.102±0.004 ""2 

<:: 0.07 0.072±0.005 ---------------- ----------- --------~ 

Analisis de los picos del espectro. Las energfas estan dadas en eV. 
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Esta tablo indica claramente oue los resultados obtenidos oor. 

nuestro metodo son consistentes con los dados por la teorfa_ (Price) ?4 ; 
la convolución de Maas et al. 73• Esto muestra que Las correcciones· a 

los efec~os del analizado~ sobre el espectro son satisfactorios y provee 

la información sin necesidad de conocer los estados disociativos de la 

1Tiol4cula o la evaluación de otras variables del proceso de disoci9ción en 
, . 73 , 

conti-asle con el metodo de convolución de Ma:.s et al. • Ademes~ 

Anderson70 consistentemente encuenb-a valores inferiores óe e,nergfa 

asociados a e,:;.;tos DiCOS. mientras aue el jacobiar.o ne la transformacion 

d.,;;, Gibson y L.::.s72 e:s t•::it.aln'1en~e irnaplicable en este intervalo de 

e.nergfas da CM. 

- II.3.- tv1ETOiJO t,;1ATEMATICO. 

Corno se ?Ueda observar, la ecue.cic>n 2.6 es una función de tres 

ve.dables \i.J, E. v U,,. De la cual c!esoeiando se puede obtener dos 
J ~ • w 

funciones e;..:plicitas ( E=F(W,Uf) y U¡=G(W,E)) y L:T'la función irnplicita 

en W (VJ=G 1 {W,E.,U¡)). 

E= F{W.,Uf) = u 0 - W - M 2 W/M 1 - MUf/t,11 1 + 2(MM2WUf)~/M1 
uf= G{VJ.,E) = M2W/M + M1 (Uo-W-E)/l\Jl ± 2CM2M1 W(Uo-E-W})-!/M 

W=G1 (V~~E.,Ur)=MUf/M2+M .í. (Uo-E-\:V)/M2-2(lvílví1 Uf(Uo-EW))~/lv12 

En cualquier distribución de energía entre k·s Hmites Ufi y uf2 .. 

los valores de VJ y E deben ser los mismos ya que se trata de productos 

da disod.ación provenientes del mismo astado. Se utilizó un método 
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iterativo, los dos supuestos límites de energfa uf! y uf2 y el valor de 

\V max obtenido de la distribución angular. Para obtener los valores de 

W y E ·se :sustituyeron en la funci6n G 1 {W,E.,Uf) los valores de Uf! y 

Uf¿ empezando con E=O y W=O como primera aproximacióry_, 

obt:.eniéndose w01= G 1 (D,O.,Uf1) y w02= G 1 {0.,0,Ur2 > y para 

de:tarminar E se sustituye indistintamente un límite de energfe y 

W
0

=(W01 +w02)/2 en la función E 0 =F(W0 .,Uf1) ; como segunda y 

subsecuentes aproximaciones se calcularon los valores de W i 1 y W i 2 a 

partir de los mismos límites y los valores anteriores de W y E, o sea 

de: los cuales se determina 

,_ _r'."(\H LJ ' c.,-r \iw,, f' J• 
.!. • i 

Vv".=(W,, +W. ?)/2 
l. i .L 1-

para áeterm inar 

Si ari la i-ésima aproximación los valores de Vv i 1 y \11/ 12 difieren 

en 0.01 eV termina el proceso iterativo, si no se repite el 

pn:x~edimientc; anterior hasta que: esta condición se satisfaga. Si el 

Volor de W calculado da esta forma es -.igual a Wrnax' termina el 

proceso~ pero si esto no ocurre se procede a variar los dos Hrnites de 

energía ufl y uf2 en forma proporcional dentro de un intervelo de 

confianza establecido de la distribución de energ{a~ determinando unos 

nuavos l!mites üfi ~ y Uf2 " y con ellos se repite el :método iterativo 

hasta sati~:Xacer la condicion W=W • max 
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IE.- DESCK.I?CION DEL EXPERlhliENTO 

El expcrirnento se realizó en el. acelerad-:.ir de ~arlículas cargadas en 

el intervalo de 1 5 keV del 18boratorio de colisiones atómicas y 

molecular-as del IFUt~AM~ sede Cuernavaca lvbr.. En la figura 3. 1 se 
mt..E:stra el esquema dei acelerador. 

El ac;:,lerador consta de cuatro ?artes principales~ y son: fuente de 

iones~ cámara de neutralización~ c:árnara de dispersión . y sistema de 

det&eeión. 

La fu<=nla de iones es de tipo colutrón. El cL1erpo de ésta es de 

Nitrito de Baro; produce ks ion.:::s por des~a1·ga de arco a bajas 

prasiunes del gas. LJn filamento de tungsteno por el que circulan de 

15 a 1. 7 amper.as proporcions uns corriente electrónica cuya densidad se 

ajusta para que al intrc0ducir el g.::~ que va a ionizarse se mantenga une 

ciascarga continuó:! en el ánodo, al aplicar a é::te un voltaje adecuado. 

Dicho de otra forma~ ios electrones que _dejen el c9todo (filarn:mto) s~n 

ac&1erados por una clifer::~ncia de potenci"al (volt.aje aplicado al ánodo) y 
su an.ergía debe:rá s.e:r la suficiente psra ionizar ios átomos o moléculas 

d.::l gas ioit.roducido a ~a fuente, en la región de descarga. 

DesF'uifs de la ionizEición, los electrones pri.rnarios y los secundarios 

producidos por la ionización continuan interaccionando~ sufriendo 

colisione-s múltiples unos con otros y con les partículas ionizadas o 

nu&tras. Ce.me resultado de estas interac~iones~ los electrones 

prirnarios pierden su energía inicial y contribuyen a formar el gas de 

ele:ctrc.nss. Esto:; ga5, jL•nto con los iones formados por las colisiones~ 
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sol\ un sistema cuasi-nsutro; es el plasma del arco de descarga. 

El h=:cho de que el cuE:rpo de la fuente sea de Nitrito ~ Boro, hace 

a esta~ muy versátil en el sent.ido de hacerla casi un~versal pudiéndose 

obtener iones no sólo de materiales gaseosos sino tarl}bién de sólidos 

donde este cuerpo º!='-era corno horno., en cuyo interior se reemplaza el 

tubo de entrada de gas por un soporte para el sólido. 

El ele:1nento son las lentes Einzel convencionales. 

El voltaje de aoelereción se logra eis\ap..CÍf') la fuente de iones y St..r.=; 

fu~ntes de poder y ;,,plkando a estos elementos el voltaje seleccionado 

para acelerar las partfculas. 

Estos iones sc.n analizados por un filtro de Wien situado a la salida 

de las lsntes. Los iones formados en la fuente y una vez acelerados 

viajarán ccn una cierta velocidad en una regi6n donde se hsn creado un 

can1po eléctrico {;::) y uno magnético (B), perpendiculsres entre sí. Para 

una cierta velocidad V'=:='./B les componentes eléctricas y magnétic:s 

se anul;;:;n de n1<=:nere qL"=' ~a-;:; partículas que la posean atravesarán el 

anai.izacic1r sin deS\liarse. 

Une: vez seleccionada la componente del h9z con que se desee 

traboja1-, ésta seguit-á la dirección del eje del acelerador pasando po!"" un 

sisterna de colimadores dispuesto a lo ~argo de su trayectoria~ y de la 

celda d= n~tralización, que se usará sólo cuando se desee trabajar con 

componentes neutros~ H° por ejemplo, y de la celda de interacción donde 

finalmente se llevará a cabo la reacción deseada. 

32 



Espec:ffi 0::srn.,;:,nte, las cc0ndicion=-s ae vact'o deben ser tale:: que el 

camino libre medio de las partículas rápidas sea muy largo en 

comparación con la trayectória libre media del haz. Un buen vac{o 

reduce ademas el "fondo", que es la palabra con que se denomina a los 

eventos especiales registrados por los detectores,. que son indeseables y 

que ordinariamente pueden suprimirse con un ·buen vac!o. 

En nuestro caso, ambos requ.:rirnientos son satisfactorios con t.m 
~ 

vacfo del orden de - 1 O- torr~ 

Lo~ramos este vacfo con cuatro bombas ni.ecánices localizadas en la 

figura 3.1, cuyc. función es evacuar el sistema hasta un vacío del orden 
_3 _4 

de 10 ~ 10 torr y servir de ápoya a. las bombas de alto va-::ro de les 

cuales tenemos de dos é1ases: 

· Lina bomba turbomole.:::ular en la fuente ce iones, cuyo uso es en esta 

re5ion muy conveniente ya qu~ estas bombas no prod!.Jcen ~ontarninantes. 

· Bombas de difusión. En las ciernas seccic,nes del acelera.o:.fc·1-, el vacío sg 

l·::::.gra me:dianta tres bomb:.s de difusió..-, de ac<.:?ite equipacia= con válvulas 

v baf~;::s de e¡-.fri&rniento da nitróc-enc• H"auido. E! S·~eite u;;::ado !:=S Cornin<:Y 
,J • ::. - 1t' b 

7GS o Santovac, CUy3 presió~ cie v;opor es de 1 O- ton- 3 temperatura 

an-~bientr. 

dimensiones son de -. = L.v Cm de diá~o::tro )' 2.5 ~rn de longitud. 

ac,.;;,d.uca da entrc.óa fue de 1 mm de 

de 2 mn"\ ancho 6 rnm ae 3berturas 

La 

" J 

1-;;;,11i...ii-as Uenen bord~s d'3 navaja. E~i..~ celde i:::st~ soportada por un tubo 

de acero ir.oxidable de 3 mm de diámetro, q'-e a l:: vez conduce el gas al 

intsd·::;r de la celda. 



,_;;. celo;; de reacción esta situada en el centro de LITTS cán,=ira que 

consta de tres pe.rtes, una parte fija a la celda y las otras dos móviles. 

Las dos partes m6viles, que rotan ~n respecto al centro de giro situado 

en · la celd9 de réacci6n, permiten efectuar les m~i~~ ~ l~s 

distribuciones angul:::!r~ de l~~ 

5isteme d~ Cete~~ién. El ~~~'::="!"!"?~ de det.e~iÓn con~.te ~e un9 ceje de 

raraday-cietector de emisiÓ!1 secL..,de:!.e q~".:! ~~ permite rned!r oorrie~te 

de pa:rtfcule-5 cargadas o ·corriente de part!cul~ neutras, e través de la 

rneóida de su emisión secundaria. En este detect!:'r se mide la cor-riente 

total incidente. Un ahelizeclor parebol icc-86 
9 45° que permite separar 

los productos cargados entre sí, de acuerdo con su <:nerg!.e y su ~tedo 

dt= carga, y los nue'tros. E~tos últ\rnos son registrados en un det~tor 

sitLtaci.:.. en la dirección del eje. Les ca?""gados en cambio, son defleota<ios 

y de acuerdo con su energía y estado de !:.'arga, d!r!gidos a un detector 

en. la regi6n 

distribuciones 

opuesta. 

angulares 

Este 

y de 

,. . 
ane1!ze~c·r 

energ!a 

fue' usado p::ira medir las 

de les prodLoetos~ ·utilizando 

dife;-enl:.E:s colimadores. para medir distribuciones angulares se coloca a 

la entr;-'tda del analizador un colimador de O. 3 5 mrn de diámetro y al 

frente dél dE:teclor un orificio de 1 cm. Les detectorss usa¿os fuerc•n del 

tipo de d!nodo continuo: Un ce!-atrón de alta raz6.., de ~nteo p:1re los 

n.::utros y un chaneltrcn !;='ar<= l:s pa!-tÍc:..<las ce.rgacia'!:. El sitema de 

cle:l:.Eibcio'h este dispuesto de tal forma que la resolucion angular es de 

0.1°. Para medir las distribuciones de vel.:;cid;:dss de- los fragmentos, 

u.oa rendija de 1. cm de largo y O.O i rnrn ds ancho se c.:..loco enfrente 

de~ dat.ector. La dist.1-ibución de velocidades se obtLivo va1-iando el voltaje 
, { J de:l analizador. La resolucion de energ a calculada es 4.5 x 1 O . 
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Los procesos pdndpales que ocurren al colisionar H
3 

+, o3 +, HD2 + 
y H 2 + con un blanco de He en la celda de reacci6n son : 

r 

+ H 3 + He ------------> 

r 

i 
D 3 -r + He ------------> 11 

1 
l 
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H +H
2

+ 

H + H + H+ 
H + H+ + H+ +e 
H2 + + r-;+ 

H+ + H- -r H+' 

H++H++H++2e 

H2 + + H+ +e 

0+02+ 

D + D + D+ 

D +o++ D+.+ e 

02 + D+ 

o++ D- + D+ 

º2 ++o++ e 

o+ + o+ + o+ + 2e 



H2 + + He -------------> H+ + H 

H + D + 
2 

D+ HD+ 

D +O+ H+ 

H +O+ o+ 
n. ,....+ 
~ -:- L.) + H+ + e 

H .... + H .. u2 +. e ------------/ 

! 

r-r~·+ o+ o+ 

.1 

-re 

D2 +H+ 

11 
HD +o+ 
o++ o-+ o+ 

o++ H- +o+ 
1 
1 

H+ +o++ o+ 1 2e 1 -r 
1 

HD+ +o++ e 

D2 + + H+ +e 

·~ 

Como las reacciones anteriores ocurren a parámetros de impacto 

relativamente grandes, la dirección y la velocidad de las partículas 

incidentes quedan, para propositos práctico'!:'., !.n:lter-ada!? despL~ d~l 

choque y como con~ecuencia los producto~ ~e dispersarán a anguios 

Fara obtener infc·rmación cie la probabilioed de los procesos que 



C-Ci..i1Ten en la colisi.Ón, S-:: hace USÓ de un9 rnedid9 importante del 

proceso de dispersión, la sección transver;:al. 

La sección transversal se define como 7 6 

du flujo áispe:rsado 
crl\=---------------------------------------

fluJo incidente por unidad de area. 

cuyas unidades son crnr:. 

De la misma forma los fragmentos cargados contenidos en un ángulo 

sólido d/\ fueron det-::rminedas en función de E> y U. La .sección 

transve:rsal diferencial esta dada por: 

dIJ9~i\ = 
Nf(B,U,U0 ) 

------------------
1 o J1 t Eff di\ 

con 

Nf{G,U, V 0 )- nÜrnen:; de partfoulas dispersadas a un ángulo 8, ener-g{a 

U y enel-g!a incidente u 0 , pc.r unidad de tiempo (part!cules/seg) 

t, - t.iempo áe conte·::> 

I~ - nL.'Tilero de partículas incidentes pOr unidad de tiempo (partículas 

pc-r segundo) 

Eff - eficiencia del detector 

TI =pl=~ - "espes0r" del blanco {partí'.'culas/cm2 } 

d~\ - ángulo sólido (sterads). 

Ya que el haz dt: fcagmentos tiene simetría azimutal alrededor de la 

dir.::.ccio'h del haz inciciante, la sección transversal -=sta dada por (para U 

y u 0 constantes) 

dcr 

di\ sen B dB 
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III. 1.-CANTIDADES DIRECTAMENTE MEDIBLES y- CALCULOS 

DE LAS SECCJONES DIFERENCIALES 

La sección diferencial esta dada en func\Ón de los siguientes 

pará'metros directamente medibles en el experimento: 

i)_ La corriente del haz incidente (I0 ), la cu9l se determina en la 

caja de Faraday y se asocia con la cantidad de parti'culas incidentes ·por 

unidad de tiempo. Ii= I 0 /e 

U) La presión esta lmpllclta en el "espesor del blanco" 

Il=pl=Pl/KT 

ill) El número de part!culas dispersadas a un ángulo (Nf(S,U,U0 )) 

qua se cuentan en los escaladores., se relaciona con la intensidad del haz 

dispersado {lf(S,U,U0 )) por medio de la siguiente expresión 

Ir(8.,U,Uo>=Nf(8;o U,Uo)/t 
iv) El valor del ángulo sólido que se calcula de la siguiente relación 

dA=Il (r2 / d 2} 

donde "d" es la distancia del centro de la c~mara de reacción al 

colimador colocado a la entrada del analizador parabólico y "r" el radio 

del orificio del colimador~ para valores de "d" y "r" de 4 7 cm ~, 

0.:23 mm respectivamente se tiene dt\=7 .85 x 10-7 str. 

De las relaciones anteriores y e=i .6 x 10-19 coulombs se obtuvo 

da{S U U ) _30 --crKaCf-º = 2.62 x 10 
U f(8~U,U0) 

1-----~-­o t r ~ff 
(3.1) 

Da estas relaciones anteriores se cáloula le sección transversal 

diferencial en ángulo y energía para cada uno de los 

fragmentos disociados. Debido a que no se conoce la forma de la 
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expresión da la sección transversal diferencial en función del ángulo de 

dispersión, el cálculo de la se:cciÓn total se h;:,ce por medio de t.ma 

integración numérica. 

III.2.- ERRORES 

Al poner la s-:cción diferencial de dispersi6n en términos de ·1as 

canl:.idacie-s que pc.den-.os medir directe._n,ente en -:l. experimento, ecuacio"n 

3. 1, se tiene que !.as incertidumbres asociada~ a las magnitudes 

ar.l:.el~iores son: 

i) La longitud .::fectiva del blanco. 

Dabido a la diferencia de presión que na~" entre la celda y la 

cámara de reacción hay un fiujo áe gas de He, de la celda a la cárytara, 

por lo cual las longil:.udes efectiva y geomel:.rica no coinci~en. 

La construc:cid'n de la celda de reacción es de tal forma que el 

error;- en la longil:.l..;d efeci:.iva del blanco no excede de± 2%. 

ii) La medición ác. la corriente. 

Como la corriente de partículas incidentes se mide despues de la 

camana cia reacción hay una diferencia en la cantidad. de partfculas antes 

y despues de la rnisn,a. Esto se debe a la per~:Hda de part!oul'!s 

incidentes por cc.lisione:s an el b~-Ein•:x>. La d~ferencia entre l.as dos 

c·::;n i~nte:s es rr.en.:;;- del 10% y se obtuvo al rnedir le corriente del haz 

con gas y sin gas en la celda de reacci6n. 

gi) L;:, variación !:!e la co:rri.ente durante el tiempo de conteo. 

Debido a :ia inestabilidad del haz~ hay v~riaoión en la con-iente 

de: p;:.rtícu~as incidentes. Las distribuciones angulares reportadas tienen 

una variación en la coi-riente menor del 1 G'?·{ respecto a le medida 

inicialmente. El error asignado al electrómetro~ al leer la magnitud de 

la corriente es de 1 % de la escala completa. Este error es muy pequeño 



c.:..rnparado con el 10% ás la variacion de la corriente y por tanto es 

despreciable. 

iv) El error relativo inherente ·al número de partfoulas registrado en 

los contadores se obtiene mediante la siguiente relación: dNf = Nfi 

v) A la presi6n en la celda de reección. 

El error relativo a la presión es del 7% y se obtiene de la 

calibracicSn del bard'metro capacitivo con un marometro McLor..d77 

vi) El error relativo en el ángulo s61ido. 

Este error se cálculo d<= la precisión del tornillo micrométrico 

con el cual se hicieron l:;,s mediciones de la distancia del centro de la 

calda da reacción al colim::dDr y del. orificio del mismo. El error 

relativo c61culado es de . 1-;;. 

vii) El error relati·vo a1 tiempo inherente al reloj contador. 

Este er¡--or es de;_ 1 7;. 
"iii) lJna fuente de err·or, muy pequeña y despreciable que afecte al 

ángulo de dispersión es le resoluci6n angular. Este error se debe a que 

el centro dispersor se considera como puntual.~ lo cuiú no es cierto 

debido a las dimEinsior..:::s ci-:; la ceolda de i·eacción y e las dimensiones del 

collrnador colocado a la e.ntrade del analizador. La resolución angular 
. 34 . ' 

del aparato es de O. 1 grado 

El error relativo asignado a la sección diferencial, debido a las 

jncertidurnbres asociadas a los parámetros de la ecuación 3.1, y el 

errc0r relativo estadístico (que se obtiene e partir de una distribución de 

Poisson) de las mismas secciones diferenciales, se trataron de la 

siguiente forma: 

de la ecuación 3.1 se tiene que· f= 
Eff da 

---------=30----
2. 62 X 10 dA dU 

donde 
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f -
Nf(8,U,U0) 
10-t-l5Tcii\-

El error relativo para la funci_Ón festa dado por 

df dNr . ª~o dl dP dl d(dA) 
r- = ---- ..,... --- + -- + --- + -- + --------º Nr 10 t.0 P 0 10 dA 

df 

3.2 

de donde -- X lQQ~ 

fo 
es la incertidumbre porcentual. 

Al sustituir las incertidumbres porcentu3les dadas anteriormente se 

df 1 
obtiene -- = -----l-+ 20% 

fo Nf~ 

Al comparar los dos términos del lado derecho de la ecuación vemos 

que el ssgundo término que: es el error sistemático, predomina sobre el 

error est.adísticc. para t..Jf) 16 y por le. tanto, se torna el error 

sistemático áe 20% como incertíóumbre en las ~ecciones 

diferenciales. Este error és d<:! mejor c:::lidad con respecto a otros 

trabé.jos experin1antales los cuales tie:ne:n L'n error asociado mayor del 

27~.;-
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IV.-RESULTADOS Y CONCLUSIONES 

Las variables físicas involucradas en los procesos de disociación que 

siguen el modelo de dos etapas para los iones hidrogénicos H 3 + 'to3 + y 

HD2 + se enl ist-an a continuación en forma de cuadro en el que se indica 

la información que se pu!:!de· obtener de ellas. Se ha agrupado de manera 

de que se observe la relación de unas con otras. 
TABLA 4.1. 

Variable rnedida información pararnetro medido 

da (Dist. angular) 
aA 

da (Dist .. de ener~.La) 
CID -

_J._ ~q vs W [Escalamiento) 
yU d1\ " 

da aD íDbt. de energfa} 

da 
au SL-

{üist.. de energía) 

(Dist. de energia) 

Caso especial 
H

3 
+ + He -)H+ + H- + H+ 

Procesos independientes 

de la velocidad. 

Energfas de disoci9CiÓn 

Canal {es) dominantes 

en la disociacio~'n-'------1 

Espectro en lab. de la 

estructura vibracional 

Deconvol ución 

Energía de 
ligadura 63 R promedio 

Identificación 
de otros 

canales 

Identificación 

de estados 

vibracionales 

Disociación polar 

W=O 

Disociación por 

polarización y 

repulsion coulornbiana 
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- Dlstdbuciones angulares. { da ) 
ai\ 

Estas n,adidas son todas absolutas, esto significa qU9 se tuvo 

control y se midió con precisión la intensidad total del hez incidente. 

Esta rn.::dicla se· realizó me~iante LUla caja de Faraday retráctil y fue 

registrada mediante un electrómetro de red vibrante. El "espesor" (lT) 

del gas se mantuvo constante y ~e midió mediante un barómetro 

capacitivo calibrado (MKS Baratron) • La presión de trebejo se realizó 

garantizando estar dentro del régimen de ·"colisión simple". E! valor 

caracter{stico de 7T fue de 3:-:10 1 ~ pert.icrn2 • E.1 iP.tervelc> 2ngular de 

las rnedidas fue de ±5% -y se realizó en pasos d~ 0.1 grado ei: intervalos 

precisos de tisrnpü en cada p-::isici6n contr=·lados por un reloj qe 
pr~cisiÓn pa1-a e1,cendido de la electrónica i:~-= co1'"1teo {Timer C)R TEC 

mod. 719 ) conectado a su vez por U.l"l.: co1::S"Utadora que además de 

;:,,:::tivai.- e:l tirner contreola el movimiento de i2 cémara y registra el 

r1Úrnerc Ce cuentas para cada posición. 

Interés especial ~e. tuvo en restar el fc~do para evaluar con el 

menor rnan~en de error E> y de aqul W . - max · rnax 

- Secciones totales absolutas. 

Se· calcularon mediante la integración numérica de la función 

21T r senS du y sus valores se reportan como función de la energía 
- di\ 

por unidad de masa y multiplicadas por un f'acto:r de peso pare facilitar 
. " su cc.rnparac1on. 
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Distribuciones de energía. da 
aD 

Las medida;: son relativas ya que el propósito fué evaluar la parte 

de la energ{a de aceleración {U0 ) que_ se convierte én energ(a lntern~ 

nata del sistema (E) y la parte de energfo liberada en forma de energía 

cinética de los fragmentos ·{W). Con10 frecuentemente existen varios 

canales óe disociación, estos. se manifiestan en forma de estructuras 

importantes en el espectro. 

Estas medidas se presenten en tres formas: la primera denotada 

corno da- ~ tiene como dnica finalidad la eveluación de los pgrámetros ero 
ar.tE:s mencionados; la segunda, da es una distribuciÓ.T"l muy (ina en la 

-¡r-
d ._J S L 

que s-e rnu~stre 19 estruct1..tra de l~s niv!:'!e~ vibrecior.eles en el si!!t.ema 

de iaborato"rio y l5 ter•::era da es la deconvolución de las ante!'"iores 
31.J~. ¡ 

l_,.)\/ 

y musstra con tod.:-:· detal1e el esi:·ectro oe er.~rg!a": (vV y E) visto desde el 

ce.ni.ro de rr.esa del sisterrio. 

da 
crs vs w . La aglicacién de estas variables red~idas 

en leo;; 1-eferencias 

E.ási.can1ente se ..,;..:.ne que ?ara cualquier fragmento 

proceso independiente de la vek·cidad 1 da e:scala 
yud!\ 

34~ 35 )' 36. 
que proviene de un 

corno una función 

u.1ive.rsal d.: ';,'J cu:.ndo se miáen distribuciones angulares a diferentes 

energí'.'as. La aplicaciÓ.1 gue se l.es dé es que si existiera \6\ canal 

favorecido en el proceso d9 disociación~ este debe mostrarse el mismo 
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valor de W en la grafica de 1 
1' u 

w. L~ forma de 

manifestarse pvecie ser !..!!"!~ !?'::'':!""!..I~hI!'a 6 L""? ~i!!'!ple c~mbio de pendiente 

en ; ;::, curva uni ve~>? l. 

{Di!:.-::-~ia~ión ~lar). El desarrolle teórico y 
ex~e,dmental que involucra el fenómeno de umbral fué llevado a cabo 

para -=-1 caso en que los productos finales son dos electrónes y un ion 

positivo. La disociación polar de los iones triatÓrnicos cuando los 

productos finales son tres part.foulas cargadas, fue mencionada por 
. 38 

primera vez: por Montgomery y J~e-;:,ks , d9Sde el punto de vista 

fundamental~ como un método para el estudió de la dinámice de umbral 

de. sistemas de tres cuerpos. 

l_;n método alternativo pgra obtener le dinémice de umbral del 

sisterna da tres partículas pesadas es ampezar a estudiar los tres 
4- + + siguiantes iones H 3 · , D 3 y HD 2 y excitarlos 

colisionalrnente a un nivel en el cual decaigan e el estado lÓnico 

~+~+~~~+~+~y~+~+~o~+~+~ 
respectivamente. 

S.:. ¡:..rasant;:.n las medidas de la sección transversal diferencial y 
tota~ µar::. la disociación pola!-- da los iones triatÓmicos H 3 +, HD2 + y 

D"":> + .:n He. en un intervalo de ensreJa de 0.33 a 1.61 keV/unia. .... . -
··.:a que la excitació.1 e:lectrónica es mucho mas probable que ocurra 

, - -qus la transferencia de carga a estas energ~~ los iones H y O 

detectados son interpretados como originados de la disociación polar. 

Los resultaáos experimentales obtenidos en función de las variables 
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fLücas involucradas en el proceso de disociación discutidas 

anteriormente~ se presentan en la tabla {de figuras) 4 •. 2 para facilitar su 
identificación: 

ion fragmento 

H+ 
.. . 

H + + 3 H2 . 
H-

o+ 

D~ 
+ 

.J + 
º2 
D-

\ H+ 

HD + 
2 ...... ~ 

l.J 

1 HD+ 1 

\ 
D + 

2 

TABLA 4.2. 
da · 
ai\ 

4.1 

4.2 

dO" 

ºº 
4.16 

4.17 

4.3 4.18 

4.4 4.19 

4.5 4.2ü 

4.6 4.21 

4. 7 4.22 

4.B 4.23 

1 do 
y-Udl\ 

4.54 

4.9 4.24 

4.10 4.25 
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du ~total 
oOcm 

4.32 

4.33 ~-13 

4.34 

4.35 4.14l 

4.36 4.15 

4.37 
4.38 4.1: 

4.39 

4.4lJ ~-1": 

4.41 4.H 

4.42 
4.43 4.1~ 

4.44 

"t -~;:J 

4 • .:s6 
4.47 4.1~ 

4.48 
4.4 9 4.1• 
4.5 o 4.141 

[: 
I' ,. 
( 
i 
! 

[, 
1 
\! 
\: 

1 
! 



+ H- 4.11 4.26 .i .::; • 4 . .::; 
HD2 

.l•l.J .L "• ... --o- 4.12 4.13 4.52 4.15 

4.28 
H.., + H+ ~ 

4.29 . 
¿. 

4.30 

lvlEDIDA DE LA TRANSICION DEL ESTADO i A' al 1 E' de H3 +y o3 +. 

La factibilidsd de esta medida se basa en el modeio de dos etapas 

ya discutido~ en el principio de Franck Candan que establece q?Je las 

transiciones electróni~as se efectúan verticalmenté de una curva de 

potencial a otra y que estas se llevan a cab"o con mayor probabilidad en 

los puntos de retorne·. Además ocurre que la integral de traslape (factor 

de F-C) que da la probabilidad de las transiciones electrónicas es de 

mayor valor paro di.stsncias mayores que la distancia de equilibrio. 

De lo expu.,;;sto sa puede asegurar que el valor máximo de E + W 

combinado con e.l va:lor máximo de W permitg medir experimentalmente 

el valor de la diferencia de energías entre el estado base 1 A' al 1 E'. 
Una forma de medir la energfa de ligadura del H 3 + fué llevada a -

cabo !='ºr Goh y Swan37 quien'3s LJSaron la dist:ribucion de energ{as del 

fra.g1Tie.nto H 2 + iiientificaJld·:> la energía del l!rnite al cual la intensidad 

es cero corno el valor máximo de E + W. Sin embargo se ha 
encontrado de nuestros resultados experimentales que esta 

identificación es incierta y puede ser arbitraria, más aún, 

cuaiquier variación en la identificación de las energías de 

estos H'mites produce variaciones muy grandes en el valor de E a 

causa de la relación funcional que existe entre ellas (ec. 2.6). 
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Por .:ao., se ha d.:5€1rroll~do un método que aungue no evita totalmente el 

probl.:.ma ds fijar. las energ1as- de rníni.ma intens:.iciad, reduce la 

incertidumbre: considerablen"lente al hacer us6 de le consistencia interne 

~Ué • .existe entre una distribución angular y L'n:::! distribucion de energfas 

ya que es esta Úitirna ls que prod~·e su dispersión angular detectada en 

c.l. laboratorio; Este he.ch·:i 5E: ha discutido en el cep1ttJlo 2, en el que se 

c.btuv.:. la exoresion para B . v de ahf VJ • 
• max · rnax 

El análisis · de los datos se efectuo por itere'::liÓn matemática 

(cap:2) y consiste en tornar los valores Uf correspondientes a los 

Hrnites de inte:nsidad cero corno valores prueba, comparar le 

correspondiente \V para las dos 1-arnas del espe·::::ti-o~ calcular la E y 

cornparar con W max de lss distribuciones angulares y finalmente 

obt.e.ner las mejon:•s v6lores consist-::ntes con las resolucicnes angulares 

y de ene:rg{a. Los valc.re:s obtenidos por este :procedimiento se muestran 

.::n la t.;:;bla 4.3 

TABLA 4.3 

:ion Fragmento 8 w U-, -U-- E max rnax T.L r¿ 

H3 
+ ' ' + 2.12º 13.G2 2124.08-2525.S 6.25 º2 

D3 
+ 

º2 
+ 2.16C• 14.3 2751.4-3228.54 7.9 

+ 
HD+ 2.41 o 13. 12 2454.54-2929.ó 1 8.83 

h~2 
º2 

+ 1.55° 14.3 3374.41-3778.48 18.73 

Los ,,a1ores áe \;\i • E V uf estan dados en e\/. max· J 
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Pat-a e1 ·=2sc; cl.:1 H 3 -r t;:;-nemos que la suma E + W = 19.3±2 eV 

{O. 71 hart.n::e) as la en€rgfa requel~iáa psra excitar el H3 + desde el 

estado bsse a un estado excitado •:lue en este caso ss identifica como 
1 E". Si a partir de la energía calc~tlada64 • 67 de -1.1 hartree del nivel 

vibracional más bajo del H 2 + + H., se toma la energía liberada pare la 

producción del H 2 + que se obtuvo experimentalmente, 

\'J=0.4787:.!::0.0735 hartree., se obtiene un valor de -0.62 hartree para 

la energfa del estado intermedio., la cual concuerde razonablemente con 

la del estado 1E" con geometría de triángulc- equilátero de i .65 bohr64 

de lado (ver fi g. 4. 3 1}. 

En es\:e trabajo la energí'.a obtenida E=0.2297±0.001 hartree es la 

diferencia cie energías entre los niveles del H 3 + y H 2 + + H., 

considerando que la energ!a de ligadura del H 2 + es 0.1 hart.ree {2.64 

eV08) se enauentra que el H 3 + esta ligado por 0.3297±0.001 h~rtr-eg, .. 
con respecto al e"'t.9do 2Htls) + H ·, pa?""a el oual se ha calculado una 

c-nerg{a d;:; hgedura igual a -1 . O harl:.ree, de donde la energía del H3 + en 

su estado base 1 A' resulta s'E:!!"' - -!. .33~0.01 harl:!"'ee {fig. 4.31), que 
. - - , . 64 c·=·incide con l.os valores t.eo;1cos • 

Como se puede observar 1:~ ene.rg!a E + \}:.l es mayor 

~<:1ra el caso del h!drógeno trbtÓrnico, esta diferencia se 

nc0ta con~i.j-:=rablernente en los VéÜores ds- E, lo c:.J:Ü sugiere qt..ie se 

n.:ce=lte 1...n: m:yor inc!"'emento total en la energ!2 interna del s!stema 

para 01socisrse. Esto ere de esperarse debidc:> e que la frecuencia 
· - · • - ' D + l - 1 H + o~b· ...i_ l "11:>rac1ons1e°" del. 3 es mer.o!'" que a dg_ 3 . = l=-' a que as super-

r . . ' l '1 l . H + ., D + nt ;c1es ce p-::·tencia son ane_ogas para O!:! !o~ 3 J ~ , se enoue ra 

que ia di~·=·deci6n se llevo a cabo del estedo i A' ai 1 E' -a una separación 
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intei-nucl;:,ar de. - 1.65 b·::h.r~ dendo como cenel de salida a o
2 

+ + 0{1s). 

Caso HD2 -r. De los resultados de la t9bla 5.3 sé puede observar 

que el canal de salida del HD+ + H se e~~ent!'"':! ma~ ce!'"Ca del e!3tado 
• · l t " · · · ,.;.,...... • l n _¡_ oase e ec .. ro~~c0 C'?! riL• 2 .. ., q!-!9 ':?.!. ~!?~~- - 2 · ~ 
éH~r·r:í;:o .:-ntrE- e!.!.os de S. 9±0.02 e V (ver fig. 

H, ~!"\ un9 diferencia de 

4.32.~}. 

- r;::~El~T;:;::-1.:::ACION DE OTR03 CAl•·t~LES DE DISOCIACION. 

Lc's cansies importantes que i~ter-.fienen en un proceso de dlsociaclÓn 

se reflejan tanto en L'fl::! distrib•_oeión de velocidades como en una 

distribución ésngular . como ye se discutió con anterioridad. Una 

estructura nQtable presente en U!19 distribuciÓ!1 de velocidades como la 

que se observ?- en ia fig. 4. i 7 o en su d~nvoluoió.ri fig. 4.35 a 

una W - 3.92 eV, p.rcdL!ce en la ch~tribuciÓ!"? e~ular une ~tructura al 

mismo v;,ior 6e la variab:ie reducida W. Es conveniente senalar que rara 

vez el especu-o de energías de di s-:;ciaci6n presenta estructuras muy 

definidcs ye qu:. en ellas está presente la contribución de una amplia 

gama de transicic.nss prove-nientes de los est·ados vibracionE!les. 

Para e-valuar la diferencia de energías entre un estado y otro hay que 

seleccionar los valc·i-es d.:: la ensrgfe del fragmento en el sistema de 

laboratori·:::. (~i=\, pai-a 
L 

transiciÓt1 ~ue c:·1-igiP5 

data1-m inar .1.a W y E corresponáientes a la 

la .:st.ruc::tLira. Este c~lcuio se realizo' con el 

méb::;po iterativo yá discutido. 

La ilnporL::.ncia ciel ·=~r.;:,l de disociación se visualiza en una gráfica 

1 cio-
de -y-o -,I/\ vs W a diferentc:s energías rig 4.54. Puede observarse 

qu-:; al valor de \V en el qLie se encuentra la estructura en el espectro de 

c.r.erg!a~ le corresponde el mismo valar de W para la inflexión de les 
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distribuciones angulares escaladas. 

Para el ion H 3 + tenen"\os: 

F'regmento Uf1-Uf2 W (eV) E (eV) R(borh) 

H + 
2209.82-2430.8 3.95 16.52 1.64 

2 2218.55-2439.5 3.96 4.18 - 2.34 

De leos re:sultados se puede cor-~h . .!i!"' qt..-e la estr-uctura que se presenta 

en las distribuciones de energfa (fi.g. 4. ! 7) y en le angular escalada 

(fig. 4.54) a urna W = 3.93 e V, !:e debe a la contribución .de dos 

transiciones electrónicas: una del estado 1 .A.' el 3 A;, y la otra del 

astado 1 A' a partir del 'nivel vibraC'ior.'E?l v = 3 9 0 al estado 3 E'. 

No es posible epliceor el rnétcdo ce identificación de canales descrito 

anteriormente a otros fragmentos H+ y o+ }., puesto qua la 

disociación molecular no necesari.arnente produce dos de ellos. Una 

forma elternativa de heeerlo es a treves de la · deconvoluoión de la 

distribucién de velocid:1d~ aneliz9ndo l~ estructl.D""as de los espectros 

para tocias las posibili.dades de forme!: de rompimiento, para encontrar 

analogias que sugieran un canal comLm. 

En el capitulo 2 se discutió además de la cihemát.ica correspondiente 

a un rompimiento en des ct....-erpos5 le !""'?lat!va a tres cuerpos para un 

rompimiento triangular y li~al. 
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TABL.bi. 4.3 

w { eV} 

Ion Fragmento Geometrie Figure 

Lineal-Dos cuerpos 

H+ 
3.5 2.75 
5.5 2.9 4.45 
9.6 5.0 4.47 

o+ 
3.6 1.5 4.45 
15.4 2.9 4.47 
10.0 5.0 

+ \ 

HD2 2.6! 

HD+ 
8.0 
11.3 4.49 
14.5 

+ 1.9 

º2 5.4 5.50 
11.7 

Tres procesos pueden ser considerados en la disocieci&n colisione} 

del HD2 +. Los resultados experimentales confirman que la disociación:, 

se produce por excitación electrónica a i.m estado repulsivo. El hecho, de 

qua las distribuciones de energía en CM, de los fragmentos H+ - o2 + y 
e+- HD+ tengan una estructura s-1 misn10- valor de VV- 5.15 eV y 
\;V- 2.75 e\i respectivamente~ para un rompimiento en dos cuerpos, y 

tambic":, las distribuciones de energía en CM de los fragmentos H+ - o+ 
en disocia.~ión lineal con un deuterio en el centro, tengan una estructura 

a un mismo valor de W- 3.55 eV, sugiere que el proae90 de disociación 

proviene de un estado Rydberg (estado electrónico altamente excitado). 
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En tales casos~ la di'!?-Dciac-ión del nuc-leo altamente excitado produce los 
- • H+ o + o+ H~+ H+ o+ e · d t aragmen..,os y 2 o y LJ o )' • on aproxima amen e 

el 50~ de probabilidad de que ellos pueden quedarse con el electron 

Rydberg al disoci.:=.t-se. La energ!a de disociadió11 puede ser 

e:s;::ncialmente: la del HD-. + en sus estados repulsivos. Esto es solamente 
.t!.. 

razonable cuando las dos diferentes combinaciones de disociaciones 

_ D2 + + H y D 2 + H-T- tienen estructuras comunes en sus espectros de 

ene:rg{as de disociación, como si ellos provenieran de un simple proceso 

de disociación. 

La designaci6n J_ 
IJ9.::::' "est:::.do Rydberg" es usado corno un término 

descript.ivo pe.ra un estado el cual tiene un electron suficientemente 

lejos del nuclee> HD2 ++, es decir no afecta la energía del nuoleo, por lo 

cual notamos qus algunos estados electrónicos pueden cumplir este 

ré=quarimanto perc. no ser valido en la cetegoria de estedc:-s Ry~berg en 

oLros contextc;s. 

El he.cho de qL•.? I--i--¡- y o+ en configuración lineal tengan t.ma misma 

cnci-!;{a de disc.ciación sug:i.::re gue pr-:;viene de excitaciones con diferente 

geometría molecul.:1- dsl ic:n HD2 + en el momento ·de la colisión y 

confi!-ma el e;,fecto isoté.pice•. 

ESTADOS VIBRACIONALES. La identificación de fos canales de 

disociación es una <=:¡:.·licaciÓ.-i cie la e:sFectroscopfa treslacionel cuando 

esta sa lleva a cc,bo .:x:•n bi:jc. resoh.I.:!i•5n en la energ!a. Sin embargo, el 

ernpleo de este método pu~de llevarse al Hmite de su· resolución en 

energía c·:m la identificación de los niveles vibracionales de la molécula 

al rnvmeni:.¡:, de su • • ¿_ 
rornp1m1en~o. Esta es la aplicación mas 



swrpi-endente cir-J n-~4todo .::!e es~,=-c.'tr·oscwp~a t:.-2slacic1r1al cu9ndo ~e lle'"-'ª 

a ce.be. cc0n un rr.étodo de deconvol u~i6n adecua·.:k·. 

Este estudio se aplicó DE<!"a ~a reacción n2 "T" + He -> H+ a 

dife.re:nt.es resc·lUc:iones en el eiuectro cie energía. La figura 4.53 

rnuest.rc. los dE>tos obtenidos pc•r (=. 0-:::::h? i compar-able a las obtenidas en 

nuerstco laboré:i;:crio figura 4.28 con un incremento de i 5.67 eV entre 

cada punto experimental. 

Se observ&n e:n ambos e.spec:t r·eos dos estructuras bien definidas para 

\,V= 2.4 eV y 3.5 eV qLre se pued-:;n idéntificar como provenientes de los 

niveles vibracionales v = 5 y 3 1-es~ctivamen\:.e. Otra5 estr•.JcÜ.!ras r.o 

tan bien defin~ci:.s - 0.6, 1.8, ~-~:, 10.5 e:\/ se pueden o~ervar también. 

Las causas de estas diferern::-ias son atri!::-uibles a les diferentes 

fuentes de iones utilizadas, as{ C•".'•IT10 a las dife1-entes resoluciones en los 

aflétlizadores. E.4'sicamente son los misn1os espectro':. 

Las figurc.s 4.29 y 4.30 rr1u-::stran e>1 e:;:!:'ect!'"C' ae protones a 
, 

energ1e de 7.34 )' ~ . i 3 e V entre cada pL!!'!to 

a;.;:perirnental. S-=i puede observar de estes grafkas !a evohr-1ón de la 

estructura fina d-e:l pI:'ocesc· de C..!sociacion n"'lej·:Jrar.do la resoluciÓ!"'?. del 

espectro. El efecto cle ~ ,, - 1 necer rn:::-"" pequeno RJ . 
. , 

o.e1 !:..n el 

energra cie :.::::. fi_~yra 4.3G, s: pu;:,cien obse1-var- va:rias estructures bien 

definiáas. Estos :resultados muestt-an un bu-en ~C'!.1erdo con los c:ílculos 

r,eÓ.-icos o-:; 1~ er-.:r-gfa libsr;;:,ds asociad=- a ceóa uno de los niveles 

vibracioncsles efectuados por Brent.on et ai. 
7 8 _ 



TABLA 4.4 

!vtedidas de W., en comparacion con los datos de Brenton. 

Brenton et al. Nuestros datos Brent.on et al. Nuestros datos 

V W(eV) W (eV) V W!~V) W{eV) 

0.6±0.06 3 9.31 9.4±0.22 
. ' 

0.81±0.1 10.12±0.23 

5 2.4 2.4±0.12 10 10.B 10.87±0.24 

10 3.1 3.25±0.13 1 11.4 11.64±0.25 

3 3.9 3.9±0.1.4 12.44±0.26 

4.86±0.16 14.12±0.28 . 
s 5.9 5.8±0.18 5 1. 5.8 15.45±0.29 . 
10 6.8 6.8±0.19 10 18.2 17.8±0.31 

2 7.9 7.6±0.2 18. 75±0.32 

10 8.4 8.34±0.21 20.55±0.34 

.:>e puade ver de la· tabla 4. 4 que ocho - estados vibraclonales 

concuerda favorablemente con la teoría. Los demá's no pudieron ser 

identificados ya que no se tiene la información complete de la energ!a 

liberada asoci~da a todos los estados vibrac!onales del H2 +. 

- DISOCIACION POLAR. 

La figura 4.1 S muestra la medida de la sección transversal 

diferencial absoluta para H- y D- de H3 +, HD
2 

+ y 0 3 + . La figura 4.55 
.L - ..... muestra la comparacion ent.;-e: O provenientes de:l ion D 3 · en He y Cs. 

Como se puede observar hay una gran diferencia debido a que en el 

primer C61SO los iones son form;:.dos por la disQciaclón polar de tres 

~s 



cu.:.rpos, 111 ientras que en el segundo casa los !ons-s son formados 

principalménte por captura elect.ronica. 

Se repvd.an las distribuciones de energfa de los iones negativos en 

el sistema centro de masa obteoidos por espectroscop!a translacional y 

muestran que los iones negativos son formados con una energ{a muy 
peque-na en el centro de masa ( FWMH - 5· eV ), mientras qLoe !a de los 

fragmentos positivos son del orden de d~er.as de eV, lo cual ~'3 debe a 
, . . - . .+ que. hay un se.lo canal de sanaa para el H y var1os para el H . 

CONCLUSIONES. 

- ENERGIA DE LIGADURA. 

Da la di.si.ribución de velocidades combinada con las distribución 

angular de los fragmentos provenientes de un proceso de disociación 

inducida por una colisión usadas en forma apropiada es _posible calcular 

la energía de ligadura de un ion molecular t:riatÓmico., cuando se 

pueda aplicar el modelo de dos pasos. 

Se identifican los canales siguientes: 

H3 +: H3 +( 1 A") +He--> H3 +(1E") +He-> H 2 + + H +He 

D3 +: D3 +c 1A") +He-> D3 +c 1 E~) +He-> º2 + + D +He 
. + 

e.l valor de W para el H 3 es 13.02 eV, con E= 6.25 eV y W para 

o3 +es 14.3 eV~ con E= 7.9 eV. 

H02 +: no es posible una identificación con superficies teóricas ya que 

no las hay. El ion Ho
2 

+ no tiene geomet.rfa- de triángulo equilátero y sus 

1 
1. 
i. 

i 
( 
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modos de vibración diferentes constituyen otro factor de complicación. 

Para: o 2 + -se encontr:-o 'Ji! = 14.3 eV y E = 18. 73. 

HD+ se encontro W = 13.12 eV y E= B.83 

De estos valores se sugiere que el Hrnite de disociación de HD+ + O 
se encuentra mas cerca del estado base que el lúnite de disooiaoiÓn 

para D2 ++H. 

- ID8'."TIFICACION DE OTROS CANALES. 

El uso da la consistencia interna entre las distribuciones de 

velocidades y angulares permite identificar otros canales de disociación 

importantes que se reflejan como estructuras definidas en el primer 

caso y como inflexiones o cambios de pendiente· en las distribuciones 

angulares. 

Una gráfica de vs W a varias energías permite 

e.stimar el Hmite inferior de validez del modi::lo. 

H
3 

+: H
3 

+\ 1A") +He--> H3 +(3 A"") +He-) H 2 + + H +·He 

1-> H 3 +(3 E") +He-) H 2 + + H +He 

las mismas conclusiones se obtienen para o 3 + 

HD2 +: El he:cho de que para los canales H+ + D 2 y H + D 2 + se 

obtenga el mismo valor de V.J para los fragmentos cargados sugiere que 
el HD2 + S'3 encuentra en estados altamente excitados (estados de 

Rydberg). La misma conclusión se obtiene para el canal o+ + HD y 
HD+ +D. 

El canal H+ +O,+ O y o+ + D + H indica el mismo grado de 

excitación muy alta y
1 
el valor de W., que es el mismo para H+ y o+ se 
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cálculo suponiendo un rompimiento en tres cuerpos. 

- ESTADOS VIBRACIDNALES. 

Con una combinación adecuada en la resolución en energía y en la 

resolución angula'r se puede obtener una distribución de energ!es en la 

que sea posible la observaciÓ.ri de estructura fina del proceso de 

·disociación como se pudo observar en la evolución de los espectros al ir 

disminuye.ido la magnitud de los incremt-ntos en la dist.ribuciÓn de 

energía {fig. 4.28'-4.30). El mecanismo dominante en esta reacción 9S 

la transición isa -- 2pu en el cual el ion molecular (pro:yectil) tiene , g u 
una distribución vibracional~ producida en la fuente de iones misma que 

se vera rE-flejada en el espectro de energ!as del fragmento. De nuestros 

resultados concluimos que los iones H 2 + formados en nuestr9 fuente de 

iones se producen a diferentes estados vibraci.onales, de los ,cuales se 

puedan id€ntific<:rr cuatro niveles vibracionales iYnportantes~ e saber 

V= 1, 3, 5 y 10. Hay varias estructuras en el espectro_ que no han sido 

identificadas debido a que r.o se tiene la irform9Ci6n completa de la 

sn:-rg{a liber?da 2sociada a tcdos .tos estados vibrecionales del H 2 +. 
Un factor que no se tomó en cuenta en este análisis es la presencie del 

ff\o<<imi.snto rot.aci.~nal en los iones moleculares~ su !nolusión causa U!"\ 

e-nsanc~srr,l.ento en l:!s dis.tribuoiones espectrales que incrementa la 

dificultad de resolver cualquier nivel vibraoional discreto del ion 

molecular. 

- DISOCIACION POLAR. 
Se enc~ntre que la sección total para la disociación polar no es 

anormalmente grande como se sugiere en investigaciones 

anteriores38- 85 • Las distribuciones de energí'.a tienen una W pequeña 

i 
~ 1 : 

: . 
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comparada con la de los fragmentos positbJOS la cual es del orden de 

decenas de eV, mientras es de pocos eV para este cgso~ o sea que los 

iones negativos son formados con una pequeña energía en el centro de 

masa. 

Desde el punto de vista teórico se ha propuesto como expllcaclÓn 

de este proceso de disociación de tres cuerpos por· efectos de 

polarización y coulombi.ano. Sin embargo los trabajos teóricos previos 

solo han abordado la región asint&tice. En recientes estudios87 se 

discutio' la form-sciÓn de los iones atómicos negativos en la región 

interna a trave:s de una excitación elect:ronica del ion H3 + a un es:tado 

repulsivo, seguida da una disociación polar: de tres cue1-pos, con 

géOrnatrfa lineal. De las distribucione!S de energ{a y utilizando el método 

line:al para calcular W se encuentra que <;:!n le disc-cieci6n poler de 

iones tris.to'rnicos el ion negativo resultante tiene una energfa de: 

VJ = 2.7 eV para H- (de H 3 +), W = 1.5 9V pare o- (de D3 +), W = 1.8 

e V para H- (de HD
2 

+) y W =. 1. 7 e V para D- (de HD
2 

+). 

Como se puede observar de ."nuestros ri?sultados los tres tipos de 

r-c.mpimiento considerados en esta tesis, a saber en dos cuerpos y en 

tres cuerpos con geometría triangular y con geometrfa lineal, si son 

aplicables a un sistema triatÓmico~ ye que los_ casos n1áS comunes de 

disociaciÓ.1 .son .:.1 rornpinüento en cios cuerpos y en tres cLoe~ con 

geometri"a triangular. Sin embargo-t encontramos que un canal de salida 

para H02 + + He fue H+ + D + D en geometría lineal y también en los 
. t ba. ' . l' ' A T · 87 . · re;c¡;:;n es lra JOS teor1cos rea lzaaos por maya- ap1a ., sugieren 

que la disociación polar se produce en geometrfa lineal. 

Por lo tanto para un rnej or aprovechamiento 



' 1 

,· 

da .astos mode.los, se requiere del conc.•cimiento de las SUf"9r"ficies de 

pot.c.néial en difc.ren~es configuracionss. Hasta nuestro conocimiento., no 

existen ti-atamientos teóricos de las superficies de energfa potencial o 

secciones transversales de disociación del HD2 +. Hay varios· cálculos 

para el ion H 3 +.pero esto no sugiere que el ion HD2 +debe comportarse 

igual que el H3 ,... a la misma velocidad • Es razon9bie suponer que el 

efecto isotópico pu~e ser atribuido a diferentes niveles de vibración de 

las tres especies de iones triatómicos. Sin embargo, su confirmació'n 

tiene que esperar cálculc.s que visualicen estos efectos. 

' 
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APENDICE A. 

INVARIANCIA DE LA FUNCION DE EFICIENCIA PARA LAS 

DIFERENTES FORJV1AS DEL ROIViPIMIENTO MOLECULAR 

De la em..1~ci6n {2. i 2) tenemos 

3 f ( 1- cosB) v:. dv 3 
'"i = ¿- Tf v 1 +fLivj-r.r:.--c"' ;-=I~v¡pl = -¿ 

f ( 1-cosB) v 2 dv 

Pv 
1
'2.tS.v

1 
+ -¡K»i~¡-- (1) 

Ai Proceso de rompimiento en dos cuerpos 

La enere!e liber~da en el centro·de rna~a es: 

VJ = ivl~t,11:2/(2M¿) de donde vi=(21\42W¡i~.1 1 iv1)i (2) 

diferenciando dvi = i (2M2 /lvt 1M)i dWi/W1 (3} 

Además elevando al cua.dr;;,db la ecuación 2 y rnultiplicanoole por la 

ecuae:iG., 3 Obtenemos: 
~ . 

vi<= dv1 = (M2 /M 1Mit (2W)'Z dW (4) 

Sustii:.u)1endo las ecva•~iones 2 ~ 3 y 4 en la ecuación i y factorizancfo 

se obtiene 3 .f ( 1 ~ cosE1) V.J~ dW 

€i= -------~--~:--~-------~----~~.,----­
(6 w1- LJ.W + ~wi /BWi J 

{5) 

B) rornpimi.:=nto en tres cuerpos (solamente dos partfculas salen 

con momento op~sto relativo al centro de masa): 

La energía liberada.en el centro de masa de este prc;,ceso es 

W == tvi. v 2 de donde v 1 = (VJ ./M.) i {6) 
i . 1 i 

diferc.nciando (7) 

Elevando al cuadrado la ecuación 6 y multiplicandola por la ecuación 7 

v.2 dv. = \,v1i dW./2M11 (8) 
1 1 1 
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Sustituyendo les ecuaciones ó., 7 y 8 en la ecu9ciÓ-., 1 y factorizando 

se obtiene: 
3 J { 1- cosS) W i dW 

E :: ------1---------~-!~---_!-;r--
i [6W'Z' ~Wi + ~W13/BW1W] 

9 

C} Rompimiento en tres cuerpos ( fragmentos separados a angulos y 

.¡nomentos iguales): 

•· 

La energía llber-ada en CM para asl:.e proceso: 

W = 3i~i 1vz/2 donde vi= (2Wi/3M1 }! .10 

difei-enciando dv1 = (2/3M1 \~\) dW!/2 = d\.\\/(6M! W 1)!- 11 

Eievando al cu~dr~do !a ecuación 10 y f"!"!Ultiplicando!a por la ecu~ci~n 
11.., tenernos·~ 

't.z. ª''· = (2\l.1.}~ dW~/(3!'A 1 ~i ::!.. 1 ! l 
!2 

er. le ecuación 1,. !le c.-bt!er.e= · 

13 

Lle las ecuaciones 5, 9 y .!. 3 ~"=! o~erva que le funC'iÓn de 

eficienc=ia no depende del proceso de di!locieción im'C'lLIC'redo en la 

raaccio'n sino solamente de la ventana cinernética (qtie involucra la 

gc.ornetr!a del acele.rador} y de la energia W liberada en el proceso. 

Para el problema de moléculas diatÓmicas, el romp!m!9nto se 

prod~ en dos cuerpos el C!.J!!! es !..lf! cas~ part!eo...?!E?r de! !rr-iso _i!A •• 
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APENDICE B. 

CALCULOS DE LAS VENTANAS CINEMATICAS. 

~ En la ecuación 2. 11 ~ ~ es el ángulo entre v y el eje o 5 L -DcM~ 

cuar.dc. v se encuenl:.r.a sobre el Hmite del cascarón de voluÍnen que define 

la j-és.ima v.Sntana cinem-'tica. Este éngulo puede tener tres expresiones 

~ 1 ~ ~2 y iZi3 de?=ndien00 si v se encuentra sobre la superficie V j-iA V j 
e.ntro:. las suoerficie.s V .-.;.,ó.V. y V .•:-~v. a \....ITl éngulo a,' o sobre le . • . .J- J .) j 
su-perficie. V !+i6V ,. . ' 

La.:: fonñulas para <li 1 ~ ... 2 y .¡; 3 son obtenid8S de la figura 2.6: 

úsando las ecuack·nes 2.10.1 )' 2. 1. l: 

2 ru -2~ , . o ,r 

2U.-~U. ·v·Ov'i • :.t;.:t~ LI -E 2 {U -E) M l v 2 , 
r 1 1 • . J. ¿ o ' ,_----------- ~ ------------ - -------} (-----~---- - ------)-~} 

2",.;~v~. 
.1 

SoE-rl'? t:!-

(- -------
\/ 

2
• , 
!VI¿ 

2 rr_; -r:.1 !vf.. v , 
• . C' . J. .... 
l --------- - ---~)~ 

~v1, v 2 , 
lví iv!2 

l ........... 

,,t,;í 

C'C>SCT 

+ ------(v2 - sen2 a X 

" 
1.----------- - -------} J - ! .. • 

''" ivl-i 
¿, 

ll.--,=-ArcCos{ 
.J • 

2L: .+6U _. v{M 1 -M:;i) 
¡ __ _l _____ -1. + ----=----=--..., -
. 2 V t-111 2 M2 

U -E o . -------) 
V tv1 

2 (I_J -E) ( ____ P-____ -
M 

d ..J • 0 J. ~~ T J u • . ,0, T • 1 <I ndº t onoe. 1_.,; - .. <-..:1._, 
1 

y J T ~ U; son as energ1as en ;;;,;_, correspo 1en es 
' '" · . d ~ ' - J ' "-V -. - · ' .... ,, SL t· . a &SS v·;:;~c.·c1aa t=:s v . - ~~ . y V • T '!'"L.:> • en • resoec ivamenc.e • 

J - 1 j - j • 
Despejando v en función de 'W d& la ecuació..., 2.10.1 y sustituyendo 9ste 



; . 

B.l 

i:.-
2

::ArcCos{- -1\f~l_:;_:~z~{ -~-(Uo~::! - _2~)i + 
2WM2 M M 

_ MM1.~~-
2WM2 

X 

2WM2 2 (U -E) 2W 
[ ----- - sen2 a {----_p ____ - ----)]-!} 

• 
B.2 

M 1M M .M 

" _ M{U\+;~u .} + (t,,.1 1-¡v12 )W/tví - M 1 u 0
• 

~. =r.rC\....üS{------------1---------------r--------t 
... . 2(M 1M2U0W-M1 ~'12Wz}% 

B.3 

Los límites de .;elocidades v 1 +, v2 +, v3 + y v 4 + Ha!:'!a adelante en 

CM, las cuales definen l.a j-ésime ven~en.9 cir.<arnátice son derivadas de 

la ecuación 2.10.1, en terminos de le ens-rgía en LAB Uj-!b.Uj y 

U .++ÁU . estan dadas por: 
J J . 

v 1 +={2M2 (U
0
-E)/M2+M2 (M2 -M1){2Uj-ÁUj)/!':.4 1M 2 -2M¿{M2;M 1}i'/M 2 

X [2 (U0-E) (2U iAU j)-(2U j-AU j)2]t¡t B.4 

. :_,3 + ::{2M2 (l_J
0
-e)/M2-M2 (2U j-~U j} {2cÓs2a-!vl/M 1)/!\A~-2M2oosa-/M2 X 

(2Uj-ÁUj)[(2Uj-ÁUjj(cos2a-M/M 1 ) + 21'42 (UC-'-E)/M1)':}i B.5 

las expresiones p9ra v 2 + y v 4 + son ident ic~s a v 1 + y v
3 

+ 
respectivaménte, excepto por que h9y que r<Zemplezer tod!:ls las ..ó.lJ ~ ~ 
{-~u.). _, 

1 

L.os Hmites de vel~id9d9s v 1-, v2 -, v 3 - y .._.4 - pe!'"e l~ fragmentos 

qLre se mueven hacia atrás en C~4, se oori"'9n de un9 manera similar 

y e:si:.án rel=icionada!;' de !a siguiente manera: 

b4 



. 
' ' .. 

-, 

1-

L.J 

+ - + - + - + 
V 1 = V2__ , V2 = V 1 , V3 = V 4 y V 4 = V3 

Reescribiendo ·1as ecU&Ciones B.4 y B.S mediante la sustitucion de v 

en funcion de VJ a traves de la ecuacion 2. 1 O. 1., obtenemos: 

W 4 +== t"1 1U /t"1 + (M..,-M1)CU.-!AU.}/M - 2(M./M)CM2 /M 1)i X 
.L o "" J J J. 

• [U0 {Uj-~~Uj) - {Uj-i~Uj)23i 
w3 + = M 1 U 0

/M - M 1 (U j-i8U j) {2cos2 a-M/lv1 1 )/M - 2M 1 cosa/M X 

(M~U (U.-~~U.)/M. + {cos2a-t,..;/M 1){U.-!-8U 1)2)'i. 
" o J - J J. J -

. ..... 
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B 

CM 
DIM 

,...... 
L-11 
- ,, .... 
'="'·"! 

"=' ...... 
.i. 

e 

GLOSARIO. 

Variable ffsica · 

Intensidad de campo magnético 

Disociaci6n Inducida por Colisión 

Centro de fv'lasa 

fviodelo diatGmico áe l\1toléculas 

Angulo sólido de acept.ación 

SecciÓ."1 tr::msv"=?rsal diferen:!ia! en 
ángulo 

Oistr-ibuciÓ.r'! óe energ.Ía finra (in".'re­
r;lent.os de er.e:r~~l= De91_1enosJ en el 
~isterna de le~1·:)?-"ét.iri:=~ " 

üistribución áe ;:-nsrPfa en el sitema 
t.:ent.ro ae rn ~sa ~ 

incertidumbre absoluta esociacia e! 
nÚT.::1-D de freg!T!ent!:-S detectado~ .. 

Lírnite- de energía de disociación .. 

Fun~i6.1 de: eficiencia cle1 ane]iz3d~~-

Energí:. c.i.nét ic:. del est.adc· ir.terme­
dio (estado excitado) del ion incidente 

!ntensid::!d de campo eléctrico. 

Carga del electrón. 

Angulo de dispersión en el sistema 
centro de masa 

Rezón de masas del fragmento n. 
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il 
;.....; 
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Notación 

Ij 

K 
l 

tv'l 

• M n 
tví. 

D 

N e 

¡3 
r-riex 

,-.. 
'-'SL 
:-... ,_,_, . 

\_.¡\/J 

F 

p 

JI 

R 
SL 
cr('\l) 

T 
t. 

e:- • 
CC.l 

-rdis 

-rrot 

··' 

Variable física 

Número áe p9rtrcuias acU1T1uladas en un 
intervalo de e'1€'rgía. 

Constante de Boltzrnan 

Longitud de la celda de reacción. 

Mesa del ion incidente • 

!\/i::se del fragmento n. 

Mesa del blar¡-o. 

N&imero de int.e"r•,.='1~ de una dist!"'ibu­
ciÓn de energías. 

Angulo de dispar~iÓn del f!""agmentc.- n 
en el s;steí11a d;:, laboratc·rk·. 

A.ng1..~lo de m;!xima dispe!"siÓ.'"l. 

Orig;:,n del sist:e!Tia de le'boratorio. 

01-igen riel sistema cent.ro de masa. 

Pres!c:ñ del g~s utilized!::· corno Blanco 

Densidad del gas utilizado como blanco 

Espesor del blanco . 

Sepereción internucleer 

Sistema de labü!-atoric•. 

Sección de excitación. 

Te1nperatura. 

Tiempo de acU!nulacidn del sistem9 
de detección. 

· Tiempo de coHsi6n. 

disociación. 

" roteciÓn. 
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Notación 

v . 
.l. 

V 

·,; 
rt 

,0.\/. 
' ~ 

¡_'.',\,- ~­
...y...J 

V V V 
n n 
¿u. 

J 

\iJ 

v.: 
rnax 

i 

Variable ffsica. 

Tiempo de vibracio'n. 

E.J"l9rg{a incidente del proyectil en.SL. 

Energía en el SL del fragmento de .. . . , 01soc1ac1on. 

Energías óe mfnima intensidad en las. 
direcciones hecie_ atrás y hacie edelente. 

Cambio de energía interna del ion. 

Velocidad del ion !r-icidente en su estadc­
ex~itado (3L). 

Velocidad del ion inc!dente en el SL.. 

del fragment-:i,detectecio en CM 

Ve-~ocióeá d'3l fr2gmento nen CM. 

I!"'lc-rernento d~ ,,,e-lcc .. ided en SL. 

C!vl • 

Incremento de er.ergfa en SL. 

l-..Tivel vibracional • 

Ener.gía cinética libe~ada en el CM. 

I"1áxima energía cinétice liberada en CM. 
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