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RESUMO 
 
 
 

Neste trabalho de tese, foi estudada a perda de energia de íons de Be, B e O 

incidindo em direção aleatória e ao longo dos canais axiais <100> e <110> do Si. Os 

intervalos de energia nos quais as medidas experimentais foram realizadas variaram 

entre 0,5 e 10 MeV para Be, entre 0,23 e 9 MeV para B e entre 0,35 e 15 MeV para O. 

Posteriormente, o efeito do “straggling” (flutuação estatística da perda de energia) nas 

medidas em direção aleatória também foi analisado, para íons de Be e O, nas regiões de 

energia entre 0,8 e 5 MeV e 0,35 e 13,5 MeV, respectivamente. 

As medidas relacionadas à perda de energia em direção aleatória e ao “straggling” 

em função da energia dos íons foram realizadas combinando-se a técnica de 

retroespalhamento Rutherford (RBS) ao emprego de amostras de Si implantadas com 

marcadores de Bi. Os resultados relativos à perda de energia ao longo dos canais <100> 

e <110> do Si em função da energia dos íons foram obtidos através de medidas de RBS 

canalizado feitas em amostras tipo SIMOX (Separated by IMplanted OXygen). 

A perda de energia foi calculada teoricamente, através de três abordagens 

diferentes: a) a Aproximação de Convolução Unitária (UCA); b) o método não-linear 

baseado na seção de choque de transporte e na regra da soma de Friedel estendida 

(TCS-EFSR); c) a teoria binária. 

A combinação dos cálculos UCA com os resultados experimentais para a perda de 

energia canalizada de Be, B e O em Si permitiu isolar a contribuição do efeito Barkas 

para a perda de energia. Essa contribuição mostrou ser bastante grande, chegando a 45% 

do valor das outras contribuições para o caso do Be, 40% para o caso do B e 38%  para 

o caso do O. Esses resultados são comparáveis aos previamente obtidos no Laboratório 

de Implantação Iônica da UFRGS para íons de He e Li. As teorias TCS-EFSR e binária 

permitiram o cálculo do efeito Barkas para a perda de energia devida aos elétrons de 

valência. Os resultados teóricos e experimentais para a contribuição Barkas total e 

relativa foram comparados e analisados em função da carga média e da energia dos íons 

para as energias de 300, 400, 500 e 700 keV/uma. O acordo teórico-experimental é 

razoável para as energias mais baixas, melhorando com o aumento da energia dos íons 

incidentes. 
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ABSTRACT 
 

In the present work we have studied the Be, B and O random stopping power in Si, 

as well as the channeled one, in the Si <100> and <110> axial directions. The energy 

ranges probed for each of the ions under study were: 0.5 – 10 MeV for Be, 0.23 – 9 

MeV for B and 0.35 – 15 MeV for O, respectively. In addition, we have measured the 

energy straggling for Be and O in the 0.8 – 5 MeV and 0.35 – 13.5 MeV energy ranges, 

respectively. 

For the random stopping power and straggling measurements, we have used Bi 

markers implanted into amorphous Si, together with the Rutherford Backscattering 

technique (RBS). On the other hand, the channeling stopping powers were determined 

using the RBS/channeling technique together with a SIMOX (Separated by Implanted 

OXygen) target. 

The stopping powers were theoretically calculated using three different approaches: 

a) the Unitary Convolution Approximation (UCA), b) a non-linear method based on the 

transport cross section plus the extended Friedel sum rule (TCS-EFSR) and c) the 

binary theory. 

A combination of the experimental results and the UCA calculations enabled us to 

determine the contribution of the Barkas effect to the total stopping power. This 

contribution have shown to be rather large: for the Be case, it amounted to 45% of the 

other contributions, for the B ions it was of the order of 40% and for O it reached 38%. 

These results are comparable with those obtained previously for He and Li in Si, using 

the same technique as in the present work. The TCS-EFSR and binary theories allowed 

us to calculate the Barkas effect due to the valence electrons. The theoretical-

experimental results for the relative and total Barkas contributions were compared and 

analysed as a function of the mean charge for the 300, 400, 500 and 700 keV/amu 

energies. The theoretical-experimental agreement was reasonable for the lower energies, 

improving with increasing ion energies. 



INTRODUÇÃO 
 

Os fenômenos envolvidos na interação de partículas energéticas com a matéria têm 

sido pesquisados há mais de cem anos, e embora muito já se tenha descoberto, ainda há 

mais a se fazer. Mesmo que já tenham surgido teorias consistentes, baseadas em 

enfoques distintos, explicando vários efeitos, assim como medidas experimentais 

tenham sido realizadas, com diversas técnicas, objetivando clarificar diferentes 

questões, ainda se busca uma melhor compreensão do assunto.  

Frente à essa necessidade, o objetivo deste trabalho de tese foi estudar os processos 

envolvidos na perda de energia de íons velozes, parcialmente carregados, na matéria. 

Em particular, será enfocada uma melhor identificação da contribuição do efeito Barkas 

à perda de energia total dos íons. 

O efeito Barkas está relacionado com a perda de energia devida à polarização dos 

átomos do alvo pela passagem dos íons através deste. Ele foi primeiramente observado 

nos anos 50, por Walter H. Barkas e colaboradores [103], enquanto mediam o alcance 

de píons em emulsões. Nesse estudo, perceberam que píons positivos e negativos ( +π  e 
−π ), incidindo com as mesmas velocidades nos mesmos alvos, apresentavam alcances 

diferentes. Isso foi associado a uma diferença nos poderes de freamento do +π  e do −π , 

oriunda das diferenças na polarização do alvo causadas pelo sinal da carga do projétil. 

Assim, no âmbito das teorias perturbativas para a perda de energia, esse efeito foi 

relacionado a contribuições dependentes de potências ímpares do número atômico, 

ficando também conhecido como “efeito 3
1Z ”. A figura 1 ilustra as distintas 

polarizações da nuvem eletrônica de um átomo de H quando um próton (lado esquerdo) 

e um antipróton (lado direito) incidem com energia de 10 keV. Enquanto o próton, por 

ser positivo, atrai a nuvem eletrônica, o antipróton, por ser negativo, a repele, causando 

uma diferença na perda de energia eletrônica de ambos. 
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Figura 1 – Ilustração das diferentes polarizações causadas na nuvem eletrônica de um 

átomo de H pela passagem de um próton (esquerda) e um antipróton (direita), ambos 

com energia de 10 keV. As variações da densidade eletrônica foram calculadas pelo 

método de canais acoplados, que será descrito no capítulo 1 deste trabalho de tese. 

 

Embora o efeito Barkas já venha sendo estudado há mais de 50 anos, ele ainda não 

está bem caracterizado. Determiná-lo através de medidas experimentais tem-se 

mostrado uma tarefa difícil, como ficará evidente na descrição contida no capítulo 2. As 

primeiras medidas, relativas ao alcance de partículas exóticas em emulsões (e, portanto, 

indiretas, uma vez que se obtinha a perda de energia através do alcance), além de 

apresentarem uma precisão limitada, foram realizadas em energias muito altas, onde a 

contribuição do efeito deve ser pequena. Medidas posteriores [105, 111], comparando a 

perda de energia de íons de diferentes números atômicos incidindo com as mesmas 
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velocidades, nos mesmos alvos, mostraram que há um desvio do comportamento 

proporcional a 2
1Z  previsto pela teoria de perturbação de primeira ordem. Isso reforçou 

a evidência de um efeito 3
1Z , porém não permitiu identificá-lo especificamente, uma vez 

que outros efeitos, como as correções de camadas e o efeito Bloch (proporcional a 4
1Z ), 

também contribuem para o poder de freamento total. 

No final dos anos 70, foram realizadas medidas de perda de energia empregando as 

técnicas de transmissão e canalizaçõa para vários íons incidentes em alvos de Au e Si. 

Porém, o efeito Barkas não foi conclusivamente observado [87, 88, 118], devido a que 

as medidas foram realizadas para íons muito pesados e em energias muito altas, onde o 

efeito é muito pequeno. Já no final dos anos 80, com o advento dos feixes de 

antiprótons, foi possível determinar precisamente o efeito Barkas, através da diferença 

nas perdas de energia medidas para prótons e antiprótons, incidindo nos mesmos alvos, 

com as mesmas energias. Isso foi feito para diversos alvos [131], e o efeito, embora 

modesto em comparação com as outras contribuições, ficou claramente identificado. 

Tais resultados serviram como teste para os vários modelos propostos para representar a 

contribuição Barkas, os quais serão apresentados no capítulo 2. Porém, para outros íons, 

esse método não pode ser empregado no estudo do efeito Barkas, pois, além de não ser 

possível produzir feixes de antiíons para qualquer caso, exceto o do H, também, para 

íons mais pesados, os efeitos de blindagem devidos aos seus elétrons ligados estão 

presentes. 

Entretanto, o Grupo de Implantação Iônica do Instituto de Física da UFRGS 

desenvolveu recentemente um método para determinar a contribuição do efeito Barkas 

para a perda de energia [119], que pode ser aplicado para muitos tipos de íons 

incidentes, em energias baixas e intermediárias, onde o efeito Barkas deve ser mais 

apreciável. Esse método consiste em aliar medidas de perda de energia em cristais de Si, 

através da técnica de RBS canalizado [46, 204], com um desenvolvimento teórico 

recente para o cálculo da perda de energia, chamado de Aproximação de Convolução 

Unitária (UCA – Unitary Convolution Approximation) [33-35]. As medidas de perda de 

energia são realizadas em direção canalizada porque, nessa condição, outros efeitos, que 

geralmente mascaram o efeito Barkas (como os efeitos de captura e perda de elétrons e 

as correções de camadas), são fortemente suprimidos. Enquanto isso, os cálculos 
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baseados no modelo UCA conseguem reproduzir precisamente quase todas as outras 

contribuições para a perda de energia, incluindo o efeito Bloch e o efeito da blindagem 

devida aos elétrons ligados ao íon, e não incluindo apenas o efeito de polarização. Dessa 

forma, a única diferença entre o resultado experimental e os cálculos UCA deve ser o 

efeito Barkas, que é obtido pela subtração de ambos. Esse método foi empregado para 

determinar a contribuição Barkas na perda de energia de íons de He e Li canalizados em 

alvos de Si [119], onde se verificou que a contribuição Barkas para íons de Li no canal 

<110> do Si pode chegar a 50% do valor das outras contribuições. Esse resultado foi o 

primeiro a revelar uma contribuição tão significativa, tendo dado origem ao termo 

“efeito Barkas gigante”. 

Em função do resultado obtido para o Li, surgiu o interesse em estudar o 

comportamento do efeito Barkas para outros íons próximos, a fim de verificar se o 

efeito também seria “gigante”. Nesse âmbito, o presente trabalho de doutoramento foi 

proposto com o objetivo de determinar o efeito Barkas para íons de Be, B e O incidindo 

ao longo das direções axiais <100> e <110> de alvos de Si cristalino. Com essa 

finalidade, foi necessário realizar medidas para a perda de energia dos íons em condição 

canalizada, nas direções citadas acima, e os respectivos cálculos UCA, para poder 

efetuar a subtração de ambos. Além disso, uma vez que a análise das medidas 

canalizadas requer o conhecimento da perda de energia em direção aleatória, também a 

perda de energia de íons de Be, B e O em alvos de Si amorfo foi medida, utilizando-se a 

técnica de RBS. O Si foi escolhido como alvo pois, além de ser um mateiral de grande 

interesse do ponto de vista tecnológico, permite a produção de amostras tipo SIMOX, 

especialmente adequadas para o estudo da perda de energia por RBS canalizado, em 

função das suas características, que serão descritas no capítulo 5 deste trabalho. 

A técnica de RBS utilizada no presente estudo apresenta vantagens sobre a técnica 

de medida de poder de freamento por transmissão, uma vez que ela permite realizar 

medidas em energias mais baixas, onde o efeito Barkas deve ser mais apreciável para os 

íons em questão. Além disso, ela não necessita de filmes auto-suportados, com 

espessura razoável (> 0,5 µm), de maneira que os efeitos de decanalização e 

espalhamento múltiplo são suprimidos. 

Em condição canalizada, a distribuição de fluxo dos íons incidentes é bastante 

peculiar, uma vez que eles são “empurrados” para o centro do canal pelas colunas de 
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átomos, dando origem ao que se denominou “flux peaking” [73]. Neste estudo de tese, a 

distribuição dos íons ao longo dos canais foi calculada pelo programa Barret (tipo 

Monte-Carlo) [70]. Dessa forma, a interação ocorre principalmente com os elétrons de 

valência do cristal, de maneira que um cenário simples é obtido, onde, por exemplo, um 

modelo de gás de elétrons pode ser usado para descrever o alvo. Com base nisso, o 

modelo não-linear TCS-EFSR (Transport Cross Section – Extended Friedel Sum Rule), 

que emprega a abordagem da seção de choque de transporte e permite realizar cálculos 

autoconsistentes para a perda de energia em um gás de elétrons, foi utilizado para 

calcular a perda de energia canalizada e o efeito Barkas. De maneira similar, a 

abordagem binária para a perda de energia, considerando apenas a interação com os 

elétrons de valência, foi empregada para calcular o efeito Barkas. Os resultados 

fornecidos por essas abordagens foram comparados com os resultados obtidos a partir 

dos dados experimentais, verificando-se um bom acordo teórico-experimental. 

Esta tese está estruturada em seis capítulos e um apêndice. No capítulo 1, uma 

revisão histórica do problema da interação dos íons com a matéria é feita, e as principais 

teorias que surgiram para descrever o problema são apresentadas. A seguir, no capítulo 

2, as correções à abordagem perturbativa da perda de energia são comentadas, com 

especial ênfase ao efeito Barkas. Já no capítulo 3, descrevem-se as técnicas 

experimentais empregadas neste trabalho, enquanto, no capítulo 4, as teorias mais 

recentes para a perda de energia são expostas de forma resumida. No capítulo 5, 

relatam-se os procedimentos desenvolvidos durante este estudo, e destacam-se os 

resultados obtidos a partir deles. No capítulo 6, as conclusões da tese são apresentadas. 

Por fim, no apêndice A é descrito o procedimento de interpolação de frações de carga e 

no apêndice B são exibidas as publicações relacionadas com este trabalho. 



CAPÍTULO 1 
 
 

INTERAÇÃO ÍONS-MATÉRIA 
 

 
1.1 – Introdução 

 
O freamento de íons energéticos na matéria tem sido um assunto bastante estudado 

nos últimos cem anos. Físicos renomados, como Ernest Rutherford, Niels Bohr, Jens 

Lindhard, Hans A. Bethe e Felix Bloch, dedicaram-se ao tema, contribuindo 

grandemente para o esclarecimento dos mecanismos que governam a interação entre 

íons e matéria. Mas, ainda que muito já tenha sido feito, o assunto não está esgotado. 

Embora se tenha conhecimento de que íons penetrando um material podem provocar 

ejeção de elétrons ou átomos da superfície, deslocamento de átomos do alvo de suas 

posições, ionização e excitação de elétrons do alvo (e emissão de raios-X pela excitação 

dos elétrons internos) e cascatas de colisões no interior do material, entre outros efeitos, 

ainda não se estabeleceu uma teoria que descreva adequadamente os detalhes dessa 

interação, composta de vários processos, para todos íons em todos regimes de 

velocidade. Tampouco existem medidas experimentais para todas combinações íon-alvo 

que possam ser de interesse tecnológico e úteis no uso de técnicas baseadas em feixes 

de íons.  Assim, o assunto continua sendo tanto de interesse do ponto de vista da física 

fundamental como do ponto de vista de aplicações tecnológicas. Neste capítulo, será 

feita primeiramente uma síntese da evolução desse estudo através dos anos, destacando 

as etapas mais importantes. A seguir, serão descritos os conceitos físicos que permeiam 

a interação e apresentadas as principais teorias sobre ela. 

 

1.2 – Evolução histórica do estudo da interação entre íons e matéria 
 

O estudo da interação entre íons e matéria remonta ao início do século passado, 

quando se começou a observar que materiais radioativos emitiam partículas energéticas 

[1], as quais tinham sua velocidade atenuada (podendo ser totalmente freadas) ao 

atravessar alvos finos. Essa perda de energia por parte dos íons, juntamente com as 
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modificações observadas posteriormente nos materiais usados como alvo, suscitou o 

interesse no estudo dos mecanismos que governam a interação entre ambos. 

As tentativas iniciais nesse sentido foram frustradas por ainda não haver um modelo 

atômico coerente. O primeiro tratamento teórico sobre o espalhamento de duas cargas 

puntuais foi desenvolvido por J. J. Thomson em seu livro clássico sobre eletricidade [2], 

o qual introduziu um tratamento amplo para o espalhamento coulombiano clássico entre 

partículas energéticas carregadas. Entretanto, a questão da perda de energia não foi 

diretamente abordada nessa obra. Alguns anos mais tarde, em 1909, Geiger e Marsden 

observaram, ao medir a distribuição angular das trajetórias de partículas alfa incidindo 

sobre alvos finos, que, enquanto a grande maioria delas era transmitida através do alvo, 

apenas 0.01% eram retroespalhadas. Em 1911, Ernest Rutherford, com seu modelo de 

átomo, demonstrou em bases teóricas que o retroespalhamento era devido a colisões 

únicas isoladas dos íons com os núcleos dos átomos do alvo [3], onde deveria haver 

uma grande concentração de cargas positivas. Essa foi a base para o consagrado modelo 

do átomo proposto por Niels Bohr em 1913 [4], que finalmente permitiu o 

desenvolvimento de uma análise do freamento de partículas carregadas pela matéria. Foi 

o próprio Bohr [5], em 1915, que formulou a primeira tentativa de uma teoria unificada 

para a perda de energia, abordando os problemas essenciais que viriam a ser novamente 

tratados em trabalhos posteriores. 

Uma importante conclusão desse primeiro trabalho de Bohr foi que a perda de 

energia de íons passando através da matéria pode ser dividida em duas contribuições: 

perda de energia nuclear (interação com os núcleos positivos dos átomos do meio) e 

perda de energia eletrônica (interação com os elétrons do meio). Ele deduziu 

corretamente que a perda de energia eletrônica deve ser bem maior que a nuclear para 

íons leves de alta energia, tais como os emitidos por fontes radioativas. Essa conclusão 

foi baseada na cinemática de recuo, considerando somente as massas relativas e 

abundâncias dos elétrons e núcleos do alvo.  

Um avanço significativo no entendimento da perda de energia aconteceu vinte anos 

mais tarde, quando Bethe [6-8] e Bloch [9, 10] analisaram o problema na perspectiva da 

mecânica quântica e desenvolveram, na aproximação de Born, as equações 

fundamentais para a perda de energia de partículas muito rápidas devida a colisões com 

os elétrons do meio. 
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No final dos anos trinta, outra questão veio à tona: como tratar um íon pesado 

parcialmente desnudo (privado de apenas alguns de seus elétrons ligados, e não de 

todos). Esse tópico foi chamado de “problema da carga efetiva”, pois se esperava poder 

usar as teorias tradicionais de perda de energia caso um grau de ionização do projétil 

pudesse ser estimado. Bohr [11, 12] sugeriu que se poderia considerar que o íon estava 

desnudo de todos elétrons com velocidades orbitais menores que a velocidade com a 

qual o íon se desloca. Usando o modelo estatístico do átomo de Thomas-Fermi [13, 14], 

ele pôde mostrar que: 

0

31
1

*
1 v

vZZ ⋅= ,      (1.1) 

onde Z1 é o número atômico do íon, Z*
1 é sua carga efetiva na perda de energia para os 

elétrons do alvo, a qual deveria representar o estado de carga do íon no interior do 

material-alvo. v é a velocidade do íon e v0 é a velocidade de Bohr (~ 2.2 x 108 cm/s). 

Durante os anos 50, surgiram trabalhos analisando de um ponto de vista 

fundamental tanto a transferência de energia de partículas lentas para os elétrons do alvo 

quanto a perda de energia para núcleos do mesmo. O estudo do freamento de uma 

partícula em um gás de elétrons livres é o primeiro passo para calcular a perda de 

energia de um íon para os elétrons do alvo. Após os tratamentos de Bohr, Bethe e Bloch 

[4-10], Fermi foi adiante e considerou como uma partícula carregada polarizaria um 

meio de elétrons clássico, modificando dessa maneira a interação partícula/plasma. Ele 

estendeu essa análise para um gás de elétrons livres degenerado [15] e verificou que 

para partículas lentas a perda de energia deveria ser diretamente proporcional à 

velocidade da partícula. Bohr observou [16] que atrás da partícula deveria surgir uma 

configuração oscilante de carga, semelhante às oscilações geradas na água pela 

passagem de um barco. Isso foi verificado mais rigorosamente pelo próprio Bohr [17] e 

por Neufeld e Ritchie [18]. Um tratamento completo do problema de uma partícula 

carregada penetrando num gás de elétrons foi apresentado praticamente ao mesmo 

tempo por Lindhard [19], Neufeld e Ritchie [18] e Fano [20].  

Em 1963, a primeira abordagem unificada para a perda de energia e alcance de íons 

na matéria foi desenvolvida por Lindhard, Scharff e Schiott [21], dando origem à 

chamada teoria LSS. Esse trabalho reuniu os vários fragmentos abordados em diversos 

outros e interligou-os através de aproximações razoáveis num único modelo. Essa 
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grande conquista foi o resultado de mais de uma década de estudos por parte de 

Lindhard e colaboradores [19, 21-25], sendo as principais equações da teoria LSS 

demonstradas em detalhes nas últimas publicações. 

Durante o restante dos anos 60 e nos anos 70, foram publicados artigos de revisão 

sobre o assunto [26-30] e os principais avanços vieram através da aplicação de métodos 

numéricos a abordagens teóricas tradicionais, uma vez que o uso de computadores 

permitiu a incorporação de átomos Hartree-Fock, mais realísticos, nas teorias. Esses 

passos importantes foram iniciados por Rousseau, Chu e Powers [31], no estudo da 

perda de energia eletrônica, e por Wilson, Haggmark e Biersack [32], no estudo da 

perda de energia nuclear. 

Ultimamente, os esforços têm-se dirigido para descrições melhores do processo de 

interação íon-matéria, em especial no que diz respeito à perda de energia eletrônica e a 

correções para as teorias existentes, como as correções de camadas e os chamados 

efeitos de alta ordem, como o efeito Bloch e o efeito Barkas. Essas correções serão 

abordadas no capítulo 2. Dentre as novas abordagens à questão da perda de energia,  

destacam-se os trabalhos de Grande e Schiwietz com os modelos de convolução unitária 

e perturbativa [33-35], de Arista e Lifschitz com o modelo não-perturbativo baseado na 

regra da soma de Friedel estendida e na seção de choque de transporte [36, 37]  e de 

Sigmund com a teoria binária da perda de energia [38-40]. Esses trabalhos serão 

apresentados mais detalhadamente no capítulo 4. 

Vale citar que, nos últimos anos, artigos e livros trouxeram revisões interessantes 

sobre o tema [41-44].  



Capítulo 1 – Interação de íons com a matéria                                                                 19 

 

1.3 – Conceitos básicos 
 

1.3.1 – Poder de freamento e regimes de velocidade 
 

Poder de freamento é o termo utilizado para designar a taxa de perda de energia 

por unidade de comprimento percorrida por um íon. Considerando-se um alvo de 

composição conhecida e de espessura x∆ , e sendo E∆  a diferença de energia dos íons 

de um feixe monoenergético antes e depois da sua passagem através do alvo, o poder de 

freamento na energia E é definido como: 

0
lim
x

E

E dE
x dx∆ →

∆
≡

∆
,      (1.2) 

para determinados íons, em determinado alvo, a uma determinada energia. 

Como mencionado anteriormente para a perda de energia, o poder de freamento 

total pode ser dividido em duas contribuições: a parcela do poder de freamento 

correspondente aos processos de excitação e ionização é chamada de poder de 

freamento eletrônico, ao passo que a parcela devida à transferência de energia cinética 

aos átomos do alvo é denominada poder de freamento nuclear. Essas duas 

contribuições têm sido consideradas independentes, pois essa é uma boa aproximação, 

mesmo que alguns estudos indiquem uma correlação entre elas. Dessa forma, considera-

se que: 

n e

dE dE dE
dx dx dx

= + .      (1.3) 

A figura 1.1 mostra o comportamento dessas contribuições em função da velocidade 

do íon, segundo aferido dos resultados experimentais ao longo do tempo. Conforme 

pode ser visto na figura, há três regiões de velocidade (ou energia) para as quais 

podemos esperar que diferentes processos (ionização, excitação, troca de carga, ...) 

sejam dominantes em maior ou menor escala. Pode-se observar que o poder de 

freamento nuclear só é importante para projéteis com baixa velocidade instantânea (v1) 

em relação à velocidade típica dos elétrons ligados aos átomos do alvo ( )32
20Zv , ou seja, 

na região I da figura, onde ( )2 3
1 0 2ev v v Z<< = , sendo v0 a velocidade de Bohr e Z2 o 

número atômico do alvo. Nessa região, a interação com os elétrons do alvo pode ser 



Capítulo 1 – Interação de íons com a matéria                                                                 20 

 

entendida como uma interação com um gás de elétrons, resultando num freamento 

friccional, proporcional à velocidade do íon. Já nas outras regiões, o freamento é 

dominado pelo poder de freamento eletrônico: na região III, predominam a excitação e 

ionização dos átomos do alvo, enquanto que na região II vários mecanismos participam 

competitivamente. Nessa região, a velocidade do projétil é alta o suficiente para que 

ocorra excitação e ionização dos átomos do alvo, assim como baixa o suficiente para 

que ocorra captura e perda de elétrons pelo projétil. É justamente a natureza complicada 

do problema nessa região de velocidades que torna difícil gerar uma equação para o 

poder de freamento que seja válida e precisa para todos regimes de velocidade. 

 

 
Figura 1.1 – Representação da tendência comportamental das componentes nuclear e 

eletrônica do poder de freamento (dE/dx) em função da velocidade do projétil (v1). 
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1.3.2 – Seção de choque de perda de energia 
 

Os fenômenos relacionados ao freamento de íons na matéria são de natureza 

essencialmente estatística. Durante o processo de freamento, um íon sofre um grande 

número de colisões. Em cada colisão, tanto o estado do projétil (velocidade, carga, 

direção) quanto o do alvo (vibrações térmicas em alvos cristalinos ou flutuações na 

densidade local em alvos amorfos) estarão sujeitos a flutuações estatísticas, sendo 

impossível prever qual será a seqüência de colisões experimentada pelo íon durante o 

seu freamento. Entretanto, sabe-se que, após percorrer uma distância ∆x num alvo, um 

feixe de íons perde, em média, uma quantidade de energia E∆ . A seção de choque de 

perda de energia (ou de freamento) relaciona justamente essa quantidade com a 

informação sobre o que acontece numa colisão isolada. 

No caso de um feixe uniforme de partículas incidindo sobre um alvo no qual os 

átomos estejam aleatoriamente distribuídos com uma densidade de N átomos por 

centímetro cúbico, o número médio iN  de colisões em que uma energia Ti é 

transferida a um átomo do alvo, após percorrida uma distância ∆x, é dado por: 

σ ∆i iN N x= ⋅ ⋅ ,      (1.4) 

onde σi é a seção de choque diferencial para que seja transferida uma energia entre Ti e 

Ti+dTi. Assim, a energia transferida média será: 

σi i i i
i i

E N T N x T∆ = ⋅ = ⋅∆ ⋅ ⋅∑ ∑  .    (1.5) 

Tomando o limite ∆x  0, obtém-se a taxa de perda de energia por unidade de 

comprimento percorrido: 

( ) ( )
0

σ ,
lim ε
x

E d E TdE N T dT N E
x dx dT∆ →

∆
= = ⋅ ⋅ = ⋅

∆ ∫ ,  (1.6) 

onde E é a energia inicial do projétil e a quantidade ε(E) é justamente a seção de choque 

de freamento. 

É possível demonstrar que as colisões das partículas de um feixe uniforme incidindo 

sobre um alvo sem estrutura obedecem à estatística de Poisson [45]. Por exemplo, a 

probabilidade Pi de ocorrer uma colisão com transferência de energia Ti é: 
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( )
!

exp
i

N
i

ii N
N

NP
i

⋅−=      (1.7) 

em torno do valor médio iN . Nesse caso, é possível determinar a flutuação 

estatística da perda de energia (ou straggling) em torno do valor médio dE/dx [45]: 

( )22 2

0

σ ,d E T
E E N x T dT

dT

∞

Ω = − = ⋅∆ ⋅ ⋅ ⋅∫ .   (1.8) 

Considerando apenas situações onde sempre há uma relação unívoca entre energia 

transferida e parâmetro de impacto (distância entre o átomo alvo e a direção de 

deslocamento do íon) numa dada colisão, é possível reescrever as equações acima 

como: 

( )∫
∞

⋅⋅⋅=
0

2 dbbbTN
dx
dE π ,     (1.9) 

onde T(b) é a energia transferida em função do parâmetro de impacto b na colisão. 

Alguns dos estudos apresentados nesta tese se enquadram nessa situação. 

 

 1.4 – Poder de freamento eletrônico 
 

 Como o objeto de estudo do presente trabalho de tese é o poder de freamento 

eletrônico apenas, sem incluir o poder de freamento nuclear, esse último não será 

abordado aqui. Uma boa descrição do poder de freamento nuclear pode ser encontrada 

nas referências [41, 46], por exemplo. 

 A avaliação do poder de freamento eletrônico ao longo dos vários regimes de 

velocidade de um íon penetrando na matéria é um problema complicado, pois envolve 

vários mecanismos de interação e uma competitividade entre eles; aqui serão 

apresentadas as principais teorias já estabelecidas sobre o tema, e no capítulo 4 serão 

abordadas as teorias mais recentes, uma vez que a tese se baseia no estudo desse poder 

de freamento. 
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 1.4.1 – Teoria de Bohr 
 

 De acordo com Bohr [4, 5, 17], o freamento eletrônico pode ser considerado como 

um processo em que a energia é transferida do íon incidente para elétrons livres em 

repouso, contanto que o tempo de interação seja muito menor do que o período do 

movimento orbital dos elétrons do alvo. Caso contrário, o elétron terá tempo para 

ajustar seu movimento de acordo com o potencial de interação elétron-projétil, 

absorvendo muito menos energia na colisão. Em termos da velocidade do projétil v1, um 

elétron pode ser considerado em repouso se v1 >> ve, sendo ve a velocidade orbital do 

elétron. Uma boa medida do tempo de colisão é a duração da força Coulombiana devida 

ao projétil na posição do alvo. Como pode ser visto na figura 1.2, essa força é 

proporcional à 1/R2, de forma que a sua intensidade na posição do alvo será: 
2
1

2
2

1

coul
vF

b tv
  + 
 

∼ .       (1.10) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.2 –  Esquema de uma colisão íon-elétron e definição do tempo de colisão. 
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 Dessa forma, o tempo de colisão é dado por 
1

col
bt v∆ =  e, em termos do parâmetro 

de impacto b, pode-se considerar colisões com elétrons livres aquelas onde 

1
0

0ω
vb b<< ≡ , sendo ω0 a freqüência orbital do elétron e b0 o raio adiabático (limita a 

distância até onde se pode considerar que os elétrons se ajustam adiabaticamente 

durante a colisão). Para colisões com parâmetros de impacto maiores que o raio 

adiabático, o efeito da ligação do elétron com o átomo alvo tem que ser levado em 

conta. Com esta finalidade, Bohr considerou o alvo como sendo um conjunto de 

osciladores harmônicos excitados pela interação com o campo Coulombiano do projétil. 

 Para parâmetros de impacto menores que b0, onde o efeito de ligação com o átomo 

pode ser desprezado, a energia transferida Q como função do parâmetro de impacto 

pode ser calculada através da transferência de energia numa colisão binária entre o íon e 

o elétron livre [27, 43], resultando: 

( ) ( )
0

22
1

2 2 2
1

2 1
αb b

e

Z e
Q b

m v b<
= ⋅

+
,    (1.11) 

onde me é a massa do elétron, Z1 o número atômico do íon e 
22

1
2
1

α
e

Z e
m v

 
=  
 

, de forma que 

( ) 2
10 2 eQ b m v= = . 

 No caso  de uma colisão com b > b0, onde o efeito de ligação tem que ser levado em 

conta, é plausível assumir que o íon descreve uma trajetória retilínea dada por 

( ) pR t v t b= +
JG JJG G

. O potencial de interação íon-elétron será dado por: 

2
1

ion elet
Z eV
R r

− = −
−

JG G .     (1.12) 

Como 0r R r<< −
JG G

, onde r0 é o raio do átomo, a expansão de multipolos pode ser 

utilizada para simplificar a equação do potencial acima, resultando: 
2 2

1 1
2 3ion elet

Z e Z eV r R
R R−

−
≈ + ⋅

G JG
i .     (1.13) 

Dessa forma, a força dependente do tempo que atua sobre o elétron será: 
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( )
2

1
3r ion elet

Z eF V R
R−= −∇ = ⋅G

JG JG JG
.     (1.14) 

Na aproximação de dipolo, a energia transferida ao elétron é dada por [27]: 

( ) l ( )
2

0
π ωQ b F
m

= ,      (1.15) 

onde lF  é a transformada de Fourier da força F
JG

. Ao calcular essa transformada, o que 

se tem para a energia transferida é: 

( ) ( )
0

22 2
1 0 2 2

0 14
1 1 1

2 ω ω ω
b b

e

Z e b bQ b K K
m v v v>

    
= +    

    
,   (1.16) 

onde K0 e K1 são as funções de Bessel modificadas de ordem zero e um, 

respectivamente. 

 A seção de choque de freamento eletrônico é dada pela seguinte expressão: 

( )
2 0

1 2e
e

dE Q b b db
NZ dx

ε π
∞ = = ⋅ ⋅ 

  ∫ .    (1.17) 

  As equações acima, porém, divergem quando 0b → ; Bohr contornou esse problema 

dividindo a análise em duas partes, uma considerando colisões com b < bmin e outra 

colisões com b > bmin , onde bmin é um parâmetro que serve como limite inferior para a 

integral definida. Para determiná-lo, exige-se que o integrando em (1.16) forneça o 

valor da energia transferida no encontro binário frontal entre o projétil e o elétron 

quando avaliado em bmin , levando a 
2

1
min 2

1e

Z e
b

m v
= .  Dessa forma, a fórmula de Bohr 

para o poder de freamento eletrônico é obtida: 

( ) ( )
min

0 0

min

2
0

2 2
b

b b b b
Bohr b

dE NZ bQ b db bQ b db
dx

π π
∞

< >

   = +  
    

∫ ∫ ,  (1.18) 

resultando em: 

( )22 3
1 2 1

2 2
1 1 0

4 1,123ln
ω

e

Bohr e

N Z e Z m vdE
dx m v Z e

 ⋅  = ⋅        

π
,   (1.19) 

que é independente da escolha de bmin. 
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 A teoria de Bohr para o poder de freamento eletrônico descreve bem os resultados 

experimentais, desde que v1 >> v0, sendo 0 137
cv =  a velocidade de Bohr, e 

( )
1

1 0

1Z
v v

>> , que é a condição limite de aplicabilidade da mecânica clássica. 

 A seguir, será apresentada a teoria de Bethe, que emprega a mecânica quântica, 

sendo aplicável além do limite clássico. A diferença básica entre as teorias de Bohr e 

Bethe reside no uso de idéias clássicas (órbitas bem definidas, parâmetros de impacto) 

pelo primeiro e idéias quânticas de espalhamento (amplitudes de espalhamento) pelo 

segundo. 

 

 1.4.2 – Teoria de Bethe 
 

 A teoria de Bethe [6-8] descreve bem o comportamento funcional da perda de 

energia eletrônica na região de altas energias (velocidades) do projétil, onde o processo 

dominante é a excitação dos elétrons das camadas internas dos átomos do alvo. Ela é 

baseada na aproximação de Born de onda plana (Plain Wave Born Approximation – 

PWBA), onde se considera o projétil como uma onda plana, ou um pacote de onda, que 

se aproxima de um centro espalhador (átomo alvo). Após a colisão, o pacote de onda 

continua se movendo na direção original, enquanto o centro espalhador emite uma 

frente de onda esférica. A figura 1.3 mostra um esquema da colisão entre um íon 

incidente de massa M1 e número atômico Z1 e o sistema formado por um átomo alvo de 

massa M2 e número atômico Z2 com um elétron, cujo centro de massa é denotado por 

CM. O íon incide com momentum inicial ik
G
=  e energia cinética não relativística 

2 2

12
i

i
kT

M
=
= . Após a colisão, seu momentum será fk

G
= , enquanto o átomo que estava no 

seu estado fundamental com energia Ei é levado a um estado final com energia Ef . 

Sendo i fσ →  a seção de choque total para que este evento ocorra, a seção de choque de 

freamento pode ser escrita como: 

( )ε σe f i i f
f

E E →= −∑ ,     (1.20) 
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onde o somatório é tomado sobre todos os estados ligados (excitações) e infinitos 

estados de contínuo (ionizações). 

  Por uma questão de simplicidade, é conveniente fazer a análise com unidades 

atômicas, de forma que 1ee m= = == .  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.3 – Representação esquemática de uma colisão entre um íon e o sistema 

formado por um átomo alvo e seu elétron. O centro de massa desse sistema está 

indicado como CM. 

 

 Se 
2

1

1

2χ 1Z e
v

= <<
=

, ou seja, a interação do projétil com o alvo puder ser tratada 

como uma pequena perturbação, a seção de choque diferencial para ocorrer uma 

transferência de momentum f iq k k= −
G G G

 do projétil para o elétron, indo este do estado 

inicial iφ  ao estado final fφ , será dada por: 

2 2

2

σ µ
Ω 4π

f
i f

i f i

kd T
d k →

→

  = 
 

,     (1.21) 

onde µ é a massa reduzida do sistema átomo-elétron e i fT→  é a matriz de transição do 

estado inicial i para o estado final f . Nessa aproximação de Born, ela é dada por [43, 

47]: 

íon 
k
G

 

átomo alvo 

elétron 

r
G

CM 

'R
JG R

JG
 

'r
G

Z1 , M1 

Z2 , M2 
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( ) ( ) ( ),f ii k R ik R
i f f per iT e r V r R e r⋅ ⋅
→ = φ φ

G JG G JGG G JG G
,    (1.22) 

sendo 

( )21
2 a e a a ar V r−

 
− ∇ + φ = ε φ µ 

G
G

.    (1.23) 

Aqui Vper é o potencial perturbativo e Va-e é o potencial entre o átomo e seu elétron. Se 

Va é o potencial eletrostático gerado pelo núcleo do átomo, a energia potencial Va-e(r) é 

igual a Va(r). Aqui, estamos considerando o modelo de elétrons independentes. O 

potencial Va pode ser obtido, por exemplo, através do método Hartree-Fock-Slater. 

 O valor do termo perturbativo Vper é dado pela equação: 

( ) ( ) ( )', ' ' 'per p e p aV r R V r V R− −= +
G JG G JG

,    (1.24) 

onde Vp-e e Vp-a são os potenciais de interação entre o íon e o elétron e entre o íon e o 

átomo, respectivamente. 

 Da figura 1.3 se afere que 'r R r−
G JG G
�  e 'R R

JG JG
� . Assim, 

( ) ( ) ( ) ( )', ' ,per per p e p aV r R V r R V R r V R− −= − +
G JG G JG JG G JG

� ,   (1.25) 

com 

( ) 1
p e

ZV R r
R r

−

−
− =

−

JG G
JG G ,      (1.26) 

e 

( ) ( )1p a aV R Z V R− =
JG JG

.      (1.27) 

 Da definição do vetor q
G

 temos ( )2 2 2 2 cosi f i fq k k k k= + − θ . Portanto, a seção de 

choque total, dada pela expressão 
i f

d d
d →

σ  Ω Ω ∫ , pode ser escrita como: 

( )
( )max

min

2

2
1 28

q
iff

i f
i i fq

qk qZ dq
k k k q→

Γ
σ = π µ ∫ ,    (1.28) 

onde: 

( ) ( )iq r
if f iq e ⋅

Γ = φ φ
G GG

.     (1.29) 

 Se o átomo for considerado como tendo um raio a, então a=  corresponderá ao 

momentum médio de um elétron do alvo. Portanto, levando-se em conta apenas 
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transferências de momentum tais que ~ 1 aq a q≡� , o termo exponencial em ( )if qΓ
G

 

só oscilará rapidamente, fazendo com que o elemento de matriz seja muito pequeno, a 

menos que o estado final do elétron cancele tal oscilação (quando ~ q r
f e ⋅φ

G G
, 

correspondendo a um elétron livre que absorveu momentum q
G

). Grandes momenta 

transferidos correspondem a colisões com parâmetro de impacto menor que r0 na teoria 

de Bohr. O momentum máximo que pode ser transferido ao elétron é 12q v= . Para q >> 

qa pode-se escrever, lembrando que estão sendo utilizadas unidades atômicas: 

( )
2

1 2 1
2
1

4 2ln
a

e q q
a

NZ Z v
v q>

 π
ε =  

 
 ,    (1.30) 

onde, no cálculo das integrais, foi utilizada a regra da soma de Bethe: 

( ) ( )
22

2
iq r

f i f i
f

qE E e ⋅  − φ φ =  
 

∑
G G

.    (1.31) 

 Considerando agora transferências de momentum menores que qa , deve ser 

determinado o momentum transferido mínimo que seja compatível com a condição v1 

>> ve , sendo ve a velocidade média dos elétrons do alvo. Nesse caso, 
( )

min
1

f iE E
q

v
−

=  

[43]. Para pequenos valores de q, a exponencial contida no potencial da equação (1.27) 

pode ser expandida em série de Taylor até primeira ordem. Neste caso, pode-se 

demonstrar que: 

( )
2

11 2
2
1

4 ln
a

a
e q q

q vZ Z
v I<

π  ε =  
 

,    (1.32) 

onde I é a energia de excitação média de um átomo alvo, sendo determinada através da 

relação: 

( )
2

1ln lni f f i
i f

I f
Z →≡ ε − ε∑∑ ,    (1.33) 

com fε  e iε  sendo as energias dos estados final e inicial do elétron do átomo alvo e 

i ff →  sua força de oscilador generalizada na aproximação de dipolo, dada por: 

( ) 2

i f f i f if z→ ≡ ε − ε φ φ .     (1.34) 
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 Combinando as equações (1.30) e (1.32), obtém-se finalmente a fórmula de Bethe 

(abandonando agora o uso de unidades atômicas) [43]: 
22 4
11 2

2
1

24 ln e

e e

m vNZ Z edE
dx m v I

π  = 
 

.    (1.35) 

 Vale lembrar que este resultado está baseado em duas aproximações essenciais: 

i. o potencial de interação entre o íon e o átomo deve ser 

suficientemente fraco para poder ser considerado como um termo 

perturbativo dentro da aproximação de Born; 

ii. a velocidade do projétil deve ser muito maior que a velocidade orbital 

de qualquer elétron no alvo. 

 

Quando 
2

1

1

1Z e
v

>>
=

, modelos não-perturbativos devem ser usados. Além da teoria de 

Bohr, mencionada anteriormente, para esse regime de velocidades do íon também é 

possível aplicar o método dos deslocamentos de fase. 

 

1.4.3 – Método dos deslocamentos de fase 
 

Para o cálculo do poder de freamento eletrônico, o método dos deslocamentos de 

fase (Phase Shifts Method) também aparece como uma alternativa razoável. 

Inicialmente desenvolvido para baixas velocidades do projétil, teve posteriormente seu 

limite de aplicação estendido para regiões de velocidade mais altas [36, 37]. Utilizando 

o modelo de gás de elétrons livres, com a suposição adicional de que o espalhamento 

dos elétrons é individual e independente, é possível calcular o poder de freamento 

eletrônico de um íon lento em termos dos deslocamentos de fase da função de onda dos 

elétrons do alvo. Esses deslocamentos ocorrem devido ao espalhamento pelo potencial 

efetivo do íon incidente. O efeito do princípio de Pauli é incluído, restringindo-se os 

estados eletrônicos possíveis após a colisão somente àqueles estados que ficam fora da 

esfera de Fermi. 

Nessa abordagem, o poder de freamento eletrônico pode ser expresso em termos da 

seção de choque de transporte [48]: 
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( ) ( )

( ) ( ) ( )

10

1
2

0 1
0 1

           2

e e e e ee Tr
e

e Tr

dE dv f v v v m v v
dx

m x f x dx y y xu v du
∞

−

  = + σ 
 

= π σ −

∫

∫ ∫

G G G G G G

.    (1.36) 

Aqui, me e ve são a massa e a velocidade do elétron, respectivamente, f0 é a função 

distribuição de partículas em um gás de elétrons, v1 é a velocidade do íon, 1 ex v v≡ +
G G G

 e: 

2 2
1 12y v x xv u≡ + − .     (1.37) 

Por sua vez, Trσ  é a seção de choque de transporte para elétrons, a qual é definida 

em termos da seção de choque diferencial de espalhamento ( )d
d
σ

θ
Ω

 através da seguinte 

expressão: 

( )
0

2 (1 cos )Tr
d d
d

π σ
σ = π θ − θ θ

Ω∫ .    (1.38) 

Para um potencial esfericamente simétrico, a seção de choque de transporte pode ser 

escrita como: 

( ) ( ) ( )2
12

0

4 1 senTr l l
l

l k k
k

∞

+
=

π
σ = + δ −δ  ∑ ,    (1.39) 

onde os lδ ’s são os deslocamentos de fase para espalhamento por um potencial 

esfericamente simétrico e k é o número de onda do elétron que corresponde à velocidade 

do projétil. A fim de calcular o deslocamento lδ  da l-ésima onda parcial lχ  da função 

de onda do elétron, é necessário resolver a parte radial da equação de Schrödinger: 

( ) ( )2
2

2 2

1
0l

l

l ld k u r
dr r

+ χ
+ + − χ = 
 

,    (1.40) 

onde ( ) ( )2
2 emu r U r ≡  
 =

, sendo U(r) a energia potencial que descreve a interação 

entre um elétron do alvo e o íon. Para U(r) = 0, a solução da equação (1.40) tem a forma 

assintótica: 

1~ sen
2l kr l χ − π 

 
.     (1.41) 



Capítulo 1 – Interação de íons com a matéria                                                                 32 

 

O deslocamento de fase pode então ser calculado encontrando-se a diferença entre 

os nodos da função de onda radial obtida da resolução da equação (1.40) e da solução 

(1.41) para grandes valores de r . 

 

1.4.4 Teoria da resposta linear 
 

Ao contrário das teorias apresentadas anteriormente, a teoria da resposta linear [49, 

50] constitui uma abordagem aplicável em qualquer intervalo de velocidades ao estudo 

do poder de freamento eletrônico de íons energéticos. 

No caso de o meio ser um gás de elétrons homogêneo, o papel do íon incidente será 

gerar um campo elétrico externo que constitua uma perturbação ao gás de elétrons, 

gerando um campo elétrico induzido: 

 

( )
1 1
,

ind extE E
k

 
 = −
 ε ω 

JG JG
G ,     (1.42) 

onde extE
JG

 e extE
JG

 são as transformadas de Fourier dos campos elétricos externo e 

induzido, respectivamente, e ( ),kε ω
G

 é a constante dielétrica longitudinal do plasma 

eletrônico. 

A energia dissipada por unidade de tempo pelo íon é dada por: 

( ) ( ) 3, ,indion
dW F v v r t E r t d r
dt

= ⋅ = ⋅ ρ∫
JG G G G JG G G

.    (1.43) 

A distribuição de carga de um íon de carga nuclear Z1, movendo-se a uma 

velocidade v1,  com N elétrons ligados a ele, é dada por: 

( ) ( ) ( )1, e
ion ionr t Z r vt r vtρ = δ − −ρ −
G G G G G

,    (1.44) 

com o vínculo ( ) 3e
ion r d r Nρ =∫
G G

. 

Substituindo ionρ  da equação (1.44) em (1.43), obtém-se [51]: 

( ) ( )
1

2 2 21
2 0

1 1

21 1Im
,

kve
ion

e

Z edE dW dk k d
dx v dt v k k

 −   = = ρ ω ω  π    ε ω 
∫ ∫ G ,  (1.45) 
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onde ( )e
ion kρ  é a transformada de Fourier de ( )e

ion rρ
G

 no sistema de coordenadas do íon 

incidente. 

A equação (1.45) não considera efeitos de excitação e/ou ionização dos elétrons do 

íon incidente, assim como pressupõe que a densidade eletrônica do íon não se deforma 

quando este se aproxima do átomo alvo. O efeito da excitação do gás de elétrons, por 

sua vez, está todo contido na constante dielétrica ( ),kε ω
G

.  

Para o caso restrito de um íon “nu” (sem elétrons ligados), o poder de freamento 

eletrônico em um gás de elétrons pode ser escrito na forma: 

( )
2 4

1
12

1

4 ,
e

Z edE nL n v
dx mv

π  = 
 

,     (1.46) 

onde n é a densidade eletrônica do gás e L é uma função que depende somente de n e da 

velocidade do projétil. 

Para o caso de v1 ≤ vF , chega.-se a [52]: 

( ) ( )
1~

e F

vdE f n
dx v n

 
 
 

,     (1.47) 

onde f depende só da densidade eletrônica do alvo e ( )1 323F
e

v n
m

= π
=  é a velocidade de 

Fermi do gás de elétrons. 

Já para o caso de v1 >> vF , o que se obtém é [49]: 

( )
2

2 1
1 2

1

2~ ln
e p

vdE nZ
dx v n

  
   ω    

,     (1.48) 

com 
24

p
e

e n
m

πω =  sendo a freqüência de excitação de plásmons. 

As formas funcionais de f e L dependem do tipo de aproximação usada para calcular 

( ),kε ω
G

 [50, 52]. 

É possível estender essa análise feita com o íon penetrando em um gás de elétrons 

homogêneo para o caso do íon penetrando em um sólido com densidade eletrônica que 

não seja uniforme. 

Lindhard e Scharff [22] e Lindhard e Winther [23] adaptaram a equação (1.46) para 

o caso de o meio ser um sólido, escrevendo-a localmente. Isso foi feito aplicando-se a 
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aproximação de densidade local (LDA – Local Density Approximation), onde se 

considera que o volume total do gás de elétrons do alvo está subdividido em células de 

volume ∆V e que em cada célula o potencial ( )V r
G

 varia tão lentamente que pode ser 

considerado constante. Ainda supõe-se que existam elétrons em cada célula em número 

suficiente para que se possa utilizar as propriedades de um gás de elétrons livres no 

equilíbrio estatístico. Com essa abordagem, chegaram a: 

( ) ( )
2 4

1
12

1

4 ,
e

Z edE n r L n r v
dx m v

π  =  
G G

,    (1.49) 

sendo L(n,v1) o chamado número de freamento. 

A seção de choque de freamento pode então ser calculada através de: 

( ) ( )
2 4

31
12

1

4 ,e a
e

Z e n r L n r v d r
m v
π  ε =  ∫

G G
,    (1.50) 

onde ( )an r
G

 é a densidade de elétrons por átomo do alvo, sendo: 

( ) 3
2an r d r Z=∫

G G
.     (1.51) 

Para baixas velocidades do íon incidente ( )2 3
1 0 1v v Z<< , Lindhard e Scharff [53] 

chegaram à seguinte aproximação: 

2 1 2 1
0

0

8e
efe

Z Z ve a
Z v

ε = π ξ ,    (1.52) 

onde a0 e v0 são o raio (0,59 Å) e a velocidade de Bohr, respectivamente, 1 6
efeZξ ≈  e: 

( )3 22 3 2 3
1 2efeZ Z Z= + .     (1.53) 

 

1.4.5 – Método dos canais acoplados 
 

O método dos canais acoplados (Coupled Channels – CC) [54] é uma teoria 

quântica para o cálculo do poder de freamento de íons com energias intermediárias (~50 

keV/uma) e altas. Ele incorpora funções de onda atômicas exatas centradas no alvo, 

pacotes de onda contínuos amortecidos e trajetórias do projétil dinâmicas e curvas. 

Para um sistema de três corpos, o operador Hamiltoneano (que envolve os processos 

de excitação e ionização) é dado por: 
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( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )p t ep t e pt te peH T r T r T r V R V r V R r= + + + + + − ,   (1.54) 

onde T e V denotam energias cinéticas e potenciais, respectivamente, e os índices p, t e e 

referem-se ao projétil, ao átomo alvo e ao elétron, nessa ordem. A figura 1.4 mostra um 

esquema da colisão envolvendo esses três corpos e o centro de massa do sistema, 

denotado por cm . Por simplicidade, o tratamento emprega unidades atômicas. 

Emprega-se também o método do parâmetro de impacto, ou seja, supõe-se que 

( )pr t  e ( )pr t  são trajetórias clássicas: 

 

 

 

Isso é válido contanto que [55]: 

1p t p p t p p

i f i f

Z Z M Z Z M v
q E→ →

≈ >>
∆

,       (1.56) 

onde i fq →  é a transferência de momentum na colisão. Esse critério será válido se o íon 

tiver ao menos energias térmicas. 

Supondo que os elétrons tenham um movimento independente, é possível resolver a 

equação de Schrödinger para um elétron ativo: 

( ) ( ) 0e ei H t t
t

∂ − Φ = ∂ 
,       (1.57) 

com: 

( ) ( )( ),e te peH t H V R t r= + ,        (1.58) 

( )
( )

, p
pe

Z
V R r

R t r

−
=

−
,        (1.59) 

( )( ) ( )e t ete t eH V r r t T r= − − + .       (1.60) 

O potencial Vt é considerado do tipo Hartree-Fock-Slater, o que exclui as 

correlações entre os estados eletrônicos inicial e final que vão além da teoria de campo 

médio.

( ),p pr r t b=

( ),t tr r t b=
 (1.55) . 
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Figura 1.4 – Diagrama vetorial da colisão envolvendo um íon nu (Zp, Mp, vp), um 

átomo alvo (Zt, Mt) e seu elétron ativo. pr , tr  e er  são as posições no sistema de 

referência do centro de massa. 

 

A coordenada do elétron deve ser medida a partir do núcleo do alvo e consiste na 

única variável dinâmica. Assim, o sistema de referência deve estar centrado no alvo. 

Nesse tipo de sistema, surgem forças não inerciais, de forma que o Hamiltoneano deve 

ficar como: 

( ) ( ) ( )( ), tte t e recuoH V r T r V r r t= − + + .     (1.61) 

É razoável desprezar o termo Vrecuo, exceto para colisões muito próximas (b < 10-3 u. 

a.). Dessa forma, pode-se assumir que o assim chamado efeito de recuo leva a 

contribuições insignificantes para as seções de choque totais. 

Dada a função de onda eletrônica dependente do tempo eΦ , um Hamiltoneano 

clássico para partículas pesadas pode ser assim definido: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )p th p t pt e te e e pe eH T r T r V R V r V R r= + + + Φ Φ + Φ − Φ ,  (1.62) 

com ( ) ( )pt p tV R Z V R= . 

Essa equação é resolvida através das leis do movimento de Newton. O último termo 

da equação (1.62) pode ser desprezado, devido à sua pequena influência sobre o 

movimento do núcleo do alvo, no caso de uma função de onda eletrônica fortemente 

centrada no alvo. Vale ressaltar que a equação (1.62) introduz pela primeira vez uma 

íon pv
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elétron 

r

cm

R

R r−
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pr
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trajetória de projétil curva no método do parâmetro de impacto, de maneira tal que o 

movimento do projétil fica acoplado ao do elétron. 

É necessário expandir a função de onda Φe em termos de autofunções iϕ  do 

Hamiltoneano Hte do alvo, pelo seguinte caminho: 

( ) ( ) ( ), , ,e B Cr t r t r tΦ = Φ + Φ ,       (1.63) 

( ) ( ) ( ),
, , , ,

, ,

, n liE t
B n l m n l m

n l m
r t a t e r−Φ = ϕ∑ ,           (1.64) 

( ) ( ) ( ), , ,0
,

, , i t
C l m l m

l m
r t d b t e r

∞ − ε
εΦ = ε ε ϕ∑∫ ,      (1.65) 

( ) ( ) ( ), , , ,
1 ,n l m n l l mr u r Y
r

ϕ = θ φ        (1.66) 

e: 

( ) ( ) ( ) ( )
2

, , ,2 2

11
2 2n l n l t n l

l ldE u r V r u r
dr r

+ 
= − + − 

 
,    (1.67) 

onde En,l e o subscrito n devem ser substituídos por ε para estados contínuos. 

A solução das únicas incógnitas, os coeficientes an,l,m , é direta. A definição de Φe 

acima, para pequenos tempos, é introduzida na equação (1.57): 

( ) ( ) ( ) ( )( )', ' , , , ', ', '
', ', ' , ,

, ,

j l j li E E t j l m j l m
j l m j l m pe

j l m

di a t a t e R t
dt

− →= ν∑ ,   (1.68) 

com: 

( )( ) ( )( ), , ', ', '
', ', ' , ,

j l m j l m
pe j l m pe j l mR t V R t r→ν ≡ ϕ − ϕ       (1.69) 

e: 

( )
0 0 0, , , , ; , ,lim n l m n l m n l mt

a t
→−∞

= δ .       (1.70) 

As probabilidades de excitação e ionização são dadas pela projeção sobre as funções 

de estado centradas no alvo assintóticas: 

( ) ( ) ( )
2 2

, , , , , ,lim , lim ,n l m n l m e n l mt t
P b p t a b t

→∞ →∞
= ϕ Φ = .    (1.71) 

Supondo que o projétil siga trajetórias retilíneas, e fazendo ( )
0 0 0, , , , ; , ,j l m n l m n l ma t = δ  na 

equação (1.68), obtém-se a chamada aproximação semi-clássica (Semi-Classical 

Approximation – SCA) [56], o que corrobora a validade do método de canais acoplados: 
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( ) ( ) ( ), ,0 0

0 0 0, , , , , ,, ;j l j li E E t
j l m j l m pe j l ma b i e V b t r dt

∞ −

−∞
= − ϕ ϕ∫ .   (1.72) 

A cada estado excitado ou estado ionizado (contínuo) corresponde uma transferência 

de energia ∆E (ou ε + IB) bem definida, onde IB é a energia de ligação do estado inicial. 

O valor médio dessa transferência de energia, ( )Q b , pode ser definido como: 

( ) ( ) ( ) ( )
0

1

,i f
e i f i f e B

f

dP b
Q b n P b E n I d

d

∞ ∞ →
→ →

=

ε
= ∆ + ε + ε

ε∑ ∫ ,   (1.73) 

onde ne é o número de elétrons na subcamada. 

Finalmente, a seção de choque de freamento eletrônico pode ser então calculada 

através da integral: 

( )
0e bQ b db
∞

ε = ∫ .        (1.74) 

A maior desvantagem do método de canais acoplados é consumir muito tempo 

computacional com cálculos pesados. 

 

1.4.6 – Método semi-empírico de Ziegler, Biersack e Littmark 

(ZBL) 
 

Ziegler et al. [42] realizaram uma compilação de dados experimentais do poder de 

freamento eletrônico, estando a maioria deles concentrada nas regiões de energia 

intermediária e alta. Com estes dados, desenvolveram um procedimento de 

escalonamento, onde, primeiramente, escalonaram os poderes de freamento eletrônico 

experimentais para diversos íons em diferentes alvos com os poderes de freamento de 

prótons nos mesmos alvos. Então, calcularam a correspondente carga efetiva fracional e 

o comprimento de blindagem Λ, em função da fração de ionização q . Encontraram uma 

função empírica ( )2 3
1f qZΛ = , similar para todas as combinações íon-alvo. Aí, 

relacionaram a q de um íon em um meio com a velocidade efetiva yr . Estabelecendo 

que essa relação deveria ser uma função universal para todas as combinações tabuladas, 

obtiveram: ( )0,3 0,6 21 exp 0,803 1,3167 0,3815 0,00898r r r rq y y y y= − ⋅ − ⋅ − ⋅ − ⋅ .  
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Para o caso de baixas energias, onde existiam poucos dados experimentais para 

proceder com o escalonamento, eles utilizaram a dependência linear com a velocidade 

do projétil, exceto para Z2 = 6, 14 e 32, onde p = 0,75. 

Finalmente, o procedimento ZBL (Ziegler, Biersack e Littmark) para obter Se para 

qualquer Z1, Z2 e v1 consiste no seguinte procedimento: 

i. determinar a velocidade do íon relativa à velocidade dos elétrons do 

meio, vr; 

ii. calcular a “velocidade efetiva”, 2 3
0 1r ry v v Z≡ , a partir de vr; 

iii. calcular q com a “função universal” apresentada anteriormente; 

iv. calcular Λ pela relação empírica citada no texto acima; 

v. calcular a carga efetiva, por: ( )
2

*
1 1

0 0

21 1 ln 1
2

FvZ Z q q
a v

   Λ  = + − +  
     

; 

vi. calcular Se pela relação de escalonamento: ( )
( ) ( )21 2 1 *

1
1 2 1

, ,
1, ,

e

e

S Z Z v
Z

S Z Z v
=

=
. 

 

Esse procedimento vem sendo refinado com o passar do tempo, à medida que novos 

resultados experimentais são disponibilizados. O poder de freamento eletrônico ZBL é  

utilizado no pacote do conhecido programa de computador TRIM/SRIM, amplamente 

usado para obtenção dos poderes de freamento para qualquer combinação íon-alvo [57]. 

 

1.5 – Efeito da canalização sobre a perda de energia 
 

Tudo o que foi discutido neste capítulo, até a seção anterior sobre perda de energia 

de íons em materiais sólidos, está baseado na suposição de que o sólido (alvo) é 

amorfo, ou seja, seus átomos estão aleatoriamente distribuídos em seu interior. Porém, 

desde 1912, já se tem conhecimento de que em certos sólidos (chamados de cristalinos) 

os átomos se organizam de forma extremamente regular, criando famílias de planos e 

colunas (eixos) de átomos, entre as quais existem verdadeiros espaços “vazios”, nos 

quais praticamente não há átomos. Essas “trilhas” existentes entre as colunas de átomos 

são chamadas de canais. Isso está representado na figura 1.5, que mostra a estrutura 
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esquemática dos átomos em um cristal tipo diamante, com os planos e colunas de 

átomos e com os canais entre os mesmos. Também se pode observar na figura que, 

dependendo da direção em que se observa o cristal, este pode se parecer com um alvo 

amorfo, sem canais (figura 1.5 (a)), apresentar canais entre planos de átomos (figura 1.5 

(b)) ou apresentar canais entre colunas de átomos (figura 1.5 (c)). Já em 1912, Stark(1) 

sugeriu que prótons interagindo com cristais deveriam perder menos energia se 

incidissem em uma direção de forma a encontrar uma situação como a da figura 1.5 (c) 

do que se incidissem em uma direção como a da figura 1.5 (a) (ou sobre um alvo 

amorfo). Dessa forma, o tratamento para perda de energia tem que ser modificado para 

levar em conta essa dependência direcional. 

Nas seções anteriores, foi possível considerar o material alvo homogêneo e 

isotrópico, de forma que uma distribuição de parâmetros de impacto ~ 2πb pôde ser 

considerada independente  da orientação relativa entre o feixe de íons e o alvo. Já num 

alvo cristalino, a distribuição de parâmetros de impacto e os processos físicos de 

interação são fortemente dependentes da orientação relativa entre o feixe de íons e o 

alvo. Esse efeito é chamado de canalização. 

 

 
Figura 1.5 – Esquema da estrutura cristalina dos átomos de um cristal tipo diamante. 

As três representações mostram a mesma estrutura, visualizada por diferentes direções: 

(a) direção não alinhada com a estrutura atômica, onde não se observam canais; (b) 

direção perpendicular aos planos formados pelos átomos onde se observam canais 

entre os planos; (c) direção perpendicular às linhas de átomos, onde se observam 

canais entre as mesmas. 

 
(1) STARK, J.  Physikalische Zeitschrift, v. 13, p. 973, 1912. 
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A canalização começou a ser efetivamente estudada em 1963, quando Oen e 

Robinson [58-60] perceberam, em suas simulações computacionais, que o tempo de 

computação das trajetórias de íons com direções de incidência próximas às direções 

principais de simetria de alvos cristalinos era anormalmente longo. Desde então, o 

fenômeno de canalização foi extensivamente abordado, tanto do ponto de vista 

experimental [61-65] como teórico [66-69]. A seguir, serão ressaltados os aspectos 

básicos e a influência da canalização sobre a perda de energia, enquanto que a técnica e 

procedimentos serão abordados nos capítulos 3 e 5, respectivamente. 

 

1.5.1 – O modelo contínuo para a canalização 

 

A interação entre os íons de um feixe incidente e os átomos de um alvo cristalino, 

estejam os primeiros incidindo em direção canalizada ou não, se dá basicamente por 

meio de um potencial coulombiano blindado. Dessa forma, não se pode pensar no 

fenômeno de canalização como um simples vôo em linha reta de alguns íons do feixe 

incidente ao longo de um canal. 

O efeito de canalização pode ser qualitativamente explicado pelo seguinte 

raciocínio: a direção de incidência de um feixe de íons é tomada como sendo 

aproximadamente paralela a uma das direções principais de simetria de um cristal. Ao 

encontrar a primeira camada de átomos do alvo, alguns íons colidirão com eles em 

eventos com pequeno parâmetro de impacto. Esses íons sofrerão grandes deflexões em 

suas trajetórias, não conseguindo atingir uma situação canalizada. Entretanto, a maioria 

(~98%) dos íons passará longe o suficiente da primeira camada de átomos para que suas 

trajetórias praticamente não sejam defletidas na primeira colisão. Devido à estrutura 

ordenada do alvo cristalino, as partículas que não foram espalhadas com grande 

deflexão na superfície colidirão com os átomos da segunda camada, com parâmetro de 

impacto muito semelhante ao da primeira colisão, sendo espalhadas num pequeno 

ângulo. E o processo se repetirá, à medida que os íons forem penetrando no alvo. Em 

outras palavras, a trajetória dos íons será governada por uma seqüência de colisões 

binárias com pequenos ângulos de espalhamento e altamente correlacionadas à estrutura 

cristalina do alvo. A figura 1.6 ilustra uma série de colisões seqüenciais de um íon com 
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uma coluna de átomos do cristal, onde pode se observar que o efeito líquido da 

seqüência de colisões experimentada pelo íon consiste na sua repulsão pela coluna de 

átomos com um ângulo de saída igual ao de entrada. 

Como a interação íon-coluna envolve colisões com muitos átomos, é possível 

considerar válido um modelo em que a carga dos átomos que formam a coluna seja 

promediada ao longo da mesma. Dessa forma, a interação passa a ser descrita por um 

potencial contínuo U(r) [68, 70-72], onde r é a distância perpendicular do íon até a 

coluna e U(r) é dado por: 

( ) ( )2 21U r V z r dz
d

∞

−∞
= +∫ ,       (1.75) 

sendo d a distância interatômica ao longo da direção de canalização z  e V o potencial 

interatômico que governa cada colisão binária, conforme ilustrado na figura 1.7. 

 

 
Figura 1.6 – Representação da trajetória de um íon canalizado que sofre várias 

colisões binárias correlacionadas com os átomos de uma coluna do cristal (acima) e 

correspondente descrição segundo o modelo contínuo. 
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Figura 1.7 – Ilustração das variáveis consideradas no modelo contínuo para um íon 

canalizado ao longo da direção z, colidindo com uma coluna de átomos do cristal 

estática. Obviamente, a figura está fora de escala e não é possível mostrar as centenas 

de átomos envolvidos na deflexão do íon. 

 

Uma vez que os íons interagem, em princípio, com todas as colunas de átomos do 

cristal, quando canalizados seu movimento será espiralado, guiado por um potencial 

repulsivo que tende a “empurrar” o íon na direção do centro do canal. Como resultado, 

os íons canalizados tendem a permanecer mais tempo na região central do canal. Sendo 

assim, os íons sondam uma distribuição de parâmetros de impacto totalmente diferente 

da distribuição sondada em um material ou direção sem estrutura (amorfo). Esta é a 

origem dos efeitos direcionais associados ao fenômeno de canalização. Essa discussão 

está ilustrada na figura 1.8, representando o efeito de canalização para um íon 

penetrando ao longo da direção <100> de um cristal de silício. Já na figura 1.9, estão 

esquematizadas, para essa mesma direção, curvas de contorno do potencial contínuo que 

governa as trajetórias canalizadas. 

Até aqui, a discussão está levando em conta apenas a chamada canalização axial, 

que ocorre quando o feixe interage coletivamente com as colunas de átomos do cristal. 

Entretanto, os íons também podem incidir paralelamente às direções dos planos de 

átomos do cristal, configurando a chamada canalização planar. Analogamente ao caso 

axial, é possível obter um potencial contínuo para o caso planar: 

( ) ( )2 2

0
2PU r n RV r R dR

∞
= π +∫ ,    (1.76) 

onde n é a densidade superficial de átomos no plano em questão. 

 

d 

z 
r 

2 2r z+  
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Figura 1.8 – Representação artística do efeito de canalização de um íon viajando ao 

longo da direção <110> de um cristal de Si [73]. 

  

 
Figura 1.9 – Curvas de contorno representando as variações do valor do potencial 

contínuo para íons de He canalizados ao longo da direção <110> de um cristal de 

Si[46]. 

 

Como esta tese se baseia no estudo do poder de freamento em condição de 

canalização axial, apenas essa modalidade será considerada daqui em diante. 
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1.5.2 – Energia transversal 
 

O Hamiltoneano que descreve o movimento de um íon de massa M1 submetido ao 

potencial contínuo devido às colunas de átomos de um cristal é dado por: 

( )
2 2 2

1

,
2

x y zp p p
H U x y

M
+ +

= + .       (1.77) 

 

Como o Hamiltoneano para a canalização axial ao longo da direção z é cíclico nessa 

coordenada, o momentum ao longo dessa direção será uma constante de movimento, 

caso sejam desprezados os efeitos dissipativos devidos a processos de perda de energia. 

Isso simplifica muito a determinação das trajetórias canalizadas. No modelo contínuo, 

basta determinar o movimento transversal dos íons canalizados. O Hamiltoneano que 

descreve tal movimento é: 

( )
2 2

1

,
2
x yp p

H U x y
M⊥

+
= + .        (1.78) 

Uma vez que  a energia potencial U não depende explicitamente nem da velocidade 

do íon nem do tempo, a energia E⊥ associada ao movimento transversal, que será 

chamada de energia transversal, é uma constante de movimento. Portanto, um íon 

canalizado que tenha energia transversal total E⊥ terá seu movimento restrito a uma 

região do plano transversal (à região do canal) de área  A(E⊥), definida pela condição 

( ),U x y E⊥≤ . 

 

1.5.3 – Ângulo crítico de canalização 
 

Quando os íons canalizados têm energia suficiente para se aproximarem muito das 

colunas de átomos, eles passam a interagir individualmente com os átomos da rede 

cristalina. Nestas condições, um íon pode eventualmente sofrer uma colisão com grande 

ângulo de espalhamento e ser desviado da parcela canalizada do feixe, ou seja, ser 

decanalizado. Isso leva à observação de uma distância mínima de aproximação entre o 

íon canalizado e a coluna de átomos (rmin), para a qual o conceito de canalização 
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continua válido. Essa distância corresponde a um ângulo crítico de incidência cΨ  para 

o qual os íons incidentes podem ser guiados pelas colunas de átomos. Essas variáveis 

estão ilustradas na figura 1.10. O ângulo de incidência determina a energia cinética 

inicial no plano transversal pela relação: 

( )
2 2

2 2

1

sen ~
2
x yc p p

E E E
M⊥

+
= = Ψ Ψ ,      (1.79) 

onde E é a energia inicial do feixe. 

Sendo assim, o ângulo crítico pode ser definido igualando-se a energia transversal 

para um íon incidente com ângulo crítico ( )2
cEΨ  à energia transversal na distância de 

máxima aproximação, ou seja: 

( ) ( )min2
min     c c

U r
E U r

E
Ψ = → Ψ = .     (1.80) 

Uma estimativa para cΨ  foi sugerida por Lindhard [68] : 

2
1 22

L
Z Z e
Ed

Ψ = .        (1.81) 

O ângulo crítico constitui uma grandeza difícil de ser medida, então o procedimento 

ordinário em experiências de canalização é medir o semi-ângulo axial 1 2Ψ  (ver capítulo 

3), o qual está relacionado ao ângulo crítico de Lindhard LΨ  através de [73]: 

1 2 R LΨ = α Ψ ,          (1.82) 

com [ ]1, 2Rα ∈ . 

 

 
Figura 1.10 – Representação de uma trajetória canalizada incidindo com ângulo 

crítico Ψc e tendo uma distância de aproximação máxima rmin [73]. 
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1.5.4 – Fluxo de íons dentro de um canal 
 

O modelo contínuo pode ser utilizado para determinar a distribuição de íons dentro 

de um canal. É possível demonstrar que o efeito de canalização transforma o fluxo de 

íons do feixe, uniforme antes de penetrar no cristal, em um fluxo fortemente focalizado 

no centro do canal. Esse efeito é denominado “flux peaking”. A figura 1.11, obtida a 

partir de simulações com programas do tipo Monte-Carlo [46], representa as 

distribuições de fluxo dos íons penetrando em um alvo ao longo de uma direção não-

alinhada e ao longo de uma direção canalizada. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.11 – Distribuições de fluxo dos íons penetrando em um alvo ao longo de uma 

direção não-alinhada (esquerda) e ao longo de uma direção canalizada (direita). Os 

vértices do retângulo inferior representam as posições das colunas de átomos, 

enquanto que o seu centro representa o centro do canal, ao longo da direção de 

penetração z. 

 

A figura 1.12 apresenta o resultado de simulações [46] da probabilidade de encontro 

nuclear (PEN) como função da profundidade de penetração para íons de He de 1 MeV 

canalizados ao longo da direção <100> do Si. A probabilidade de encontro nuclear é 

definida como sendo a probabilidade de que ocorra uma colisão com parâmetro de 

impacto menor que a amplitude de vibração térmica dos átomos da rede. Os resultados 

da figura 1.12 mostram que a PEN apresenta fortes oscilações logo após a entrada do 

feixe na amostra, as quais vão sendo amortecidas à medida que o feixe penetra mais 

profundamente na mesma. A PEN é proporcional à magnitude do fluxo de íons próximo 

z 

Não-alinhado Canalizado 

“Flux peaking” 
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das colunas de átomos que formam o cristal. O comportamento fortemente oscilatório 

das trajetórias da fração canalizada do feixe, logo após a entrada no canal, faz surgir as 

oscilações observadas na PEN . O amortecimento dessas oscilações com o aumento da 

profundidade se deve à decanalização de parte do feixe inicialmente canalizado e à 

mistura de fases das trajetórias canalizadas, resultando num fluxo que tende a ficar 

estacionário. 

 

 
Figura 1.12 – Resultado de simulações da probabilidade de encontro nuclear como 

função da profundidade para íons de He canalizados na direção <100> do Si [46]. 

 

Lindhard [68] sugeriu que o fluxo estacionário resulta de uma tendência ao 

equilíbrio estatístico no espaço de fase transversal dos íons canalizados. Isso significa, 

segundo a definição de equilíbrio estatístico, que um íon com energia transversal E⊥ 

ocupará com igual probabilidade todos os pontos do seu espaço de fase acessível. 

Embora a hipótese de Lindhard não seja estritamente correta [69], ela fornece o único 

método para se determinar analiticamente o fluxo de íons dentro de um canal. 

Num sistema em que a energia total é conservada (ensemble micro-canônico), a 

distribuição de partículas num ponto r  do espaço é proporcional a: 

( )E E d p⊥δ −∫ ,        (1.83) 



Capítulo 1 – Interação de íons com a matéria                                                                 49 

  

ou seja, é a integral sobre o espaço dos momenta restrita à condição de conservação de 

energia. Para a canalização axial, o espaço dos momenta é bidimensional, de forma que 

se pode escrever: 

12 2d p p dp M dE⊥ ⊥ ⊥= π = π .       (1.84) 

Portanto, a probabilidade de encontrar um íon no ponto r  é constante e independente do 

ponto observado. Normalizando a 1 a probabilidade total de encontrar o íon em algum 

ponto da sua área acessível A(E⊥), chega-se à seguinte expressão para a probabilidade 

de encontrar o íon de energia transversal E⊥ no ponto r  dentro do canal: 

 

 

 

 

 

A área  A(E⊥) é definida por uma linha equipotencial, como as apresentadas na 

figura 1.9. Por exemplo, a equação (1.85) estabelece que íons com energia transversal 

igual a 6 eV (o que corresponde a um íon de Be de 1 MeV incidindo no centro do canal 

com ângulo de incidência de 0,14º) têm igual probabilidade de serem encontrados em 

qualquer ponto do plano transversal interior à curva equipotencial U(x,y) = 6 eV. 

Agora, é possível determinar o fluxo de íons para o caso da canalização axial. As 

áreas acessíveis aos íons incidentes são determinadas pelas suas energias transversais. 

Assumindo-se que os íons incidam em direção normal ao plano transversal, o que se 

tem é E⊥ = U(rin), onde rin é o ponto de impacto inicial no canal. Conforme indicado na 

figura 1.13, a soma das contribuições do fluxo constante de íons com todas as energias 

transversais possíveis resulta num fluxo máximo no centro do canal. Como os íons 

povoam com igual probabilidade os pontos do seu espaço transversal acessível, o centro 

do canal é o ponto atravessado com mais freqüência, por ser acessível à todas as 

partículas canalizadas. Pode-se então ver que a conseqüência principal do efeito de 

canalização é a focalização do feixe no centro do canal. Dito de outra maneira, a 

canalização modifica a estatística de colisões experimentada pelos íons do feixe, visto 

que, contrariamente ao que acontece num meio amorfo, colisões com grandes 

parâmetros de impacto são mais freqüentes que colisões com pequenos parâmetros de 

( ),P E r⊥ =
( ) ( )1  ,   para E U r

A E ⊥
⊥

≥

( )0 ,          para E U r⊥ <

(1.85) .
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impacto. Tal modificação no fluxo de íons (na estatística das colisões) é a chave para a 

compreensão dos efeitos direcionais associados à interação de feixes de íons com 

materiais cristalinos. 

 

 
Figura 1.13 – Representações da origem da focalização do fluxo de íons canalizados 

no centro do canal mostrando a área acessível aos íons, vista perpendicular (esquerda) 

e paralelamente (direita) em relação à direção de canalização[74]. 

 

Em relação à perda de energia, esse efeito pode ser visualizado levando-se em conta 

a equação (1.9) para a seção de choque de freamento. Ela é interpretada como o valor 

médio da energia transferida numa colisão T(b) com parâmetro de impacto b, 

promediada sobre todos os parâmetros de impacto na situação em que um feixe 

uniforme incide sobre um único centro espalhador. Isto é válido para o caso de um alvo 

amorfo. Em situações onde o feixe incidente não é uniforme, como é o caso da 

canalização, a seção de choque de freamento deve ser escrita como: 

( ) ( ) 2dE N T b P b d b
dx

= ∫ ,     (1.86) 

onde P(b) é a probabilidade de ocorrer uma colisão com parâmetro de impacto b . No 

caso da canalização, P(b) está diretamente relacionada ao fluxo de partículas discutido 

anteriormente. Vale salientar que, para o caso de um fluxo uniforme de íons, a equação 

(1.86) se reduz à equação (1.9). 



CAPÍTULO 2 

 

 

EFEITO BARKAS, EFEITO BLOCH, CORRE-

ÇÕES DE CAMADAS E CARGA EFETIVA 
 

 

2.1 –Introdução 
 

A teoria de Bethe foi apresentada na seção 1.4.2, do capítulo anterior. Ela é baseada 

em cálculos de teoria de perturbação de primeira ordem (aproximação de Born) e prevê 

uma dependência da perda de energia com o quadrado da carga do íon incidente. A 

teoria, sem correções, é válida somente para casos perturbativos ( 1 1 1Z v << ), e a 

fórmula para o poder de freamento derivada da teoria (fórmula de Bethe, equação 

(1.35)), além de estar sujeita à essa limitação, também está restrita à região onde a 

velocidade do íon é bem maior que as velocidades dos elétrons mais rápidos nos átomos 

do alvo. A fim de superar essas restrições, esforços teóricos foram realizados para 

aumentar a área de abrangência da teoria e aplicabilidade da fórmula [75–83]. Além 

disso, esse não é o regime de velocidades em que muitos experimentos de perda de 

energia são realizados. A verificação da teoria através da comparação com os resultados 

experimentais encontrados foi outra motivação para os esforços em corrigir e expandir a 

abordagem de Bethe [84–90]. 

Além da restrição em velocidade citada acima, a fórmula de Bethe, representada na 

equação (1.35), apresenta uma outra restrição semelhante, uma vez que não pode ser 

aplicada para íons com velocidades relativísticas. Mas, como essa situação foge ao 

escopo deste trabalho de tese, as chamadas correções relativísticas à fórmula de Bethe 

não serão diretamente abordadas. 

As deficiências das fórmulas de Bethe e de Bloch para o cálculo do poder de 

freamento levaram ao uso de vários modelos no estudo da perda de energia, onde os 

átomos são representados por sistemas não muito realísticos, como um “ensemble” de 



Capítulo 2 – Efeito Barkas, Efeito Bloch, Correções de Camadas e Carga Efetiva        52 

osciladores harmônicos ou um gás de elétrons. A vantagem desses sistemas é o fato de 

poderem ser tratados matematicamente com bastante precisão e sem aproximações 

restritivas. 

A seguir, serão apresentados alguns modelos e serão discutidas as seguintes 

correções às fórmulas de Bethe e Bloch: as chamadas correções de camadas, as 

correções devido ao efeito Bloch, devido ao efeito Barkas e ao fato dos íons carregarem 

elétrons ligados ao penetrarem na matéria quando sua velocidade não é muito grande 

comparada às velocidades orbitais dos elétrons no alvo.  

 

2.2 – A fórmula de Bloch 
 

A diferença entre as fórmulas de Bohr (1.19) e Bethe (1.35) para o poder de 

freamento despertou o interesse de Bloch, que investigou a maneira como essas 

abordagens, uma baseada na mecânica clássica e outra na mecânica quântica, se 

complementam [9]. Ele começou mostrando que a fórmula de Bohr para a perda de 

energia em colisões distantes (segunda integral da equação (1.18)) é completamente 

válida quanticamente para um sistema ligado, desde que a energia perdida por elétron 

em função do parâmetro de impacto, ∆E(b), seja interpretada como uma perda de 

energia média somada sobre todas as transições atômicas possíveis. Para mostrar isso, 

Bloch teve que impor a aproximação de dipolo (ou seja, b>>r0, onde r0 é o raio “típico” 

do átomo), e, nessa aproximação, ele percebeu que correções de alta ordem ( 1
nS Z , 

n>2) à perda de energia desapareciam para potências ímpares de Z1 (o que 

posteriormente se provou incorreto) e que um termo 4
1Z  aparecia como um fator 

( ) ( )
2 22

1 0 1Z e r b v  vezes menor que o termo 2
1Z . 

A seguir, Bloch analisou as colisões próximas quanticamente. Ele também 

considerou um parâmetro de impacto mínimo, como fez Bohr, dentro do qual os 

elétrons poderiam ser tratados como estando livres. Entretanto, ao contrário de Bethe, 

Bloch não assumiu que fosse sempre válido representar os elétrons por ondas planas no 

referencial do centro de momentum. De acordo com Bloch, a seção de choque de 

espalhamento nesse caso pode ser bem diferente da seção de choque coulombiana 
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quântica para espalhamento de ondas planas, dependendo do potencial de espalhamento.  

A chamada fórmula de Bloch é dada por [91]: 

( )
22 4
11 1

22
1

24 αln ψ 1 Reψ 1
β

e

e

m vNZ e ZS Z i
m v I

  π
= + − +  

  
,   (2.1) 

onde ψ(z), também chamada de função digama, é o derivativo logarítmico de Γ(z), a 

função gama [92], α é a constante de estrutura fina e β = v1/c. No limite de 

espalhamento fraco, tem-se 1 α /β 1Z << , e a fórmula de Bethe é obtida. Já para 

1 α /β 1Z >> , 

1
1Reψ 1 lniZ Z   α α

+ →   β β   
    (2.2) 

e ψ(1) = ln(1,123/2), de forma que se obtém a fórmula de Bohr. Esses resultados estão 

ilustrados qualitativamente na figura 2.1. 

Na equação 2.1, I é o potencial de excitação médio por elétron, dado por: 

ln lnn n
n

I f E= ∑ ,      (2.3) 

onde: 
2

2
2

2 0n
n j

j

mEf n x
Z

= ∑      (2.4) 

é a força de oscilador de dipolo para o n-ésimo nível de energia. A regra de soma de 

Thomas-Reiche-Kuhn diz que 1n
n

f =∑ . 

Essa fórmula, embora mais completa, ainda apresenta várias limitações, como: 

• A velocidade do projétil tem que ser bem maior que as velocidades 

orbitais características dos elétrons no alvo; 

• A estrutura interna do projétil é desconsiderada; 

• A contribuição de correções ímpares de alta ordem ( 1
nZ , n ímpar) não é 

levada em conta. 
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Figura 2.1 – Números de freamento dados pelas fórmulas de Bohr, Bethe e Bloch para 

íons “nus” (sem elétrons ligados), em função da velocidade escalonada. Os resultados 

de Bloch concordam com os de Bohr a baixas velocidades e com os de Bethe a altas 

velocidades [93]. 

  

Ahlen [91, 94] realizou cálculos semelhantes aos de Bloch [9], porém usando 

funções de onda de elétrons livres, obtidas com a aproximação de Born de terceira 

ordem, para construir os pacotes de onda que são espalhados pelo projétil no referencial 

do centro de massa. Além disso, estendeu seus cálculos para velocidades relativísticas, 

verificando que o resultado de Bloch tinha a falha de não reproduzir o resultado de 

Bethe nesse limite de energia, embora o faça para velocidades não relativísticas. Ahlen 

argumentou que o “erro” de Bloch foi aplicar a aproximação de dipolo e negligenciar o 

efeito combinado de contribuições de quadrupolo e de ordem mais alta, os quais influem 

na seção de freamento para colisões próximas, além de gerar uma contribuição 3
1Z  não 

observada por Bloch. Como neste estudo de doutoramento velocidades relativísticas não 

constituem interesse, essa correção não precisa ser ora abordada, de forma que a 

equação (2.1) continua sendo considerada como correta. 

Fano [26] publicou um artigo de revisão, detalhando vários conceitos empregados 

por ele na extensão da fórmula de Bloch. Sua abordagem se baseou em considerar o 

momentum q transferido a um elétron ligado quando o mesmo recebe uma energia ∆E. 
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Considerou três regiões para a transferência de energia, sendo r a distância em relação 

ao projétil: 

I. Para pequenas ∆E, se assume que q r⋅ << , de forma que a 

interação entre o projétil e o elétron se reduz a elementos de matriz 

de dipolo; 

II. Para ∆E medianas (e a definição de “medianas” é um tanto 

complexa), assumiu que somente os termos eletromagnéticos 

longitudinais da interação contribuem para a transferência de 

momentum; 

III. Para ∆E grandes, assumiu que os elétrons do alvo podem ser 

considerados como se não estivessem ligados, de forma que a 

transferência se reduz a uma interação entre dois corpos. 

 

Com essa abordagem, Fano obteve uma versão da fórmula de Bloch que incorpora 

correções relativísticas (propositalmente excluídas aqui) e a chamada “correção de 

camadas”, C/Z2, que será discutida na seção seguinte. A equação dada por Fano [26] é: 

( )
22 4
11 1

22
1 2

24 αln ψ 1 Reψ 1
β

e

e

m vNZ e Z CS Z i
m v I Z

  π
= + − + −  

  
.  (2.5) 

Mais correções foram propostas a essa formulação. A maneira mais comum de se 

expressar a fórmula de Bloch atualmente é como uma expansão em potências de Z1, que 

adicionam correções à formulação original: 
2 4

21
2 0 1 1 1 1 1 2 12

1

4 ( ) ( ) ( ) ...
e

NZ eS Z L v Z L v Z L v
m v

π  = + + +  ,    (2.6) 

onde o termo entre colchetes é definido como o número de freamento L(v1), dado por: 

( ) 2
1 0 1 1 1 1 1 2 1( ) ( ) ( ) ...L v L v Z L v Z L v= + + +  .   (2.7) 

O termo L0 contém as correções oriundas da formulação de Fano, o termo L1 é 

chamado de correção Barkas ou correção 3
1Z  e o termo L2 é chamado de correção 

Bloch ou correção 4
1Z . 

A seguir, essas correções serão revisadas, com ênfase especial ao efeito Barkas, o 

qual é objeto de estudo desta tese. 
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2.3 - Correções de camadas 
 

As correções de camadas visam a adaptar as fórmulas de Bethe, de Bloch e de Bohr 

para a região onde não se verifica mais a condição de a velocidade do projétil ser bem 

maior que as velocidades orbitais características dos elétrons no alvo. 

O próprio Bethe, juntamente com Livingston [75, 84], foi o primeiro a trabalhar 

nessa correção. Inicialmente, ela estava relacionada apenas indiretamente com as 

velocidades orbitais dos elétrons do alvo, não sendo associada a camadas eletrônicas do 

mesmo. Era simplesmente um termo para compensar as aproximações feitas na 

obtenção da equação para o poder de freamento, mais especificamente para incluir a 

contribuição dos elétrons mais internos (da camada K) de átomos pesados nessa 

equação, considerando apenas o caso de o projétil ser um próton. 

Posteriormente, Hirschfelder e Magee [95], Brown [76], Walske [78, 79, 96], 

Khandelwal [97] e Bichsel [98] basearam-se nos cálculos de Bethe e os modificaram a 

fim de calcular a correção para as outras camadas L, M,... do alvo. Dessa forma, 

construíram diretamente, camada por camada, o poder de freamento para prótons 

incidindo sobre diversos alvos. Essa maneira de empregar a correção C é que deu 

origem ao nome correção de camadas, uma vez que ela é feita individualmente para 

todas as camadas eletrônicas do átomo alvo: 

...K L MC C C C= + + +      (2.8) 

As duas principais abordagens para o cálculo das correções de camada são o uso de 

funções de onda hidrogenóides (HWF – Hydrogenic Wave Functions) para representar 

os elétrons que interagem com o projétil e o uso da aproximação de densidade local 

(LDA – Local Density Approximation) que considera o projétil interagindo com um gás 

de elétrons livres de várias densidades.  

Outras abordagens para o cálculo das correções de camadas incluem sua extração a 

partir de dados experimentais do poder de freamento combinados com valores teóricos 

[26, 83, 98-101] e o uso de uma fórmula de ajuste para extrair a correção de um grande 

conjunto de dados experimentais [102]. 
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No capítulo 4, uma abordagem diferente para as correções de camadas será 

apresentada, na teoria binária da perda de energia de Peter Sigmund. 

 

2.4 – Efeito Barkas 
 

O princípio da “saga” do efeito Barkas, ou efeito 3
1Z , como era inicialmente 

chamado, remonta ao ano 1953. Ao inferirem a massa de píons  positivos e negativos, 

através de medidas do alcance dessas partículas em emulsões, Walter H. Barkas e 

colaboradores [103] observaram que o valor obtido para a massa do +π  era maior do 

que o obtido para a massa do −π . Considerando que isso era improvável, sugeriram que, 

ao invés de uma diferença real nas massas, o que causava a diferença nos valores 

obtidos, na verdade, era uma diferença no alcance dessas partículas, a qual resultava do 

fato dos poderes de freamento serem diferentes para o +π  e o −π . Posteriormente, essa 

suposição foi comprovada em vários trabalhos [104, 105]. A diferença no poder de 

freamento devida apenas à diferença de sinal de carga entre partículas de mesmo 

número de carga, massa e velocidade foi associada com um termo de correção à teoria 

de Bloch que continha potências ímpares em Z1, sendo rotulado como termo ou correção 
3
1Z . Num sentido mais amplo, essa correção foi associada com a diferença na 

polarização causada no alvo pela passagem de partículas positivas e negativas de mesma 

massa e energia. O efeito foi depois “batizado” como efeito Barkas por Lindhard, em 

seu artigo de 1976 [106], nome que ficou consagrado até hoje. 

O efeito Barkas é uma correção de especial importância aqui, pois constitui objeto 

de estudo deste trabalho de tese. Dessa forma, nesta seção será apresentada a evolução 

do estudo do mesmo, incluindo os mais importantes trabalhos experimentais e teóricos 

sobre esse fenômeno. No capítulo 4, serão detalhadas as teorias mais recentes sobre o 

efeito Barkas, as quais estarão também presentes na discussão dos resultados deste 

trabalho. 
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2.4.1 – Medidas de massa e alcance realizadas por Walter H. Barkas 

et al. 
 

Como foi mencionado acima, a primeira observação que levou à comprovação de 

uma diferença entre os poderes de freamento de partículas idênticas, porém com sinais 

de carga opostos, foi feita por Barkas e colaboradores. No trabalho em questão [103], 

estavam dando continuidade ao seu objetivo de determinar a massa de mésons [107, 

108] através de medidas de alcance em emulsões. Esse tipo de medidas, amplamente 

realizado por Barkas, tanto para partículas exóticas (π+, π-, Σ+, Σ-) [103, 104] como para 

íons leves e pesados (H, He, Li, C, N, O) [109, 110], está bem descrito em vários artigos 

[109, 90]. O efeito da diferença nos poderes de freamento entre partículas negativas e 

positivas só foi observado para o caso de partículas exóticas, pois apenas para elas era 

possível fornecer tanto um feixe de partículas negativas como um feixe de partículas 

positivas. 

Já para o caso do poder de freamento medido para prótons de 1 a 700 MeV em 

emulsões, por exemplo, a abordagem foi diferente. Barkas foi um dos primeiros a seguir 

a tendência de comparar seus resultados experimentais com a fórmula de Bethe [90]. 

Nessa comparação, levou em conta correções relativísticas e as correções de camadas 

dadas pelas equações de Walske [78, 79], considerando como único parâmetro ajustável 

o potencial de ionização médio I. A curva teórica calculada ajustou bem os dados 

experimentais em altas energias (acima de 40 MeV), mas para energias mais baixas uma 

concordância melhor foi obtida com uma fórmula semi-empírica ao invés da fórmula de 

Bloch corrigida. Embora Barkas tenha atribuído essa discrepância à superestimação das 

correções de camadas dadas pela fórmula de Walske, na verdade sua análise deixou de 

levar em conta explicitamente duas correções importantes nesse intervalo de energias 

mais baixas: o efeito 4
1Z  (Bloch), e, ironicamente, o efeito 3

1Z , que posteriormente viria 

a envergar seu nome. Na figura 2.5 são apresentados os resultados de Barkas, como 

desvios dos valores experimentais para os alcances dos prótons em relação aos valores 

teóricos de Bethe. 
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Figura 2.5 – Desvios dos alcances medidos em relação aos alcances calculados 

teoricamente, representados em função da velocidade dos prótons (β = v1/c). 

 

Posteriormente, em 1963, Barkas [104] comprovou que híperons negativos perdem 

energia mais lentamente do que híperons positivos com a mesma velocidade, e só então 

atribuiu explicitamente essa diferença a termos de segunda ordem na aproximação de 

Born. Nesse trabalho, as massas de híperons Σ e do méson Κ- foram determinadas 

através de medidas do alcance em emulsões dos seguintes produtos das reações: 
01)

2)
3)
4)

+

+

-

-

 
 
 
 

p
n

p
p

+

+ −

− +

Σ → + π

Σ → + π

Κ + → Σ + π

Κ + → Σ + π

.      (2.9) 

Enquanto o balanço das reações 1) a 3) era satisfatório, os resultados indicavam uma 

aparente quebra da conservação de momentum na equação 4), quando os valores do 

alcance das partículas Κ- e Σ- medidos eram usados. Os autores concluíram que a 

diferença nos alcances entre Σ+ e Σ- e entre Κ+ e Κ- não era devida ao fato de suas 

massas serem diferentes, mas sim ao fato de seus poderes de freamento diferirem por 

uma certa quantidade. Sugeriram, mas sem levar a cabo a sugestão, que a aproximação 

de Born deveria ser estendida até segunda ordem para dar conta desse efeito, que 

deveria estar sempre presente em medidas de perda de energia. 
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Com isso, embora o efeito não tenha sido explicitamente abordado, foram lançadas 

as sementes para que, em trabalhos subseqüentes, o efeito, que veio a se chamar Barkas,  

fosse amplamente estudado. 

 

2.4.2 – Medidas de poder de freamento realizadas por Hans H. 

Andersen et al. 
 

Após sua primeira observação por Barkas, o efeito 3
1Z  foi comprovado por outras 

medidas experimentais [105, 111], permanecendo entretanto sem uma explicação 

teórica consistente. Entre esses trabalhos experimentais, a análise de Hans H. Andersen 

e colaboradores se destacou por comprovar o efeito através de uma abordagem diferente 

da utilizada nos trabalhos anteriores. Ao invés de medir a diferença nos alcances de 

partículas negativas e positivas, da mesma espécie e com a mesma velocidade, mediram 

o poder de freamento para íons de H, He e deutério incidindo sobre alvos de Al e Ta 

[85]. Depois compararam os valores do poder de freamento para íons simples e 

duplamente carregados (carga 1+ e carga 2+) na mesma velocidade. A fórmula de Bethe 

sem correções prevê que a razão entre o poder de freamento dos íons duplamente 

carregados e o dos íons simplesmente carregados deveria ser igual a quatro. Ao 

encontrar um valor maior que quatro, provaram que havia um desvio da teoria e que 

uma correção era necessária (embora nada associasse essa correção ao sinal da carga 

das partículas). Para velocidades equivalentes a Ep = 2,5 MeV (Ep = energia de um 

próton), o desvio encontrado em relação ao fator quatro esperado foi de 2,6% no alvo de 

Ta, e 1,3% no alvo de Al. Suas medidas foram realizadas através de uma técnica de 

compensação termométrica descrita na referência [111]. 

Andersen argumentou que, se os desvios observados em seu trabalho estivessem 

relacionados com o mesmo desvio causado pela diferença no sinal da carga observado 

por Barkas, então o valor na diferença para o poder de freamento de Σ+ e Σ- a uma dada  

energia E deveria ser o dobro daquele valor encontrado por Andersen na energia 

(Mp/MΣ)E. E esse foi aproximadamente o resultado encontrado por ele, sendo Mp e MΣ 

as massas do próton e do híperon Σ. Mas vale notar que, embora tenha levado em conta 

as correções de camadas (que só dependem da partícula através de sua velocidade, 
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sendo iguais para íons diferentes mas com a mesma velocidade), Andersen não incluiu o 

efeito Bloch em sua análise. Embora isso coloque em dúvida o seu resultado do ponto 

de vista quantitativo (pois a diferença observada deve ser na verdade a soma de todas as 

correções, incluindo o efeito 4
1Z ), não invalida sua conclusão qualitativamente. 

Os resultados de Andersen mostrando os desvios relativos entre os valores 

experimentais e a previsão de Bethe para a razão entre o poder de freamento dos íons 

duplamente carregados e o dos íons simplesmente carregados são apresentados na figura 

2.6 para o alvo de Ta. 

 

 
 

 

Figura 2.6 – Desvio percentual, em relação à previsão da teoria de Bethe, da razão 

entre os poderes de freamento de He e deutério, como função da energia normalizada à 

energia do próton para o alvo de Ta [85]. 
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2.4.3 –  Teoria clássica de Ashley, Ritchie e Brandt para o efeito 3
1Z  

 

A primeira teoria formal para explicar o efeito 3
1Z  foi elaborada por Ashley, Ritchie 

e Brandt  em 1972 [112], sendo, basicamente, uma extensão da teoria de Bohr. Os 

autores consideraram uma aproximação de impulso, onde as partículas incidentes 

interagem com os elétrons ligados aos átomos-alvo, os quais são representados como 

osciladores harmônicos clássicos de freqüência ω. A aproximação de impulso pode ser 

considerada como o equivalente clássico da aproximação de Born de segunda ordem. 

Nesse modelo, uma partícula de carga Z1e, incidente com um parâmetro de impacto 

b, interage com um elétron ligado harmonicamente à origem com uma freqüência ω. 

Através do emprego de uma expansão perturbativa, que assume ser pequeno o 

deslocamento do elétron ligado comparado com o parâmetro de impacto, e da 

integração desde um parâmetro de impacto mínimo até infinito, uma expressão para o 

poder de freamento é obtida: 

( ) ( )( )2 0
2

b

s rb

dE NZ F bT b db bT b db
dx

ω

ω

∞

ω
ω

 − = π + 
  ∫ ∫ ,   (2.10) 

onde Fω é a fração de elétrons do átomo ligados com a freqüência ω, Tr é a energia 

transferida a excitações ressonantes dos elétrons (colisões distantes), Ts é a energia 

transferida a colisões únicas (colisões próximas) e bω é o limite inferior para o 

parâmetro de impacto. Esse limite estabelece até onde os elétrons ainda podem ser 

considerados como estando harmonicamente ligados. Como a aproximação de dipolo é 

usada, bω fica limitado a valores iguais ou maiores que o raio da camada onde está o 

elétron. Ou seja, para uma camada de raio r, associada com a freqüência de oscilador 

efetiva 0 ( )rω , o valor do parâmetro de impacto mínimo será dado por ω ηb r= , com η 

tendo um valor próximo de um. Abaixo desse valor de bω, os elétrons são tratados como 

se estivessem livres. Os autores supõem que, para esse último caso, a contribuição ao 

efeito 3
1Z  será muito pequena, porque a seção de choque para espalhamento de elétrons 

livres é exatamente proporcional a 2
1Z  (posteriormente, essa suposição será contestada), 

de forma que a contribuição devida a colisões próximas para o efeito Barkas foi 

desprezada. 



Capítulo 2 – Efeito Barkas, Efeito Bloch, Correções de Camadas e Carga Efetiva        63 

 Os resultados obtidos foram, a seguir, condensados num artigo [113] contendo 

fórmulas para o poder de freamento e para a relação alcance-energia de partículas. 

Também foram apresentados exemplos de como se poderia aplicá-las a vários casos. A 

fórmula para o poder de freamento encontrada foi: 

( ) ( ) ( )
22

2 1 1
2 1 2
1 2

4 ,
1

e

Z Z e yZS L y
m v Z y

π κ ι 
= + 

 
,    (2.11) 

onde: 
2
1

2
0 2

vy
v Z

=  (sendo v0 a velocidade de Bohr), 1 6
2L Zι ≡ χ η  (sendo χ 2L = ), e 

( ) ( )
( )

1 2

1 2,
F y

y
y L y

ι
κ ι = . A forma explícita das funções L(y) e ( )1 2ιF y  pode ser conferida 

nas referências [112, 113]. 

 

2.4.4 – Teoria de Jackson e McCarthy para o efeito 3
1Z  

 

Em 1972, Jackson e McCarthy publicaram sua teoria para o efeito 3
1Z [114]. Ao 

contrário de Ashley (e colaboradores, que serão doravante omitidos por simplicidade), 

levaram em conta tanto uma contribuição devida a colisões próximas como uma devida 

a colisões distantes. Porém, consideraram que a primeira só era importante a 

velocidades relativísticas, enquanto que a segunda só era efetiva a baixas velocidades, 

sendo semelhante àquela proposta por Ashley. 

Em seu cálculo para a contribuição 3
1Z  proveniente de colisões próximas, 

consideraram apenas regimes relativísticos de velocidade e seguiram uma análise 

proposta por Fermi , baseada na teoria de espalhamento de Mott. Como esse termo é 

essencialmente relativístico, e essa situação está fora da área de abrangência deste 

trabalho de tese, ele não será abordado aqui. 

Já para o caso da contribuição 3
1Z  originada em colisões distantes, seguiram o 

mesmo procedimento de Ashley (aproximação de impulso), porém sem a restrição de 

não considerar velocidades relativísticas. Além disso, fizeram uma escolha diferente 
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para o parâmetro de impacto mínimo separando colisões próximas e distantes. 

Estabeleceram que: 
1 2

min
02 e

b
m

 
=  ω 

.      (2.12) 

Sua justificativa foi a de que essa é a amplitude de um oscilador clássico com 

energia 0E = ω . Dessa forma, esse é o parâmetro de impacto para o qual a expansão da 

energia de interação em multipolos começa a falhar, e a aproximação de dipolo deixa de 

ser confiável. Esse critério é análogo ao utilizado por Bethe para diferenciar colisões 

suaves de colisões violentas em função da transferência de momentum. 

Assim como Ashley, também Jackson e McCarthy combinaram sua teoria ao 

modelo estatístico do átomo de Lenz-Jensen(1) (descrito na referência [22]), a fim de 

encontrar uma descrição para um sistema de muitos elétrons e comparar seus resultados 

com medidas experimentais. Introduziram a variável reduzida V, definida por: 

1 2
2

137V
Z

γβ
= ,      (2.13) 

onde ( )1 221 1γ = −β . De forma similar a Ashley, também usaram as funções L e F, só 

que ambas com dependência na variável V, ao invés de y e ι. Com isso, encontraram a 

seguinte expressão para a perda de energia (para velocidades não-relativísticas): 

( ) ( ) ( )
22

2 1 1
2 1 2
1 2

4
1

e

Z N Z e ZdE L V F V
dx m v Z

π  
= + 

 
,   (2.14) 

onde o segundo termo dentro do colchete dá a contribuição 3
1Z . A forma explícita das 

funções L(V) e F(V) pode ser encontrada na referência [114]. 

 

2.4.5 – Teoria semiclássica de Hill e Merzbacher para o efeito 3
1Z  

 

De forma semelhante ao que foi feito nos trabalhos anteriores, Hill e Merzbacher 

[115] consideraram a interação de uma partícula de carga Z1e, incidente com um 

parâmetro de impacto b, com um elétron que está ligado a um átomo e é representado 

por um oscilador harmônico isotrópico. 

(1) LENZ, W.  Zeitschrift fur Physik, Berlin, v. 77, p. 713, 1932; JENSEN, J. H. D.  ibid., v. 77, p. 722, 
1932. 



Capítulo 2 – Efeito Barkas, Efeito Bloch, Correções de Camadas e Carga Efetiva        65 

 Porém, ao invés de tratar esse oscilador harmônico classicamente, aplicaram um 

tratamento totalmente quântico a ele. Também consideraram apenas o efeito 3
1Z  para 

colisões distantes, correspondendo a grandes parâmetros de impacto, de forma a 

permitir a expansão multipolar no inverso de potências da distância projétil-alvo. Dois 

métodos foram empregados para calcular a contribuição 3
1Z à perda de energia média, 

ambos envolvendo um cálculo exato da contribuição do termo de dipolo à perda de 

energia e um tratamento perturbativo para encontrar a contribuição do termo de 

quadrupolo, sendo os termos de ordem maior desconsiderados. Em um método, a 

interação de dipolo foi levada em conta exatamente pela aplicação do formalismo 

quântico ao oscilador harmônico forçado, e a interação de quadrupolo foi tratada como 

uma perturbação de primeira ordem. No segundo método, ambas interações de dipolo e 

quadrupolo são tratadas como perturbações dependentes do tempo de segunda ordem 

atuando sobre o oscilador harmônico livre. 

O resultado obtido em [115] está em acordo com o resultado clássico de Ashley 

[112], o que não representou uma surpresa, uma vez que se espera que o modelo de 

oscilador harmônico forneça os mesmos resultados se analisado clássica ou 

quânticamente. 

Porém, em sua análise final Hill e Merzbacher questionam a validade da suposição 

de que colisões próximas não contribuem para o efeito 3
1Z , fora do limite de 

velocidades muito altas. Sugerem que seria interessante aplicar a teoria de perturbação 

de segunda ordem pelo menos para o caso das colisões próximas com grande 

transferência de momentum. Também consideram que a correção de Bloch não pode 

deixar de ser levada em conta, a menos que 2
1 1Z e v seja muito pequeno. 

 

2.4.6 – Análise de Lindhard sobre a correção Barkas ( 3
1Z ) 

 

Ao invés de propor uma teoria formal, Lindhard começou abordando as correções 

de alta ordem à teoria de Bethe com uma análise qualitativa, baseada em conceitos 

clássicos e argumentos dimensionais (espalhamento Rutherford de dois corpos) [106]. 
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Ele foi o primeiro a chamar a correção 3
1Z  de correção Barkas, dando origem ao termo 

que é empregado até hoje. 

Segundo Lindhard, só há três comprimentos envolvidos no problema da interação 

íon-elétron: o diâmetro da colisão d, o comprimento de onda do elétron com velocidade 

v1 em relação ao projétil e a distância adiabática rad (a partir da qual os elétrons 

conseguem se adaptar ao campo do projétil rapidamente, de forma que a colisão é 

adiabática), dados, respectivamente, por: 
2

1 1
2
1 1

2 ,      ,      .ad
e e

Z e vd r
m v m v

= = =
ω

     (2.15) 

Para colisões individuais, também existe o parâmetro de impacto b. Mas porque ele 

desaparece em quantidades totais, como a seção de choque de freamento, não foi 

considerado por Lindhard. 

A partir das equações em (2.15), pode-se formar três parâmetros adimensionais, dois 

dos quais são independentes. O primeiro é o parâmetro que distingue entre uma 

abordagem quântica e uma abordagem clássica, conforme discutido por Bohr [16]: 
2

1

1

2Z ed
v

χ = = .      (2.16) 

Se χ for pequeno, um tratamento de perturbação é aplicável.  

O segundo parâmetro é: 
2
12 2ad er m v

=
ω

,      (2.17) 

sendo o único independente de Z1 e aparecendo no logaritmo de Bethe. 

O terceiro parâmetro é: 
2

1
3
1ad e

Z ed
r m v

ω
ξ = = ,      (2.18) 

sendo o único parâmetro existente numa análise clássica, uma vez que os outros dois 

dependem da constante de Planck. Dessa forma, aparece no logaritmo da fórmula de 

Bohr para o poder de freamento. Então, ao se calcular o efeito Barkas classicamente, o 

mesmo deverá depender de ξ.  

Essencialmente partindo da fórmula de Rutherford para o espalhamento de dois 

corpos (íon-elétron): 
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2 2
1 1

2
1 1

1tan
2 2 e

Z e Z ed
b m v b Dv

θ = = = ,     (2.19) 

Lindhard derivou, baseado em argumentos, as fórmulas de Bohr e de Bethe para o poder 

de freamento. 

A fim de derivar então uma contribuição 3
1Z  para o poder de freamento, Lindhard 

considerou mais adequado trabalhar com o modelo do gás de elétrons livres, uma vez 

que ele trata de um processo de espalhamento simples, onde se pode aplicar  

argumentos semelhantes aos utilizados para obter as fórmulas do poder de freamento. 

No sistema de coordenadas do íon, os elétrons livres com velocidade v1 são espalhados 

por um potencial blindado autoconsistente. Lindhard considerou que esse potencial 

deveria ser do tipo Yukawa, consistindo de um termo coulombiano mais um termo de 

blindagem, ou seja, que o espalhamento não é puramente coulombiano, conforme: 

( )
2 2 2

21 1 1
1 1expZ e Z e Z er Z e V

r r r
− −α ≈ − + α = − + ,   (2.20) 

de maneira que, mesmo estando-se dentro do raio de blindagem, existe uma constante 

somada ao termo de Coulomb. A esse respeito, o potencial Yukawa  corresponde à 

blindagem dinâmica pelo gás de elétrons, onde a constante é o potencial da nuvem 

eletrônica induzida, cuja extensão é aproximadamente a distância adiabática rad (= 

v1/ω). Um cálculo do autor [19] mostrou que essa constante é 2
1 1 12V Z e v= π ω . 

Supondo que o parâmetro de impacto b seja consideravelmente menor que a rad, a 

parte dominante da deflexão ocorrerá na vizinhança da distância mínima de 

aproximação. Mas, devido à blindagem, o elétron será espalhado como se sua energia 

cinética fosse modificada por V1, enquanto que o momentum angular D permanece fixo 

para um potencial esfericamente simétrico.  A velocidade inicial efetiva do elétron *
1v  

será, dessa forma, determinada por: 

( )
2

*2 2 21
1 1 1

1

1 1 1 1 1
2 2 2 2e e e

Z em v m v m v
v

ω
= − π = − πξ .   (2.21) 

Voltando à fórmula de Rutherford (2.19), se v1 for substituído por *
1v  e D for 

mantido constante, o poder de freamento se torna proporcional a * 2
1v − , e, portanto, o 

efeito total é um fator de correção constante πξ à fórmula de Bethe. Lindhard, então, 
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argumenta que mesmo que isso dê conta da maior parte do efeito, há ainda uma outra 

contribuição. Ele sugere que a nuvem eletrônica ao redor da partícula não deva ser 

simétrica, e, sendo assim, na distância mínima de aproximação um elétron espalhado 

sofre uma pequena variação de momentum angular, de forma que  ( )1 2* *
1 1D D v v= . 

Introduzindo esse D* e a equação (2.21) na fórmula de Rutherford, um fator de correção 

adicional de ½πξ é obtido. Essa argumentação não é trivial, e sua derivação permanece 

como uma incógnita até a presente data.   Mas, baseado nela, Lindhard introduziu o seu 

fator Barkas, que fornece a correção 3
1Z e é dado por: 

2
1 1 1

3
0 1

3
2 e

Z L Z eB
L m v

π ω
= =  .      (2.22) 

Esse resultado é quase o dobro do encontrado por Ashley. Vale notar que os 

resultados se tornam equivalentes quando se usa b Cω =  na formulação de Ashley, 

indicando uma equivalência entre os tratamentos com o oscilador harmônico e o gás de 

elétrons. Lindhard sugeriu que os resultados de Ashley e Jackson mostrados nas seções 

acima estariam incompletos porque desconsideravam a contribuição devida a colisões 

próximas, a qual deveria ser aproximadamente igual à contribuição calculada para 

colisões distantes. Ele contesta a justificativa de Ashley para a insignificância das 

colisões próximas, sugerindo que o potencial em questão nessas colisões não é 

puramente coulombiano, mas sim um potencial blindado tipo Yukawa. Além disso, na 

comparação dos resultados de Ashley e Jackson com os dados experimentais de 

Andersen, Lindhard ressaltou que, além da correção 3
1Z  positiva ao poder de freamento, 

os dados também continham uma correção negativa devido ao efeito 4
1Z . Tomando-se a 

correção 4
1Z  dada pela equação (2.11) somada à correção 3

1Z  dada por Lindhard, e 

comparando-se com os resultados experimentais, um acordo melhor do que os 

anteriores, usando apenas as correções 3
1Z  de Ashley e de Jackson, é obtido. 
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2.4.7 – Medidas de correções de alta ordem em direção canalizada 
 

Datz e colaboradores mediram o poder de freamento canalizado ao longo do plano 

{111} de monocristais de Au, para íons nus de H, He, Li e B incidindo a 3,5 MeV/uma 

[87]. Também mediram o poder de freamento para íons de Z1 = 1-9 a 2 MeV/uma, 

carregando 0, 1 ou 2 elétrons ligados, no mesmo alvo. Nesse trabalho, assim como nos 

de Andersen [86, 116], se começou a empregar a equação (2.7) na análise dos dados 

experimentais, combinando os efeitos de correções de camadas, Bloch e Barkas. 

Seus resultados para as medidas de íons incidentes sem elétrons ligados a 2 

MeV/uma são apresentados na figura 2.7. Para os íons canalizados totalmente nus, um 

aumento de 3,5% na razão 2
1/S Z   é visto entre H e He, 3,5% entre He e Li e 2% entre 

Li e B, não havendo alteração posteriormente até íons de F. 

Frente a esses resultados, não conseguiram obter uma interpretação em função da 

fórmula (2.7) para os resultados experimentais, de forma que uma observação 

conclusiva do efeito Barkas foi frustrada. 

Para a energia de 3,5 MeV/uma, os efeitos de alta ordem se mostraram ainda 

maiores, como mostrado na figura 2.8. Um aumento quase linear, da ordem de 

aproximadamente 20% por unidade de Z1, é visto para Z1 = 1-5. A linearidade está em 

acordo com uma correção 3
1Z , porém seu valor é seis vezes maior que aquele para o 

poder de freamento randômico. Mais uma vez, os autores concluíram que nenhuma das 

teorias existentes poderia explicar seus resultados e que seria necessário desenvolver 

uma teoria específica para o caso de íons canalizados. 

Posteriormente, Ahlen [117] mostrou que a interpretação dos dados obtidos nessas 

medidas era duvidosa, ressaltando que era necessário levar em conta a assimetria na 

distribuição de energia. Para isso, usou a teoria de Vavilov, a qual relaciona a perda de 

energia média (dada pela fórmula de Bethe multiplicada pela espessura do alvo, ∆E = 

(dE/dx)∆x) e a perda de energia mais provável (obtida nas medidas de perda de energia 

pela técnica de transmissão). A discrepância nos valores dessas grandezas foi 

demonstrada, atribuindo-se a causa disso à sistemática de deconvolução utilizada por 

Datz. 
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Figura 2.7 – Desvios em relação aos resultados da fórmula de Bethe para íons de 

mesma velocidade (E = 2 MeV/uma) incidindo em alvos de Au {111}. Os quadrados 

( ) representam medidas aleatórias; os círculos cheios ( ), medidas canalizadas com 

os dados experimentais sendo avaliados em função das bordas frontais dos espectros de 

transmissão; os círculos vazados ( ), medidas canalizadas com os dados 

experimentais sendo avaliados em função dos valores a 1/10 da altura dos espectros de 

transmissão. 

 

Dando seqüência à série de medidas canalizadas, Golovchenko e colaboradores 

mediram o poder de freamento de íons de Z1 = 9-17 com energia 3 MeV/uma incidindo 

ao longo da direção <110> de alvos de Si cristalino [118]. Escolheram esse intervalo em 

Z1 (íons mais pesados) para evitar a influência do straggling que afetou os dados de 

Datz. Além disso, trocaram a canalização planar em Au pela canalização axial em Si. 

Seus dados para íons incidentes completamente despidos de elétrons ao longo do canal 

<110> do Si são apresentados na figura 2.9. O resultado, de maneira oposta ao de Datz, 

mostra uma dependência linear em 2
1Z  para a perda de energia. Os autores concluíram 

que isso poderia ocorrer por dois motivos: ou as correções de alta ordem eram 
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desprezíveis naquele regime de energia, ou elas tinham um valor considerável, porém 

eram de sinais opostos, e se cancelavam. 

Considerando que as medidas foram feitas em condição canalizada, a 

contribuição associada ao termo L0 deveria diminuir, pois decresce o número de 

colisões próximas nessa condição. Quanto menor a densidade eletrônica no canal, maior 

a queda em L0. 

Tomando como correta a previsão de Lindhard, o termo L1 também deveria 

sofrer uma diminuição, uma vez que dependeria igualmente de colisões próximas e 

distantes. L1 e L0 deveriam diminuir proporcionalmente ao decréscimo das colisões 

próximas, numa taxa semelhante. Já o termo L2, sendo um efeito local, deveria depender 

fortemente da densidade eletrônica no centro do canal, ao invés da densidade eletrônica 

total média, NZ2. 

 

 

Figura 2.8 – 2
1S Z  para íons com E = 3,5 MeV/uma incidindo em alvos de Au {111}. 

Os quadrados ( ) representam medidas randômicas; os círculos cheios ( ) e os 

vazados ( ) representam medidas canalizadas, com os dados experimentais sendo 

avaliados em função dos edges frontais dos espectros de transmissão e em função dos 

valores a 1/10 da altura dos espectros de transmissão, respectivamente. 
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Figura 2.9 – 2
1S Z  versus Z1 para íons nus de F, Mg, Si, S e Cl incidindo ao longo do 

canal <110> do Si. 

 

Para clarificar a questão, Golovchenko e colaboradores obtiveram valores precisos 

da densidade eletrônica para o canal <110> do Si (que é o mais aberto, apresentando 

maior variação de densidade eletrônica), a fim de calcular as correções de alta ordem 

para a situação das medidas anteriores [88]. Os resultados, obtidos através de um 

modelo de cargas ligadas, indicaram que a densidade no centro do canal deveria ser 

0,045can eρ =  Å3, bem abaixo do valor para o gás de elétrons de valência homogêneo, 

0, 2val eρ = , usado em muitas análises prévias sobre canalização em Si [66]. Esse valor 

seria mais adequado para análises ao longo do canal <100>, que por ser menos aberto 

que o <110> apresenta menor variação da densidade eletrônica. 

A seguir, fizeram uma análise da equação para o poder de freamento baseada no 

modelo de gás de elétrons livres para o alvo (no caso, representado apenas como o 

centro do canal). No resultado final, obtiveram resultados que indicaram ser bastante 

provável a hipótese de que tanto o efeito Bloch quanto o efeito Barkas estavam 

presentes nas medidas, porém mascarados devido ao fato de apresentarem magnitudes 

semelhantes e sinais inversos. Embora tenham indicado essa conclusão, os autores não 
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conseguiram realmente observar o efeito Barkas em suas medidas, de forma similar ao 

que aconteceu com Datz. 

A primeira observação contundente do efeito Barkas em medidas canalizadas só 

veio a ocorrer muitos anos depois [119]. 

 

2.4.8 – A polêmica da contribuição devida a colisões próximas ao 

efeito Barkas 
 

A análise de Lindhard [106], baseada no modelo de gás de elétrons para o alvo, 

citada anteriormente, despertou uma grande polêmica ao incluir uma contribuição 

devida a colisões próximas no efeito Barkas. A seguir, serão descritos os principais 

modelos e argumentos utilizados por vários autores para justificar seu ponto de vista em 

relação a essa questão. Vale lembrar que os resultados apresentados por alguns serão 

contestados por outros, e todos estão baseados em modelos, sendo, portanto, 

aproximados, não devendo ser tomados como absolutos. 

Em sua tese de doutoramento, Esbensen(1) realizou cálculos formais para o 

problema, encontrando resultados que corroboraram a hipótese de Lindhard. Porém, 

autores que haviam trabalhado com o modelo de oscilador harmônico para os átomos do 

alvo insistiram na insignificância das colisões próximas para o efeito 3
1Z . 

Logo em seguida, Ritchie e Brandt [120] (co-autores da teoria aqui chamada “de 

Ashley”) publicaram um artigo demonstrando que sua teoria podia ser utilizada para 

obter valores similares aos previstos por Lindhard, simplesmente através de uma 

reavaliação do parâmetro de impacto mínimo bmin, sem precisar considerar 

contribuições de colisões próximas. Um bom acordo com os dados experimentais de 

Andersen [86] foi mostrado, utilizando-se um parâmetro de impacto mínimo menor que 

o originalmente proposto [112, 113]. 

Também a fim de contrapor as conclusões obtidas do tratamento semiclássico para a 

interação de partículas com um gás de elétrons desenvolvido por Lindhard e Esbensen, 

Sung e Ritchie publicaram um artigo contendo um cálculo totalmente quântico da 

contribuição 3
1Z  para o mesmo tipo de interação [121]. 

(1) ESBENSEN, H.  PhD Thesis, University of Aarhus, 1977. 
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 Da mesma forma que Lindhard, Sung e Ritchie partiram da seguinte equação para o 

poder de freamento: 

( )
2 4

2 21 0
0 1 1 1 22

1

4 ...
e

Z e ndE L Z eL Z e L
dx m v

π
− = + + + ,    (2.23) 

onde n0 é a densidade eletrônica total e o termo L0 não leva em conta correções de 

camadas. Porém, após uma extensiva e intrincada análise, chegaram à conclusão de que 

a contribuição das colisões próximas, para o termo Barkas por eles obtido, era 

desprezível. 

É interessante notar, entretanto, que em seu artigo prévio [122], publicado junto com 

Morgan, Sung havia chegado a uma conclusão um tanto diferente. No referido artigo, a 

contribuição 3
1Z  foi calculada usando-se a aproximação de Born de segunda ordem, 

com o auxílio de algumas aproximações adicionais durante o procedimento. Isso pode 

ser entendido como uma versão quântica da teoria de Ashley. Os autores também 

introduziram uma transferência de momentum mínima, análoga ao parâmetro de 

impacto mínimo, para diferenciar colisões distantes e próximas. Se essa transferência de 

momentum mínima for escolhida de forma a ter um valor equivalente ao parâmetro de 

impacto mínimo de Jackson e McCarthy, os resultados obtidos para a contribuição 3
1Z  

são quase o dobro dos obtidos pela formulação clássica. Os autores, então, comentaram 

que isso havia sido previsto por Lindhard, e que o fato de uma melhor concordância 

com os resultados experimentais de Andersen [86] ser obtida com o uso de valores 

menores da transferência de momentum mínima era um indício de que colisões 

próximas deveriam também contribuir para o efeito Barkas. 

Arista desenvolveu um outro procedimento para a obtenção da contribuição Barkas 

[123], baseado no cálculo da seção de choque de espalhamento para um potencial 

coulombiano blindado tipo Yukawa, dado por: 

( )
2

1 expZ e rV r
r

 = − λ 
,     (2.24) 

onde λ é a distância de blindagem, relacionada com a resposta dinâmica do meio. Esse 

cálculo fornece termos de segunda ordem proporcionais a 3
1Z , que causam a seguinte 

variação no poder de freamento: 
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23 4 2
11

2 3 1 3
1 1

4 2 ln
2

e

e e

m vNZ e geS
m v m v g

   π ω
∆ ≅    ω  

,    (2.25) 

sendo ω a freqüência de oscilador e g um parâmetro de ordem unitária. Esse resultado 

fornece uma dependência de 1 0S Z S∆  com 3
1v− , como prevê a teoria de Ashley, 

englobando, porém, tanto contribuições de colisões distantes como de colisões 

próximas. Para fazer uma estimativa, Arista dividiu seu resultado em duas 

contribuições, uma devida a colisões próximas e outra a colisões distantes, sendo as 

regiões separadas por uma grandeza equivalente ao parâmetro de impacto mínimo de 

Jackson e McCarthy (equação (2.20)). O resultado encontrado foi que a contribuição das 

colisões próximas podia chegar a mais de 50% do total da correção 3
1Z . Embora isso 

tenha corroborado a importância das colisões próximas, o resultado quantitativo não é 

confiável, pois, como o próprio autor ressaltou, o modelo não deve descrever muito bem 

as colisões distantes, uma vez que é introduzido um parâmetro de corte para as 

excitações distantes, dado por 1v gλ = γ ω . Isso lembra os tratamentos anteriores para as 

colisões próximas, onde elas não eram levadas em conta, já que um parâmetro de 

impacto mínimo era empregado. 

Shindo e Minowa [124] chegaram a uma conclusão similar à de Arista, usando, 

entretanto, uma abordagem diferente. Em seu trabalho, consideraram um modelo 

semiclássico do oscilador harmônico para a perda de energia, o qual indicou que as 

colisões próximas eram mais importantes para o efeito Barkas do que as colisões 

distantes.  

Mais uma análise favorável à contribuição das colisões próximas para o efeito 

Barkas veio da abordagem de Haagerup, Mikkelsen e Sigmund [125, 126]. Eles 

desenvolveram uma avaliação quântica, até segunda ordem na série de Born, da 

correção Barkas e do poder de freamento, em função do parâmetro de impacto, para um 

oscilador harmônico esférico. Seu tratamento foi rigoroso, não lançando mão de 

condições limitadoras em relação à velocidade do projétil e nem utilizando um 

parâmetro ajustável para separar colisões próximas e distantes. Embora os autores 

critiquem o trabalho anterior de Shindo e Minowa [124], alegando que simplificações 

drásticas foram efetuadas para o cálculo da contribuição Barkas devido a colisões 
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próximas, consideram que as indicações qualitativas do modelo são válidas, ainda que 

os valores quantitativos sejam questionáveis. 

Os resultados obtidos por Sigmund e Mikkelsen nesse cálculo quântico para a 

correção Barkas foram comparados com os resultados clássicos de Ashley [112, 113], 

conforme é mostrado na figura 2.10. A correção Barkas à perda de energia, representada 

por T(3), é dada em unidades de 3 3 2 3
1 1Z e vω  e graficada, em função do parâmetro de 

impacto, para vários valores da velocidade do projétil, dada por 2
12 em v ω . Pode-se 

observar que a solução clássica se aproxima do resultado quântico no limite de grandes 

parâmetros de impacto, mas essa aproximação é lenta.  

 

 
 

Figura 2.10 – Correção Barkas à perda de energia média versus parâmetro de impacto 

para diferentes velocidades. Linhas cheias: modelo quântico do oscilador harmônico 

esférico. Linhas tracejadas: limite clássico, de acordo com Ashley et al. [112, 113]. 

( )emβ = ω . 

 

Por exemplo, para 2
12 10em v ω =  há uma diferença maior que um fator dois, para 

um parâmetro de impacto igual ao dobro do raio do oscilador, βb = 2. Também pode-se 

notar que T(3) se aproxima de um valor de saturação para pequenos parâmetros de 

βb 

 

( ) ( )3 2 3
1

3 3
1

T b v
Z e ω  

2
12 1em v
=

ω

2
12 2em v
=

ω
2
12 4em v
=

ω
2
12 10em v
=

ω
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impacto, à medida que b se aproxima do raio do oscilador. Isso confirmaria que a 

correção Barkas também existe para colisões próximas. 

Do ponto de vista experimental, um grande avanço aconteceu por volta de 1985, 

com o advento dos feixes de antiprótons de energias intermediárias e baixas. O anel de 

antiprótons de baixa energia (LEAR – Low-Energy Antiproton Ring) da Organização 

Européia para Pesquisa Nuclear (CERN – Conseil Européen pour la Recherche 

Nucléaire) permitiu a produção de feixes de antiprótons de alta qualidade, em intervalos 

de energia onde o efeito Barkas contribui consideravelmente para a perda de energia. 

Isso permitiu realizar medidas diretas do efeito Barkas, através da comparação dos 

poderes de freamento de prótons e antiprótons com a mesma velocidade, nos mesmos 

alvos. Justamente o mesmo tipo de medidas realizadas por Barkas quando iniciou a 

“saga” 3
1Z , comparando poderes de freamento de +π  e −π , porém com um grau de 

precisão maior e em um intervalo de energias mais baixo, onde o efeito Barkas deve ser 

mais pronunciado. 

Em 1989, dois artigos utilizando tais medidas foram publicados, um pelo grupo da 

Universidade de Aarhus (Dinamarca) [89], e outro por G. Gabrielse e colaboradores 

[127].  

Usando a técnica de medidas por tempo de vôo (TOF – Time of Flight) e dois 

detectores de estado sólido de Si, um de 2,9 µm e outro de 6,9 µm de espessura, o grupo 

de Aahrus mediu os poderes de freamento de prótons e antiprótons no intervalo de 

energia de 0,538 a 3,01 MeV. O efeito Barkas foi claramente identificado, sendo a perda 

de energia medida para antiprótons 19% menor que a medida para prótons a 0,538 

MeV, e 3% menor para a energia de 3,01 MeV. Os resultados experimentais são 

apresentados como poderes de freamento reduzidos X, definidos por: 
2 2 2
1 1 1

4 2
1 2

2 2ln ln
4

e e em v m v m vdEX L
I e NZ Z dx I

    = − = −    π     
,   (2.26) 

sendo usado um valor de I = 165 eV nos cálculos. A fim de comparação com os 

resultados teóricos, os autores também calculam os poderes de freamento teóricos 

reduzidos, dados por: 

2
1 1 1 2

2
Teor

CX Z L Z L
Z

= − − ,     (2.27) 
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onde o valor do termo L1 usado foi o dobro do resultado de Jackson e McCarthy, 

conforme proposto por Lindhard [106], e as outras correções foram calculadas de 

acordo com o procedimento de Andersen e Ziegler [102]. Na figura 2.11, são 

apresentados os resultados obtidos para o poder de freamento reduzido de prótons e 

antiprótons, juntamente com os cálculos teóricos. Pode-se notar que o uso da estimativa 

de Lindhard ocasiona um bom acordo com os dados experimentais. Já os resultados para 

o efeito Barkas, obtidos experimentalmente pela relação: 

( )1
1
2 prótons antiprótonsL X X= − ,     (2.28) 

são mostrados na figura 2.12, juntamente com a previsão de Jackson e McCarthy [114] 

e o dobro dessa previsão, conforme sugeriu Lindhard. Mais uma vez, observa-se que a 

previsão de Lindhard [106] concorda bem com os dados experimentais. Embora isso 

não tenha provado cabalmente a existência da contribuição de colisões próximas para o 

poder de freamento, uma vez que um bom acordo também poderia ser obtido com a 

abordagem de Ritchie e Brandt [120] com um bmin modificado, pelo menos comprovou 

que o resultado obtido com o tratamento que vinha usualmente sendo utilizado para o 

cálculo do efeito Barkas empregando colisões distantes estava incompleto. 

O resultado obtido pelo grupo de G. Gabrielse, cujas medidas se resumiram ao 

alcance de prótons e antiprótons de 5,9 MeV em Al, levou às mesmas conclusões a que 

chegou o grupo de Aahrus. 

Em um artigo bastante denso, Esbensen e Sigmund analisaram a contribuição 

Barkas para a perda de energia em um gás de elétrons quântico, entre outros fenômenos 

[128]. A fim de evitar a complexidade nos cálculos numéricos causada pelo movimento 

de Fermi, os autores se concentraram no caso de um gás de elétrons estático, o qual 

deve ser válido para regiões de velocidade onde as correções de camadas podem ser 

desprezadas. Os autores reafirmaram a importância da contribuição das colisões 

próximas para o efeito Barkas, em acordo com as conclusões obtidas para o oscilador 

harmônico quântico por Haagerup, Mikkelsen e Sigmund [125, 126]. 



Capítulo 2 – Efeito Barkas, Efeito Bloch, Correções de Camadas e Carga Efetiva      79 

 

Figura 2.11 – Poder de freamento reduzido para p e p  em Si. As curvas cheias 

representam o cálculo baseado na referência [102] (inferior) e esse mesmo cálculo 

somado à previsão de Lindhard [106] para o termo L1 (superior). 

 

 

Figura 2.12 – Contribuição 3
1Z  (termo L1) ao poder de freamento. Os símbolos são os 

resultados experimentais, a linha cheia é o cálculo de Jackson e McCarthy [114] e a 

linha tracejada é o dobro desse resultado. 
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Um modelo também mais elaborado, baseado num gás de elétrons, foi o que Pitarke, 

Ritchie e Echenique desenvolveram [82, 129, 130]. Comparando seus resultados com 

outras abordagens, os autores verificaram que, no regime de energias mais altas, sua 

contribuição Barkas era o dobro da calculada pelo procedimento de Jackson e 

McCarthy. Esse resultado poderia ser interpretado como um indício de que as colisões 

próximas realmente contribuem para o efeito Barkas, pois isso é o que está implícito na 

multiplicação por um fator dois dos resultados de Jackson e McCarthy. Porém, um 

ajuste diferente do parâmetro de impacto mínimo para colisões distantes também pode 

levar a um resultado igual ao dobro do previsto por Jackson e McCarthy, como 

mostrado previamente por Ritchie e Brandt [120]. 

Um último esforço de iluminar mais as questões sobre o efeito Barkas 

experimentalmente foi realizado pelo grupo de Aarhus às vésperas do fechamento do 

LEAR no CERN, que ocorreu no final de 1996. Nesse trabalho, poderes de freamento 

de antiprótons em vários alvos (Al, Si, Ti, Cu, Ag, Ta, Pt e Au), na região de energias 

entre 50 e 700 keV, foram medidos pela mesma técnica de tempo de vôo empregada 

anteriormente por esse grupo [131]. A fim de extrair a contribuição Barkas ao poder de 

freamento pela comparação com poderes de freamento de prótons de mesmas 

velocidades nos mesmos alvos, os autores utilizaram os valores para poderes de 

freamento de prótons dados no relatório n° 49, ISBN 0-913394-47-5, da ICRU 

(International Commission on Radiation Units and measurements), publicado em 1993. 

Os resultados obtidos para a contribuição Barkas e para o restante das contribuições ao 

poder de freamento (termo de Bethe mais termo de Bloch) são apresentados na figura 

2.13, juntamente com alguns resultados baseados no modelo de oscilador harmônico 

quântico de Haagerup, Mikkelsen e Sigmund [125, 126]. Vale salientar que os dados 

experimentais para Si e Au são um pouco diferentes dos apresentados em artigos 

prévios [89, 132, 133], porque um erro relativo ao valor da espessura das amostras, 

cometido anteriormente, foi corrigido. Também os valores dos cálculos baseados no 

modelo do oscilador harmônico quântico são um pouco diferentes, porque um outro 

conjunto de forças de oscilador e energias de ligação, supostamente melhorado em 

relação ao anterior, foi empregado.  
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Figura 2.13 – Valores da contribuição L1 ( , , ), dada por ( ) 

1
2 p pL L− , e da soma 

das outras contribuições L0 + L2 ( , , ), dada por ( ) 

1
2 p pL L+ , para alvos de: (a) 
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alumínio, (b) silício, (c) titânio, (d) cobre, (e) prata, (f) tântalo, (g) platina e (h) ouro, 

como funções da velocidade relativa à velocidade de Bohr. Os círculos ,  em (b) e 

os triângulos cheios  em (h) são reavaliações das medidas anteriores [89, 132, 133], 

com espessuras de amostras corrigidas. As linhas cheias são os cálculos do oscilador 

harmônico, enquanto que as linhas tracejadas são as estimativas de Lindhard [106]. Os 

triângulos cheios invertidos  são os resultados da referência [86]. 

 

Ainda aparecem na figura, para os alvos de Si e Au, estimativas da contribuição 

Barkas feitas por Lindhard [106]. Para altas velocidades, um bom acordo entre a 

estimativa de Lindhard, os resultados experimentais e os resultados do modelo do 

oscilador harmônico quântico é observado. Já para baixas velocidades, os cálculos desse 

último modelo reproduzem bem os resultados experimentais, porém a queda no termo 

L1 acontece em velocidades mais baixas para o modelo do que para os resultados do 

experimento. A interpretação desses resultados, mais uma vez, é favorável à inclusão de 

uma contribuição devida a colisões próximas no efeito Barkas, embora eles, por si 

mesmos, não provem a existência de tal contribuição. 

 

Concluindo esse ponto, é preciso dizer que, em termos de provas cabais, a questão 

continua em aberto até hoje. Embora a contribuição das colisões próximas seja 

amplamente aceita, e muitos modelos a incorporem, não foi possível mostrá-la 

isoladamente. Nesta seção, a intenção não foi apresentar uma solução definitiva para a 

questão, mas sim aproveitar a polêmica gerada por ela para apresentar as várias 

abordagens teóricas e trabalhos experimentais visando a elucidar melhor as 

características do efeito Barkas que surgiram ao longo do período (até o ano 2000), uma 

vez que esse efeito é um tema central deste trabalho de tese. 

Vale ressaltar que ora foram revisados apenas os trabalhos de maior impacto e que 

tentaram contribuir para um melhor entendimento dos mecanismos do efeito Barkas. 

Também existem os trabalhos de autores que tentaram reproduzir seu comportamento 

através de fórmulas de ajuste empíricas (como Bichsel [100, 134], Porter [100, 135] e 

Ziegler [136]), que não foram analisados. Já as teorias mais recentes (do ano 2000 até a 

presente data) para a perda de energia e o efeito Barkas serão apresentadas 

detalhadamente no capítulo 4. 
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2.5 – A Questão da Carga Efetiva 
 

Toda a discussão apresentada na seção anterior foi baseada no fato de os projéteis 

que interagem com o meio serem nus, ou seja, não possuírem elétrons ligados. 

Entretanto, para íons com 1 3Z ≥ , apenas para energias mais altas (da ordem de dezenas 

a centenas de MeV/uma) essa suposição é válida. Em muitas situações, como neste 

trabalho de tese, é necessário levar-se em conta os efeitos de blindagem causados pelos 

elétrons que estão ligados ao projétil, além da possibilidade de perda e captura de 

elétrons por esse último. Dessa forma, não mais se pode considerar que a carga do 

projétil é dada por q = Z1e, mas é necessário encontrar uma carga efetiva que descreva 

bem a interação entre o projétil blindado e os átomos do alvo. 

O problema de determinar o estado de carga de íons penetrando na matéria foi 

extensivamente estudado, de maneira similar ao efeito Barkas, tanto do ponto de vista 

experimental quanto teórico. Um fato bem estabelecido é que, após penetrarem uma 

certa profundidade num material, os íons alcançam um estado de carga de equilíbrio, 

determinado pela competição entre os processos de perda e captura de elétrons [16, 137, 

138]. Esse estado de equilíbrio é representado pela carga de ionização média q , 

comumente tomada como 1
1 2 3

1 0

1 exp vq Z e
Z v

  
= − −     

 [138]. 

Uma vez que só é possível medir o estado de carga de um íon após ele emergir do 

alvo que atravessou, não se pode determinar diretamente os valores de q  no interior do 

alvo. Ao medir-se o estado de carga de íons emergindo de um alvo, o valor da carga 

média do feixe emergente saídaq  pode ser determinado; entretanto, a relação entre q  e 

saídaq  geralmente não é conhecida. 

Os principais modelos desenvolvidos para descrever o estado de carga q  no interior 

do alvo são os modelos de Bohr–Lindhard (B–L) [139] e de Betz–Grodzins (B–G) 

[140], os quais fornecem visões bastante diferentes do problema. 

O modelo de Betz–Grodzins prevê que o efeito de repetidas colisões no interior do 

alvo produz íons com vários elétrons excitados nas camadas mais externas, mas esses 

elétrons permanecem, em sua maioria, ligados ao íon até ele emergir do alvo. Após isso 
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acontecer, o íon decai para o estado fundamental, liberando sua energia excessiva por 

emissão de elétrons Auger. Dessa forma, o modelo prevê um número significativo de 

elétrons emitidos no caso de um íon pesado e veloz. Esses processos de emissão foram 

procurados durante muitos anos, mas o número de elétrons observados sempre foi muito 

menor que o previsto pela teoria [137, 141]. 

O modelo de Bohr–Lindhard, por outro lado, considera que a seqüência rápida de 

colisões experimentada por um íon dentro de um alvo produz um realce nas 

probabilidades de excitação e ionização, levando a uma carga de equilíbrio aumentada. 

Dessa forma, o modelo explicaria os valores mais altos da carga iônica medidos após a 

passagem pelo alvo. Porém, ele deixa em aberto a questão de como explicar a diferença 

entre saídaq  e os valores das cargas efetivas *
1Z  determinadas experimentalmente por 

medidas de perda de energia. 

Esse conceito de carga efetiva, *
1Z  [42, 137, 138], o qual supostamente fornece 

informações sobre o estado de carga de equilíbrio dos íons, surgiu do método, mais 

indireto, de se inferir o estado de carga dos íons no interior de um sólido através da sua 

perda de energia. Essa questão foi abordada em parte no capítulo 1, seções 1.2 e 1.4.4, 

onde uma breve revisão histórica foi feita.  De acordo com a teoria de perturbação (sem 

correções), como já foi citado, o poder de freamento de um íon nu com número atômico 

Z1 e velocidade v1 é proporcional a 2
1Z . Baseado nisso, a carga efetiva *

1Z  de um íon é 

operacionalmente definida através da razão entre poderes de freamento [41, 138]: 

( )
( )

1 2
*

exp 1 11
* '  '
1 exp 1 1

,
,

S v ZZ
Z S v Z

 
 =
  

,    (2.29) 

onde ( )exp 1 1,S v Z  é o poder de freamento determinado experimentalmente para o íon Z1 

e ( ) '
exp 1 1,S v Z  é o poder de freamento correspondente de um dado íon de referência com 

número atômico  '
1Z (geralmente íons de hidrogênio ou hélio) com velocidade igual a v1. 

O que se observou durante muitos anos é que os valores de saídaq , para íons de 

1 3Z ≥  velozes ( 1 0v v> ), excedem os valores de *
1Z . Essa diferença é mostrada na figura 

2.14, em função da energia por unidade de massa atômica dos íons. Além disso, a carga 
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efetiva medida experimentalmente apresenta dependências com os números atômicos do 

alvo e do projétil diferentes das apresentadas pelas cargas de equilíbrio. 

 

 

Figura 2.14 – Diferenças entre a carga média de íons emergindo de sólidos saídaq  

(dada por um ajuste empírico desenvolvido por Schiwietz e Grande) e a carga efetiva 
*
1Z (calculada por (2.29)), para íons de Cl, Br, I e U, em alvos de C, como função da 

energia por unidade de massa. 

 

O conceito de carga efetiva provou ser um parâmetro bastante útil na condensação 

de um grande volume de dados experimentais [42], particularmente para os íons 

pesados e velozes em questão ( 1 1 03,  Z v v≥ > ), fornecendo também um esquema prático 

e simples, de forma que seu uso se generalizou na literatura sobre perda de energia de 

íons carregando elétrons ligados. Entretanto, a relação (2.29) se baseia na propriedade, 

oriunda da teoria de perturbação, de que o poder de freamento de um íon nu é 

proporcional ao quadrado de seu número atômico (ou sua carga). Como foi apresentado 

neste capítulo, a validade da teoria de perturbação (e, conseqüentemente, da relação 

(2.29)) se restringe ao intervalo de velocidades onde 2
1 1 1Z e ν << . Fora desse regime, 

várias correções são necessárias, como exemplificado nas seções anteriores. Dessa 
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forma, o conceito físico de carga efetiva obtido através da propriedade de 

escalonamento 2
1S Z∝  pode causar certa confusão, como observaram recentemente 

alguns autores [93, 142]. 

Além disso, várias abordagens foram desenvolvidas ao longo dos anos para calcular 

a perda de energia de íons velozes em sólidos, as quais usam diferentes suposições 

sobre o estado de carga dos íons. Alguns desses modelos usam valores de carga dos íons 

muito similares aos valores obtidos pelo ajuste de cargas efetivas, enquanto outros são 

baseados nas cargas de equilíbrio dos íons medidas após eles emergirem do alvo. 

Embora existam evidências significativas de que a carga efetiva não representa o estado 

de carga de íons se movendo no interior de sólidos [143], na prática pode-se observar 

que ainda existe alguma confusão sobre o assunto, e também que o emprego de ajustes 

de cargas efetivas, amplamente usados em programas de computador [42, 57], é 

algumas vezes tomado como se representasse os valores de carga do íon no interior do 

alvo. 

Através de seu modelo não-linear (não-perturbativo), a ser descrito no capítulo 4, 

Lifschitz e Arista conseguiram obter uma relação entre a carga dos íons e seu poder de 

freamento que é independente do “ansatz” da carga efetiva (2.29), obtendo fortes 

evidências [142] de que a carga dos íons no interior do sólido é razoavelmente bem 

representada pela carga emergente dos íons, saídaq q≅ , ao contrário do predito pela 

teoria B–G. 

Em seu trabalho, os autores avaliaram a relação entre os poderes de freamento e os 

estados de carga de íons com 11 92Z≤ ≤  e energias de 1, 2, 5 e 10 MeV/uma, incidindo 

sobre alvos de C amorfo. A carga dos íons no interior dos sólidos foi representada pelos 

valores de saídaq dados pelos ajustes feitos sobre dados experimentais por Nikolaev e 

Dmitriev [144, 145] e por Schiwietz e Grande [146]. A partir desses resultados, os 

autores calcularam as razões entre os poderes de freamento dos íons e de prótons nas 

mesmas velocidades, ( ) ( )1 1 1, 1,S Z v S v . Essas razões foram então utilizadas para a 

obtenção de valores teóricos para a carga efetiva , de acordo com 

( ) ( ) 1 2*
1 1 1 1, 1,Z S Z v S v=    . Os resultados desse procedimento estão nas figuras 2.15 e 

2.16. 
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Na figura 2.15, são apresentados os cálculos para velocidades fixas correspondendo 

a 1, 2 e 5 MeV/uma. As duas curvas indicadas pela letra A são os valores de saídaq  

dados pelos ajustes de Nikolaev e Dmitriev e de Schiwietz e Grande, enquanto que as 

duas curvas indicadas pela letra B são as “cargas efetivas” correspondentes, calculadas 

para cada caso. Os círculos representam os valores empíricos de cargas efetivas 

determinados a partir de medidas de perdas de energia [147, 148]. Um acordo muito 

bom é observado entre esses valores empíricos e as cargas efetivas calculadas pelo 

método proposto por Lifschitz e Arista, para quase todos os casos (exceto discrepâncias 

para os íons mais pesados no caso (a) da figura). Também, pode-se observar que as 

curvas A e B sempre começam a divergir para 1 20Z > . Essa é a região de Z1 onde as 

diferenças entre saídaq  e *
1Z  são importantes. Além disso, como pode ser observado na 

figura 2.14, o intervalo de energias mais adequado para se observar essas diferenças é o 

delimitado pela presente análise. Os resultados para 1 MeV/uma mostram as maiores 

diferenças entre os valores de saídaq usados como “input” e os valores obtidos de *
1Z  

correspondentes. Isso mostra a sensibilidade dos cálculos em relação aos valores de 

carga usados como “input”. 

Os autores ainda salientam que, se valores de saídaq  similares à definição (2.29) 

tivessem sido usados como “input” (o que se verifica em vários outros trabalhos), os 

resultados da análise forneceriam curvas bem inferiores às curvas B da figura, em total 

discrepância com os resultados experimentais. Assim, a possibilidade de se assumir que 

os valores da carga dos íons no interior de sólidos sejam aproximados por *
1Z  é excluída 

por esses cálculos não-lineares. 
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Figura 2.15 – Curvas A: cargas médias dos íons, usadas como valores de input nos 

cálculos de [142], de acordo com os ajustes de Nikolaev e Dmitriev (ND) e de Schiwietz 

e Grande (SG) (mostradas com linhas finas tracejadas e contínuas, respectivamente). 

Curvas B: valores teóricos de “carga efetiva” deduzidos a partir dos cálculos não-

lineares para os poderes de freamento e do uso dos valores de carga média dados por 
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ND e SG (mostrados com linhas mais espessas tracejadas e contínuas, 

respectivamente). Os círculos representam valores empíricos de carga efetiva obtidos a 

partir de medidas de perda de energia. Os resultados para energias de 1, 2 e 5 

MeV/uma são mostrados separadamente nos gráficos (a), (b) e (c), respectivamente. 

 

Na figura  2.16, é apresentado um conjunto de dados representando vários cálculos, 

para todos os valores de Z1, e para a região de energias entre 1 e 10 MeV/uma, estando 

esses cálculos representados pelos diferentes símbolos. Nessa mesma figura, todos 

valores calculados do poder de freamento foram reunidos e estão representados na 

forma de cargas efetivas (conforme (2.29)). Além disso, todas as velocidades foram re-

escalonadas de acordo com a prescrição de Thomas–Fermi [149], na forma 2 3
1 1v Z . A 

curva cheia, na figura 2.16, representa a fórmula de ajuste de dados amplamente usada 

na literatura: 

* 1
1 2 3

1

0,921 expBetz
vZ Z

Z
  −

= −     
.    (2.30) 

Em compilações de dados experimentais, feitas anteriormente [42], foi mostrado que 

essa fórmula representa um grande conjunto de dados, com um erro máximo de 10%, 

para v1 > 3 unidades atômicas.  Portanto, a figura mostra de maneira conclusiva o 

escalonamento dos resultados teóricos de Lifschitz e Arista, assim como um acordo 

muito bom com o grande conjunto de resultados experimentais representados pela curva 

de ajuste (2.30). 

É importante enfatizar que o trabalho de Lifschitz e Arista [142], considerando 

saídaq q≅ , mostrou que, na verdade, não há uma contradição entre os valores de saídaq  e 

*
1Z , mas sim uma correlação entre ambos, a qual emerge do cálculo não-perturbativo do 

poder de freamento, não podendo ter sido observada anteriormente porque modelos 

perturbativos foram empregados. As discrepâncias anteriormente apontadas na literatura 

entre a carga média do feixe emergente e a carga efetiva, supostamente paradoxais, na 

verdade são resultado de uma conceituação incorreta. Elas são apenas uma 

conseqüência de a análise dos dados experimentais de poderes de freamento ter sido 

feita no âmbito da teoria de perturbação e da suposição que os valores de *
1Z  extraídos 
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dessa forma representavam bem o estado de carga dos íons, ou seja, *
1q Z≅ , ao invés de 

saídaq q≅ . 

 
Figura 2.16 – Representação conjunta de todos os valores de “carga efetiva” obtidos 

teoricamente em [142], para íons incidentes com 11 Z 92≤ ≤  e com energias de 1, 2, 5 

e 10 MeV/uma, como função do parâmetro 2 3
1 1v Z . Os valores calculados são 

representados pelos vários símbolos (um para cada energia), enquanto a curva 

representa a função de ajuste universal de Ziegler et al. [42] para valores empíricos de 

cargas efetivas, correspondendo a um grande número de medidas para vários casos. 

 

Para ilustrar os efeitos da confusão conceitual acerca do estado de carga dos íons, os 

diferentes modelos de carga do íon q  atualmente existentes na literatura são 

apresentados na figura 2.17. Os valores de qND e qSG representam a ionização de 

equilíbrio de íons emergindo de sólidos [144-146]; *
BetzZ  representa a fórmula (2.30); 

qZie–GEA representa os valores de carga assumidos em vários programas de computador, 

como o SRIM [57] e o GEANT [150], e qBin representa os valores assumidos na teoria 

binária da perda de energia [40]. 

Como se verifica na figura 2.17, há uma discrepância grande entre os valores de 

carga q  usados na abordagem não-linear de Arista e Lifschitz [142] e os valores 
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freqüentemente usados nos programas de computador disponíveis para o cálculo de 

poderes de freamento (SRIM [57], GEANT [150]), ou seja *
1saídaq Z> . Mesmo assim, os 

resultados para o escalonamento dos poderes de freamento nas duas abordagens estão 

em bom acordo, como mostrou a figura 2.16. Esse resultado, que a princípio pode 

parecer inconsistente, é explicado pelo fato de que a maneira como os poderes de 

freamento são tratados em cada análise é diferente. Na análise ZBL (subjacente ao 

programa SRIM), baseada numa teoria perturbativa, os poderes de freamento calculados 

são maiores que os obtidos pela análise não-perturbativa. Porém, como a carga média 

empregada é menor que a do caso não-perturbativo, ocorre uma compensação, de forma 

que os valores de carga efetiva final concordam entre si e com a fórmula (2.30). 

 

 
Figura 2.17 – Diferentes modelos para a carga de um íon atualmente usados na 

literatura: qSG e qND representam o valor de carga de equilíbrio dos íons ao emergir de 

um sólido [144-146]; *
BetzZ  representa a carga efetiva dada pela função de ajuste 

( )* 2 3
1 1 11 exp 0,92BetzZ Z v Z = − −  ; qZie–GEA representa os valores de carga assumidos 

nos programa SRIM [57] e GEANT [150] e qBin representa os valores utilizados nos 

cálculos da teoria binária da perda de energia [40]. 



CAPÍTULO 3 
 

 

TÉCNICAS EXPERIMENTAIS 
 

 

3.1  Introdução 
 

O conhecimento do processo de interação de íons energéticos com a matéria 

(descrito no capítulo 1) permitiu o desenvolvimento da tecnologia dedicada à 

modificação e análise de materiais por feixes de íons. Como foi mencionado, a energia 

transferida por partículas incidentes (implantadas ou irradiadas) pode alterar 

profundamente as propriedades elétricas, mecânicas e ópticas dos materiais. Já na 

análise de materiais, um feixe de íons é utilizado para a obtenção de perfis de 

concentração de elementos em função da sua profundidade na amostra, por exemplo. 

Existem várias técnicas disponíveis relacionadas com a interação de íons com a 

matéria; serão abordadas apenas aquelas que estão diretamente relacionadas com este 

trabalho, a saber: Implantação Iônica, Retroespalhamento Rutherford e 

Canalização. 

 

3.2  Implantação iônica 
 

A técnica de Implantação Iônica permite introduzir, em princípio, qualquer 

elemento químico em uma amostra, de forma razoavelmente uniforme, alterando assim 

as propriedades mecânicas, elétricas e/ou magnéticas da matriz. Uma de suas principais 

vantagens é a reprodutibilidade controlada de parâmetros, como a concentração 

absoluta de átomos implantados e a uniformidade de distribuição dos mesmos através 

da amostra. Além disso, o processo ocorre de maneira limpa (sem a interferência ou 

exposição a outros materiais) e pura (através da seleção de isótopos) [151]. 
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Como os íons são acelerados e lançados para dentro do material, as interações não 

ocorrem por um processo de equilíbrio termodinâmico. Uma conseqüência direta disso 

é que a solubilidade sólida da impureza implantada na matriz pode ser excedida. Assim, 

a implantação controlada fornece um meio de produção de ligas metaestáveis em 

regiões próximas à superfície, de concentração graduada, sem introduzir uma interface 

abrupta em relação à matriz, como acontece no caso de um filme depositado. 

Através da implantação iônica, pode-se também modificar a composição e a 

estrutura da superfície de vários compostos metálicos à temperatura ambiente, sem 

afetar a maior parte do material, o que não se pode fazer através de outras técnicas. 

Entretanto, existem algumas limitações práticas a essa técnica, como, por exemplo: 

a penetração dos íons implantados é, no máximo, da ordem de poucos micrometros; o 

custo do equipamento envolvido é relativamente alto comparado com outras técnicas 

metalúrgicas; não é recomendável aplicar-se em amostras que tenham superfícies 

irregulares, a fim de evitar a introdução de diferenças sistemáticas entre os 

comprimentos dos caminhos percorridos pelos íons incidentes em diferentes pontos de 

sua superfície. 

No presente trabalho, a técnica de implantação iônica foi utilizada para amorfizar 

amostras de Si cristalino, através do bombardeamento das mesmas com feixes de íons 

de Ar . E também para produzir uma camada implantada estreita, de profundidade 

conhecida, pelo bombardeamento controlado das amostras amorfizadas com feixes de 

íons de Bi. 

 

3.2.1  Distribuição espacial de íons implantados 
 

O processo de implantação iônica geralmente envolve um grande número de 

partículas que, ao penetrarem no material, passam a sofrer uma série de colisões 

sucessivas com parâmetros de impacto variáveis. Devido à natureza estatística do 

processo, a distribuição final dos íons implantados em função de sua profundidade - 

chamada de perfil de concentração - tem a forma gaussiana ilustrada na figura 3.1. 
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Figura 3.1 – Ilustração do processo de implantação iônica, mostrando os caminhos 

percorridos pelos íons no interior do alvo (esquerda) e a sua distribuição final 

(gaussiana) do número de íons em função da profundidade de penetração (direita). 

 

Sendo xi a profundidade, tomada a partir da normal à superfície do alvo, atingida 

pelo i-ésimo íon implantado, e supondo que Q íons sejam implantados, podemos 

caracterizar o perfil de implantação pelos seguintes parâmetros, ou momentos de 

distribuição : 

 

Alcance Projetado :   
1

Q
i

p i
i

xR x
Q=

= 〈 〉 = ∑  

 

Desvio Padrão :  ( )2 2

1

Q

p i p
i

R x R Q
=

∆ = −∑  

(3.1) 

Assimetria ou Skewness : ( ) ( )( )3 3

1

.
Q

i p p
i

x R Q R
=

γ = − ∆∑  

 

Achatamento ou Kurtosis : ( ) ( )( )4 4

1

.
Q

i p p
i

x R Q R
=

β = − ∆∑  

 

A previsão teórica dos parâmetros que caracterizam um perfil de implantação pode 

ser efetuada a partir de cálculos analíticos, resolvendo-se a equação de transporte 

correspondente, por exemplo, através do programa SRIM [57]. Com esse programa 
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também se pode obter a previsão do perfil de implantação e seus parâmetros por 

intermédio de simulações via método de Monte-Carlo. 

De acordo com a teoria clássica de Lindhard, Scharff e Schiot (LSS) [24], a 

distribuição dos íons implantados, em geral, assume uma forma gaussiana (figura 3.1). 

Para o caso de um perfil gaussiano, γ = 0 e β = 3, de forma que os parâmetros básicos de 

implantação se restringem ao alcance Rp e ao desvio padrão ∆Rp. Com isso, o perfil de 

concentração se caracteriza pela expressão : 

( )
2

exp
2 2

p

p p

x R
c x

R R

  −Φ  = −   ρ∆ ∆  
π

,   (3.2) 

onde Φ é a fluência ou dose implantada em unidades de íons/cm2, ρ a densidade 

atômica da matriz em g/cm3 e x a distância medida ao longo do eixo incidente no alvo 

em Å, mesma unidade de ∆Rp. A concentração é, então, dada em porcentagem atômica 

(at.%). Conhecido o perfil de implantação, é possível estimar uma concentração de pico 

cp, centrada na profundidade Rp : 

7( .%) 4  10p
p

c at x
R
Φ

=
ρ∆

.      (3.3) 

 

3.3 Espectrometria de retroespalhamento Rutherford (RBS) 
 

É razoável considerar que a história da técnica de retroespalhamento Rutherford 

começou por volta de 1911, quando o experimento de Geiger e Marsden (citado no 

capítulo 1) sobre retroespalhamento de partículas α confirmou a validade do modelo do 

átomo proposto por seu chefe Ernest Rutherford. E é justamente por isso que se batizou 

a técnica com este nome. 

Através dela, se pode identificar impurezas e caracterizar sua distribuição em 

profundidade dentro de amostras, determinar espessura de filmes, determinar perfis de 

difusão, medir a perda de energia de íons em determinado material, entre outras 

aplicações. Em todas elas, é necessário que os íons do feixe sejam mais leves (tenham 

menor número atômico) que os átomos componentes da amostra, para que haja o 

retroespalhamento preferencialmente à ejeção de átomos da amostra. Também é preciso 
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que os átomos de impurezas ou difundentes, presentes na amostra, sejam mais pesados 

(tenham maior número atômico) que os da matriz. Satisfeitas essas condições, essa 

técnica é altamente recomendada, uma vez que está definitivamente estabelecida como 

um dos métodos de análise por feixe de íons mais versáteis, direto e quantitativamente 

preciso. 

Neste trabalho, a técnica de RBS (Rutherford BackScattering) foi utilizada para 

medir a profundidade das distribuições de íons de Bi implantados em alvos de Si 

amorfo e para medir a perda de energia de íons de Be, B e O em alvos de Si amorfo. 

 

3.3.1 Princípio da técnica 
 

A idéia conceitual dessa técnica é simples. Supondo que um feixe de partículas 

monoenergético e colimado incida sobre uma amostra alvo, a probabilidade de que 

ocorra um evento de colisão frontal de partículas do feixe com os átomos da amostra é 

muito baixa, devido à reduzida dimensão dos núcleos atômicos. Por exemplo, no caso 

de um alvo suficientemente fino, quase todas as partículas incidentes o atravessariam 

com perda mínima de energia. Já para as poucas partículas que interagem com os 

átomos do alvo, observam-se grandes mudanças em sua direção e energia (figura 3.2a). 

Por outro lado, para um alvo espesso, as partículas que saem do material são somente 

aquelas retroespalhadas a ângulos maiores do que 90o em relação à direção de 

incidência, pois as demais ficam implantadas no material - figura 3.2b. 

Para se ter uma estimativa, menos de 1 a cada 10000 partículas incidentes é 

retroespalhada; e ainda, dessas, somente uma pequena fração é coletada sob a área 

definida pelo ângulo sólido de um detetor e analisada em energia. 

A seguir serão descritos alguns conceitos físicos fundamentais que regem a técnica 

de RBS. 
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Figura 3.2 – Ilustração representando o processo de retroespalhamento dos íons de um 

feixe incidindo em: a) um alvo fino; b) um alvo espesso. 

 

3.3.2 Conceitos físicos fundamentais 

 

3.3.2.1 Fator cinemático 

Quando uma partícula de massa M1 e energia E0, movendo-se a uma velocidade 

constante, colide com outra partícula, de massa M2, em repouso, parte da energia da 

partícula em movimento é transferida à partícula em repouso. Dessa forma, o 

momentum e a energia do sistema se conservam após a colisão. Esse processo nos leva 

ao conceito de fator cinemático, e, conseqüentemente, à capacidade de diferenciação 

de massas. 

A figura 3.3 ilustra esquematicamente o arranjo geométrico geralmente utilizado 

em RBS, onde θ1 e θ2 são os ângulos formados entre o feixe incidente e o 

retroespalhado, respectivamente, e a normal da amostra, sendo θ = π - (θ1 + θ2) o 

ângulo entre o feixe incidente e o retroespalhado. 

Para que a interação entre dois átomos seja corretamente descrita por uma colisão 

elástica de duas partículas isoladas, devemos fixar as seguintes condições : 

i. a energia inicial do projétil E0 deve ser muito maior que a energia 

de ligação dos átomos do material alvo; 

ii. não deve haver reações nucleares, ressonantes ou não. Isso impõe 

um limite superior para a energia do feixe. 

(a) 

partículas retroespalhadas 

Feixe 
incident
e

Feixe 
incidente 

partículas (b) 
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Define-se, então, o fator cinemático K como a razão entre a energia E1 do projétil 

após a colisão e a energia E0  do projétil antes da colisão : 

1

0

EK
E

= .          (3.4) 

De acordo com os conceitos de conservação de momentum e energia [152], 

podemos mostrar que K no referencial do laboratório é dado por : 

( ) ( )
21

2 2 2
1 2 1

1 2
1 2

cos sen
, ,

M M M
K M M

M M

 θ+ − θ θ =  +
  

.    (3.5) 

 

 
Figura 3.3 – Ilustração mostrando o processo de perda de energia durante a passagem 

do íon incidente de massa M1 e energia E0, antes e após o retroespalhamento pelos 

átomos de massa M2, localizados na superfície (direita) e a uma profundidade ∆x no 

alvo (esquerda). 

 

Na prática, é conveniente que se produza uma variação de energia ∆E1 para um 

ângulo θ fixo quando uma amostra contiver dois tipos de átomos distintos, diferindo por 

uma quantidade ∆M entre suas massas. Em termos quantitativos, ∆E1 e ∆M estão 

relacionados da seguinte forma [153]: 

∆ ∆E E
K
M

M1 0=
∂
∂

 
 

,      (3.6) 
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e para M2 >> M1 tem-se : 

( )2 1
1 0 2

2

4 ME E M
M

  ∆ = − π−θ ∆   
.     (3.7) 

Essa relação nos indica que, para se ter uma melhor resolução em massa, ou se 

aumenta a energia E0 do feixe, ou se usa um projétil de massa M1 maior, ou se mede a 

grandes ângulos θ de espalhamento. 

 

3.3.2.2 Seção de choque de espalhamento 

A probabilidade de ocorrência de uma colisão nos leva ao conceito de seção de 

choque de espalhamento e à capacidade de análise quantitativa da composição 

atômica. Ela é calculada supondo um potencial coulombiano ( )
2

1 2Z Z eV r
r

= , onde Z1 e 

Z2 são as cargas do projétil e do alvo, respectivamente. Nessas condições, a seção de 

choque diferencial, no sistema de referência do centro de massa, é definida como [154]: 

( )

2
2

1 2
24 sen 2cm

Z Z ed
d E

 
σ  =

 θΩ
 

,          (3.8) 

onde Ecm é a energia no sistema de referência do centro de massa, e dΩ é o diferencial 

de ângulo sólido do detetor. Já no sistema de referência do laboratório, temos : 

( ){ }
( )

2
2

22 1 2
1 2

4 2
1 2

1 sen cos4
4 sen 1 sen

M MZ Z ed
d E M M

− θ + θ σ
=  Ω θ  − θ

,      (3.9) 

onde E é a energia no sistema de referência do laboratório, e M1 ≤ M2. 

A partir dessas definições, podemos determinar a altura H, proporcional ao número 

de contagens de um espectro de RBS (figura 3.4), e que depende do número de colisões 

na espessura ∆x da amostra, sendo dada por : 

2 2
 M MH Q N x= Ωσ ∆ ,     (3.10) 

onde Q é o número de íons incidentes, Ω é o ângulo sólido do detetor, 
2MN  é a 

densidade volumétrica de átomos no alvo e σ a seção de choque diferencial de 

espalhamento no referencial do laboratório. Essa equação nos permite, quando Ω, σ e o 
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número de íons total Q forem conhecidos, determinar o número de átomos por unidade 

de área 
2MN x∆ . 

Vale a pena salientar que a seção de choque de espalhamento é: 

i. proporcional ao inverso da energia do projétil ao quadrado , ou 

seja, quanto mais alta a energia E, menor será a seção de choque, o 

que implica em uma menor eficiência no processo; 

ii. proporcional a 2
1Z , o que significa que a técnica é tanto mais 

sensível à detecção de um dado elemento no alvo quanto maior for o 

número atômico dos íons do feixe; 

iii. proporcional a 2
2Z , de forma que para um dado íon incidente, a 

sensibilidade de detecção será maior para elementos mais pesados. 

 

 
Figura 3.4 – Exemplo de um espectro de RBS típico de uma substância monoisotópica, 

ilustrando a altura H e a energia correspondente a íons retroespalhados por átomos da 

superfície KE0 . 
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3.3.2.3 Perda de energia e seção de choque de freamento 

O conceito de perda de energia por unidade de comprimento já foi introduzido no 

capítulo 1, através da equação (1.2) para o poder de freamento. Com base nela, pode-se 

considerar que a profundidade x além da superfície que o íon alcança é dada como 

função de E por : 

0
1

E

E

dEx dE
dx

−
 =  
 ∫ .                                                 (3.11) 

Freqüentemente, é conveniente substituir a função real dE/dx por uma 

aproximação, 

dE
dx

E
dE
dx

E( ) ( ~)↔ ,                                               (3.12) 

onde ~E  é um valor de energia entre a energia de uma partícula imediatamente antes de 

ser espalhada e a energia do feixe incidente E0. A partir dessa aproximação, a integral 

relacionada em (3.11) pode ser resolvida como : 

( )x E E
dE
dx

E

= −





−

0

1

~
.                                          (3.13) 

Esse método fornece uma boa estimativa somente para regiões próximas à 

superfície da amostra, sendo chamado de aproximação à energia da superfície. 

Em outro método, chamado de aproximação à energia média, ~E  é usada como a 

média aritmética entre a energia das partículas incidentes e a energia imediatamente 

antes de a partícula sofrer um espalhamento : 

( )~E E
E E

= =
+ 0

2
.                                                  (3.14) 

A aproximação à energia média passa a ser uma boa estimativa a profundidades 

intermediárias de penetração ( maiores que 500 nm). 

A perda média de energia de um íon movendo-se em um meio denso nos leva ao 

conceito de seção de choque de freamento, conforme foi definido no capítulo 1 

(equação 1.7) como: 

( ) 1 dEE
N dx

ε = ,                                                           (3.15) 
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onde N é a densidade, em número de átomos por centímetro cúbico, do alvo. Observa-se 

que, ao se dividir dE/dx por N, obtém-se uma quantidade independente da densidade 

atômica do material, onde a unidade convencional para ε(E) é 
2.

átomo
eV cm 
  

. Por 

exemplo, valores semi-empíricos de seções de choque de freamento, tabelados para o 

caso de íons de He de 0,4 a 4 MeV em todos os elementos, podem ser encontrados nas 

referências [30, 155]. 

 

3.3.2.4 Escala em profundidade 

Imediatamente após o íon incidente entrar na matéria, sua energia E, de acordo com 

(1.2), é inferior a E0 e igual à perda de energia através do caminho de entrada. Ao 

colidir com os átomos do sólido, as partículas retroespalhadas voltam a perder energia 

no caminho de saída. Logo, a energia com que a partícula é detectada depende da 

profundidade na qual ocorre a colisão. 

Considerando a situação da figura 3.3 anterior, vê-se que a projeção do 

deslocamento da partícula na sua trajetória de entrada será dada por : 

0
1

1cos
E

E

x dE dE
dx

−
 =  θ  ∫  ,                                              (3.16) 

e na trajetória de saída : 
1

2cos
KE

E

x dE dE
dx

−
 =  θ  ∫ .                                              (3.17) 

Se dE/dx assume um valor constante em cada trajetória, as equações (3.16) e (3.17) 

se reduzem a : 

0
1cos entrada

x dEE E
dx

 = −  θ  
,                                         (3.18) 

1
2cos saida

x dEE KE
dx

 = −  θ  
.                                       (3.19) 

Eliminando E de ambas as equações, temos : 

1
1 2

1
cos cosentrada saida

K dE dEKE E x
dx dx

    − = +    θ θ    
.                         (3.20) 

Chamando de ∆E a diferença de energia entre E1 e KE, escrevemos : 
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[ ] [ ]∆E S x N x= = ε ,                                                    (3.21) 

onde 

[ ]
1 2

1
cos cosentrada saída

K dE dES
dx dx

   ≡ +   θ θ   
                                (3.22) 

é chamado fator de perda de energia ou fator S, e 

[ ]
1 2

1
cos cosentrada saída

K
ε ≡ ε + ε

θ θ
                                        (3.23) 

é chamado de fator de seção de choque de freamento ou fator ε. 

Para regiões próximas à superfície, a variação relativa da energia ao longo da 

trajetória de entrada, ou mesmo de saída, é pequena, portanto : 

[ ]
0 0

0
1 2

1
cos cosE KE

K dE dES
dx dx

   ≡ +   θ θ   
,                                    (3.24) 

ou: 

[ ]0 0 0
1 2

1( ) ( )
cos cos

K E KEε ≡ ε + ε
θ θ

.                                       (3.25) 

Para grandes distâncias percorridas, a aproximação de superfície não é mais válida, 

e uma melhor aproximação pode ser obtida selecionando-se um valor constante de 

dE/dx ou ε a alguma energia intermediária E  : 

1 2

1
cos cos

entrada saídaE E

K dE dES
dx dx

     ≡ +     θ θ   
,                              (3.26) 

ou: 

[ ] ( )
1 2

1( )
cos cosentrada saída

K E KEε ≡ ε + ε
θ θ

,                               (3.27) 

onde 0

2
entrada

E EE +
=  e 1 .

2
saída

E K EE +
= . 

O valor de E, em ambas as equações, é desconhecido, mas pode ser estimado de 

várias formas. Para estimativas rápidas, pode-se pensar que a perda ∆E está subdividida 

simetricamente entre o caminho de entrada e o de saída. Assim, E é aproximadamente 

igual a E0 – ∆E/2. Nesse caso, o método é chamado de aproximação à energia média 

simétrica. 
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3.3.2.5 – “Straggling” em energia 

Os íons que penetram em um alvo perdem energia através de várias colisões que 

sofrem com os núcleos e os elétrons dos átomos do alvo. Esse processo é sujeito a 

flutuações estatísticas, de forma que os íons perdem quantidades diferentes de energia 

em colisões distintas, com determinados parâmetros característicos. Em função disso, os 

íons de um feixe que incidem sobre um alvo homogêneo exatamente com a mesma 

energia (feixe monoenergético), após atravessarem uma certa espessura x no alvo, já 

não terão mais todos a mesma energia, pois não sofrerão exatamente as mesmas 

colisões nem perderão a mesma energia. Essa flutuação estatística da perda de energia é 

chamada de “straggling” em energia, e seu efeito está ilustrado na figura 3.5 para o 

caso de um feixe de íons monoenergético incidindo sobre um alvo fino. O “straggling” 

influencia as medidas de RBS, limitando a precisão com a qual a perda de energia e o 

alcance de íons em um alvo podem ser determinados. Além disso, a capacidade de 

distinção de massas da técnica também é afetada, exceto para átomos localizados na 

superfície do alvo. A razão para isso é o fato da energia E dos íons antes da colisão com 

um átomo de massa M2 no interior do alvo não ser mais monoenergética (mesmo que a 

energia inicial fosse), de forma que a razão E1/E0 e, conseqüentemente, a identificação 

de M2, também se tornam incertas. 

O primeiro cálculo para o “straggling” em colisões dos íons com os elétrons do 

meio (ou seja, na perda de energia eletrônica) foi realizado por Bohr [5], em sua 

formulação clássica, já apresentada no capítulo 1. Ele considera que cada transferência 

de energia individual ocorre entre um elétron livre estacionário do alvo e um projétil 

totalmente ionizado (sem elétrons ligados) de carga Z1e, obtendo dessa forma o seguinte 

resultado, conhecido como “straggling” de Bohr: 

( )22 2
1 24Bohr Z e NZ tΩ = π ,     (3.28) 

onde t é a espessura do alvo. 

A teoria de Bohr também prevê que o “straggling” ocasiona uma distribuição 

gaussiana para a energia dos íons que atravessam um alvo. Mas, em muitos casos, os 

espectros de RBS apresentam a integral da distribuição gaussiana, chamada de função 

erro:  
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( ) ( ) ( )1 22 2 2erf 2 exp 2x x dx
−  = πΩ − Ω ∫ .    (3.29) 

A relação entre as duas distribuições está ilustrada na figura 3.6, para um caso onde 
2 1 2Ω = . Como pode ser visto, a largura total à meia altura (FWHM – Full Width Half 

Maximum) de uma gaussiana corresponde a região de 12 a 88% da distribuição dada 

pela função erro, e os pontos ± Ω da gaussiana correspondem aos pontos 16 e 84% da 

função erro. A FWHM é maior que Ω por um fator 2,355. 

 

 
Figura 3.5 – Representação do efeito do “straggling” em energia (δ∆E) para um feixe 

monoenergético, de energia inicial E0, atravessando um filme fino de espessura ∆x e 

perdendo uma energia ∆E. 

 

3.3.3 Instrumentação 

 

No processo de análise por RBS, tipicamente são usados detetores de estado sólido 

de silício, que produzem um sinal de tensão analógico proporcional à energia da 

partícula detectada - ver figura 3.7. Nessa figura, D é o dispositivo que detecta os íons 

retroespalhados, AT é a fonte de alta tensão, PA é o pré-amplificador, GP é um gerador 

de pulsos para a verificação da estabilidade do sistema eletrônico, A é o amplificador e 

MCA o analisador multicanal. O MCA tem a função de processar e armazenar a 
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informação gerada pelo detetor, através da discretização das medidas em intervalos 

denominados canais, proporcionais à energia detectada. 

 

 
Figura 3.6 – Relação entre uma distribuição gaussiana (letra a) e sua respectiva 

função erro (letra b), ambas com 2 1 2Ω =  [152]. 

 

O que se obtém é um espectro de contagens em função de canais, os quais estão 

linear e diretamente relacionados à energia das partículas retroespalhadas. Portanto, 

conhecendo-se a massa do íon e a energia do feixe incidente, bem como a geometria de 

espalhamento, é possível determinar não só quais elementos constituem o alvo, mas 

também suas correspondentes concentrações em função da profundidade na matriz. 
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Figura 3.7 – Diagrama em blocos do sistema analisador de um  experimento de RBS, 

onde D é o detetor de partículas retroespalhadas, AT é a fonte de alta tensão, PA é o 

pré-amplificador, GP é um gerador de pulsos para a verificação da estabilidade do 

sistema eletrônico, A é o amplificador e MCA o analisador multicanal que armazena 

contagens nos seus respectivos canais, seguindo uma relação linear com a energia da 

partícula coletada. 

 

3.4 Canalização 
 

Uma análise teórica sobre o fenômeno de canalização de feixes de íons através de 

alvos cristalinos foi feita no capítulo 1. Agora será discutida a técnica de efetuar 

medidas aproveitando-se desse fenômeno, chamada de espectrometria de 

retroespalhamento Rutherford (RBS) canalizada ou canalização. Entre as várias 

aplicações dessa técnica [73, 74, 152, 156] estão a determinação da distribuição de 

defeitos em um cristal, o estudo de camadas epitaxiais, de camadas superficiais e 

interfaces, localização de defeitos e impurezas, medição de danos produzidos por 

irradiação e medidas de poder de freamento de íons em cristais. Essa última representa a 

aplicação empregada neste trabalho de tese. 

A característica mais marcante de um espectro de RBS canalizado é a forte 

diminuição do número de contagens de partículas retroespalhadas em relação a um 

espectro de RBS tomado em uma direção “aleatória” (não alinhada com quaisquer eixos 

do cristal, como se a amostra fosse amorfa). Isso está ilustrado na figura 3.8, para íons 
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de He incidindo sobre uma amostra de Si em duas geometrias, uma canalizada (linha 

cheia) e outra aleatória (linha tracejada). 

Outra particularidade do espectro canalizado é a presença de um pico de superfície, 

que caracteriza a canalização axial. A presença desse pico é devida ao 

retroespalhamento do feixe pelas primeiras camadas atômicas (de 5 a 10), onde o fluxo 

de partículas do feixe ainda é uniforme. 

A diminuição do número de contagens no espectro canalizado ocorre devido ao 

efeito de focalização do feixe dentro do canal (“flux peaking”), o qual faz com que a 

probabilidade de uma colisão de retroespalhamento seja fortemente reduzida. A razão 

c

a

H
H

χ =  entre as alturas do espectro canalizado e do espectro aleatório na região 

próxima à superfície é chamada de razão mínima de contagens ou minχ . Para íons de 

He canalizados ao longo dos eixos de um cristal de Si, por exemplo, os valores de minχ  

vão de 2 a 4 x 10-2 . Além da superfície, minχ  cresce com o aumento da profundidade de 

retroespalhamento, uma vez que, à medida que o feixe penetra no cristal, partículas 

canalizadas vão sendo progressivamente desviadas do interior do canal (decanalização). 

 

 
Figura 3.8 – Comparação dos espectros de RBS obtidos em direção aleatória (não 

alinhada) e direção canalizada, ilustrando a diminuição do número de contagens para 

o segundo caso (linha inferior). Uma janela de energia é mostrada logo após o pico de 

superfície [46]. 
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Além da razão mínima de contagens, a canalização também pode ser caracterizada 

pelo semi-ângulo 1 2Ψ , que corresponde à meia largura a meia altura (HWHM - Half  

Width Half  Maximum) do valor da razão χ como função do ângulo de inclinação do 

feixe Ψ com relação à direção de canalização. Um exemplo da determinação de 1 2Ψ  é 

mostrado, na figura 3.9, para íons de He canalizados ao longo da direção axial <100> do 

Si. 1 2Ψ  está relacionado ao ângulo crítico de canalização introduzido no capítulo 1, 

sendo, portanto, inversamente proporcional à raiz quadrada da energia do feixe. Além 

disso, 1 2Ψ  depende do canal em questão, uma vez que o ângulo crítico varia com 

1 2d −∼ , sendo d o espaçamento interatômico ao longo da direção de canalização. Para 

íons de He com energias da ordem de MeVs canalizados em Si, 1 2Ψ  é da ordem de 1º . 

 

 
Figura 3.9 – Razão χ como função do ângulo de inclinação Ψ do feixe em relação ao 

eixo de canalização e determinação do semi-ângulo 1 2Ψ  . 
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3.4.1 Arranjo experimental 
 

O arranjo experimental em uma medida de canalização é muito semelhante ao 

arranjo utilizado num experimento comum de RBS. A diferença é que a amostra precisa 

ser colocada sobre um goniômetro para que se possa alinhar os eixos cristalográficos da 

mesma com a direção de incidência do feixe de íons. 

Um bom conhecimento da estrutura cristalina da amostra é essencial para que se 

proceda o alinhamento de seus eixos com a direção de incidência do feixe corretamente. 

O cristal de Si, que configura o tipo de amostra usada neste trabalho, é uma rede FCC 

com parâmetro de rede d = 5,43 Å e com uma base formada por dois átomos de Si com 

deslocamentos ( )1 0,0,0
4
dd =

JG
 e ( )2 1,1,1

4
dd =

JG
 em relação aos pontos da rede. Na figura 

3.10, a seguir, é apresentada uma célula cúbica da rede do Si. Já na figura 3.11, estão 

representadas as disposições dos planos atômicos observados quando se vê o modelo da 

figura 3.10 ao longo das três direções axiais principais do Si. O conhecimento desses 

planos é de grande utilidade no procedimento de canalização. 

 

 
Figura 3.10 – Representação de uma célula cúbica do Si. Cada aresta do cubo tem 

5,43 Å de comprimento. 
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Figura 3.11 – Esquema da orientação dos planos atômicos em torno dos três eixos 

principais do Si: (a) eixo <100>, (b) eixo <111>, (c) eixo <110> . 

 

O procedimento de canalização empregado durante este trabalho de tese será 

descrito em detalhes no capítulo 5. 



CAPÍTULO 4 
 

 

TEORIAS MAIS RECENTES PARA A PERDA DE 

ENERGIA ELETRÔNICA 
 

 

4.1 – Introdução 
 

Como foi apresentado nos capítulos 1 e 2, as teorias de Bohr, Bethe e Bloch [4, 6, 9] 

foram a base fundamental sobre a qual um grande corpo de trabalhos teóricos e 

experimentais cresceu, desde os primórdios do estudo da perda de energia até os dias de 

hoje. Os modelos oriundos dessa base fundamental atingiram um grau de 

desenvolvimento bastante significativo, sendo empregados em simulações 

computacionais para representar os processos de interação entre íons e matéria, por 

exemplo.  

Entretanto, muitos desses trabalhos estão sujeitos a limitações de aplicação 

(intervalo de velocidades, de parâmetros de impacto,...) e lançam mão de aproximações 

e correções (como as apresentadas no capítulo 2) cuja validade e/ou os detalhes 

específicos ainda não são bem definidos. Isso continua motivando a busca por novas 

abordagens, sejam elas também baseadas nas obras de Bohr, Bethe e Bloch ou não. A 

teoria binária da perda de energia eletrônica desenvolvida por Peter Sigmund e Andreas 

Schinner, por exemplo, pode ser considerada uma extensão da abordagem clássica de 

Bohr ao problema da perda de energia, sendo supostamente aplicável além dos limites 

da teoria de Bohr. Já a aproximação de convolução unitária (UCA – Unitary 

Convolution Approximation), desenvolvida por Gregor Schiwietz e Pedro L. Grande, é 

uma realização da fórmula de Bloch em termos do parâmetro de impacto. E a 

abordagem não-linear de Néstor Arista e Agustín Lifschitz lança mão do modelo de gás 

de elétrons para o alvo, porém não recorre à amplamente utilizada teoria de perturbação. 
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Essas três teorias que surgiram nos últimos anos trouxeram novas interpretações 

para o problema da perda de energia de íons na matéria e permitiram uma reanálise do 

grande conjunto de resultados experimentais existente sobre o assunto. Neste capítulo, 

as principais características de cada teoria serão apresentadas, bem como exemplos de 

comparação com resultados experimentais e de outras teorias. 

 

4.2 – Teoria binária para a perda de energia eletrônica 
 

A teoria binária para a perda de energia eletrônica foi publicada por Peter Sigmund e 

Andreas Schinner, no ano 2000, em três artigos principais [38, 157, 158], sendo 

revisada em 2002 [40]. Ela se baseia na teoria de Bohr, empregando conceitos clássicos 

e evitando uma abordagem quântica e o emprego da teoria de perturbação. Os autores a 

apresentam como uma extensão da teoria de Bohr, onde são incorporados os efeitos de 

blindagem, correções de camadas, as chamadas correções de alta ordem em Z1, 

correções quânticas e relativísticas para altas velocidades e a excitação e ionização do 

projétil. 

O modelo se caracteriza essencialmente por: 

• combinar a blindagem estática do projétil pelos elétrons ligados a ele 

com a blindagem dinâmica caracterizada pelo raio adiabático de Bohr; 

• incluir não-perturbativamente o efeito Barkas; 

• representar as características do alvo primariamente por espectros de 

forças de oscilador, obtidos de propriedades ópticas e fatores de 

espalhamento de raios-x, de acordo com o conceito original de Bohr [4] e 

com a teoria de Bethe [6]. 

 

E a essas características ainda se adicionaram: 

• correções de camadas, dando conta do movimento intrínseco dos elétrons 

[158, 159]; 

• correção de Bloch “inversa” [160], estendendo a região de validade até o 

regime quântico [158, 161]; 

• correção relativística quando 22
1 cv  se torna apreciável; 
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• excitação e ionização do projétil a baixas velocidades [158]. 

 

Os autores ainda ressaltam que a teoria não recorre a médias sobre um gás de 

elétrons inomogêneo, aproximação geralmente chamada “de densidade local” ou “de 

plasma local” [22], e que o emprego do postulado da carga efetiva [138] é evitado. 

 

4.2.1 – Modelo físico 
 

O modelo físico empregado pela teoria é muito semelhante ao de Bohr, como foi 

mencionado anteriormente. Porém, no modelo da teoria binária os elétrons são 

considerados como estando livres, e não ligados harmonicamente aos átomos, como 

considerou Bohr. Entretanto, os potenciais de interação entre o íon e os elétrons 

considerados nas duas teorias são diferentes. Enquanto Bohr considerou o potencial 

como sendo puramente coulombiano, Sigmund adicionou um termo exponencial ao 

potencial de Bohr, o qual emula o efeito de ligação dos elétrons aos átomos do alvo, 

chamando o potencial tipo Yukawa resultante de potencial efetivo. Dessa forma, a 

teoria binária consegue reproduzir exatamente os resultados da teoria de Bohr, 

permitindo (ao contrário do que ocorre na teoria de Bohr) levar em conta a blindagem 

estática do projétil e o movimento intrínseco (orbital) dos elétrons do alvo. Além disso, 

uma distinção formal entre colisões próximas e distantes não é empregada, e o uso de 

teoria de perturbação é evitado. O número de elétrons por átomo do alvo e suas 

respectivas freqüências de ligação precisam ser especificados como “input” numérico. 

O potencial efetivo considerado na teoria binária é dado por: 

( )
2

1 expeff
ad

Z e rV r
r a

 
= − − 

 
,       (4.1) 

onde aad é o raio adiabático de Bohr: 

1
ad

va =
ω

,         (4.2) 

sendo v1 a velocidade do projétil e ω a freqüência de ressonância de um elétron ligado 

harmonicamente. 
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Para avaliar colisões distantes, a teoria de Bohr usa a aproximação de momentum da 

teoria clássica de espalhamento, chegando a (empregando a aproximação de pequenos 

ângulos): 

( )
2

1
1 12

1 1

2, Z e bP b v K
v v⊥

 ω ω
=  

 
,       (4.3) 

para o momentum transferido ao elétron na direção normal ao feixe, e a: 

( )
2

1
1 02

1 1

2, Z e bP b v K
v v

 ω ω
=  

 
,       (4.4) 

para o momentum transferido na direção paralela ao feixe. 

Na figura 4.1, é mostrado um esboço da trajetória de um elétron que sofre uma 

colisão distante no modelo de Bohr. Em vista das diferentes funções de Bessel entrando 

em ( )1,P b v⊥  e ( )1,P b v , a órbita assintótica é elíptica. Os raios dessa órbita são dados 

por: 
2

1
12

1 1

2

e

Z e br K
m v v⊥

 ω
=  

 
    e    

2
1

02
1 1

2

e

Z e br K
m v v

 ω
=  

 
,          (4.5) 

respectivamente. Mas, uma vez que o potencial é harmônico e a órbita é elíptica, pode-

se alternativamente expressar o termo ( )1,T b v , que é a energia transferida na direção 

paralela ao feixe, como uma energia potencial, dada por: 

( ) 22
0 1

1 ,
2pot eT m r b v= ω    ,        (4.6) 

a uma distância: 

( )
2

1
0 1 02

1 1

2,
e

Z e br b v K
m v v

 ω
=  

 
        (4.7) 

da origem. Dessa forma, pode-se dizer que o elétron recebeu um momentum angular 

dado por: 

( ) ( ) ( )
2 4
1

1 0 1 1 0 14
1 1 1

4, , ,
e

Z e b bL b v r b v P b v K K
m v v v⊥

   ω ω ω
= = −    

   
.    (4.8) 
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Figura 4.1 – Órbita elíptica de um elétron do alvo excitado segundo o modelo de Bohr. 

 

 
Figura 4.2 – Órbita de um elétron do alvo excitado segundo a teoria binária. 

 

Já para o caso de uma colisão distante segundo a teoria binária, a situação é 

mostrada na figura 4.2. Nesse caso, o momentum angular transferido ao elétron é dado 

por: 

( ) ( ) ( )1
1 1 1

,
, 2 , sen

2e eff

b v
L b v m r b v v

θ
= ,      (4.9) 

onde o parâmetro assintótico reff(b,v1) precisa ser encontrado através da localização da 

trajetória do elétron no sistema de referência do laboratório. Sigmund mostra [38] que, 

no limite de pequenos ângulos, o valor do parâmetro assintótico é: 

( )
2

1
1 02

1 1

2,eff
e

Z e br b v K
m v v

 ω
=  

 
,       (4.10) 
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o qual coincide com o valor de r0 em (4.7). Segundo ele, isso mostra que o 

espalhamento clássico, em pequenos ângulos, pelo potencial coulombiano blindado da 

teoria binária, reproduz os resultados da teoria de Bohr. No entanto, ainda há uma 

diferença entre os momenta angulares transferidos nas duas teorias, sendo que falta um 

termo que contenha a função de Bessel K1 no resultado binário. 

A fim de compensar essa diferença, Sigmund toma a energia total transferida ao 

elétron no modelo de Bohr como sendo: 

( )
2 2 2

0
1,

2 2
e

e

P m rT b v
m
⊥ ω

= + ,       (4.11) 

ou seja, a soma de um termo cinético mais um termo potencial. 

Dessa forma, ele argumenta que um termo potencial deve ser adicionado ao termo 

cinético na teoria binária, para chegar-se à energia total transferida ao elétron. Esse 

termo, introduzido ad hoc com a finalidade de ser análogo ao de Bohr, é dado por: 

( ) 2 2
0 1

1,
2 e effW b v m r= ω .       (4.12) 

Entretanto, a teoria binária não faz distinção entre colisões próximas e distantes. 

Portanto, o termo potencial em (4.12) deve ser modificado, uma vez que ele representa 

apenas colisões distantes. Para colisões próximas, a aproximação de momentum 

empregada por Bohr (equivalente à aproximação de dipolo) se torna imprecisa. Ao 

mesmo tempo, os efeitos de força de oscilador no modelo de Bohr e do raio de 

blindagem na teoria binária se tornam menos pronunciados, fundindo-se na lei de 

Rutherford para pequenos parâmetros de impacto. Enquanto transferência de energia 

potencial desaparece para b = 0, uma vez que reff(0,v1) = 0, esse mesmo parâmetro 

assintótico pode se tornar grande para parâmetros de impacto intermediários, de forma 

que a transferência de energia potencial W0 acaba excedendo a energia de ionização. 

Para evitar esse comportamento não-físico, Sigmund restringiu a região de validade do 

termo potencial através do “ansatz”: 

( ) ( )1 0 1

1 1 1
, ,W b v W b v U

= + ,       (4.13) 

onde U representa a energia de ionização. Assim, a energia total transferida a um elétron 

de acordo com a teoria binária é dada por: 
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fornecendo uma função de perda de energia suave para todos parâmetros de impacto e 

velocidades, reproduzindo os resultados de Bohr para colisões distantes e se 

aproximando do espalhamento coulombiano livre de uma forma fisicamente razoável. 

Em termos de cálculo, na teoria binária se avalia numericamente integrais clássicas 

de espalhamento para o potencial da equação (4.1) (modificado para conter o efeito de 

blindagem, como será apresentado adiante) em parâmetros de impacto arbitrários. Isso 

preserva o limite perturbacional, e, fora desse limite, transferências de energia cinética e 

potencial são determinadas com base no ângulo de espalhamento no referencial do 

centro de massa e em reff determinado não-perturbativamente. 

Na teoria de Bohr, a cada elétron do alvo é associada uma freqüência de ressonância 

ωj. Já na teoria binária, emprega-se um espectro de freqüências arbitrário, caracterizado 

por Z2fj elétrons com freqüências de ressonância ωj. Na prática, os índices j denotam as 

camadas ou subcamadas principais do átomo alvo, porém Z2fj geralmente não é um 

número inteiro. Pode-se então determinar a seção de choque de freamento Sj por elétron 

do alvo, na j-ésima camada ou subcamada, pela integração: 

( )
0

2j jS T b bdb
∞

= π∫ ,       (4.15) 

e a seção de choque de freamento S por átomo do alvo é então encontrada por: 

2 j j
j

S Z f S= ∑ ,        (4.16) 

onde as variáveis fj são as forças de oscilador de dipolo, normalizadas de acordo com 

1j
j

f =∑ .         

 

4.2.2 – Blindagem do projétil 
 

A blindagem estática do projétil é caracterizada na teoria binária pela modificação 

do potencial da equação (4.1), de forma que o potencial de interação passe a ser [93]: 

( ) ( ) ( )

( ) ( )

12 2
1 1 1

12 2
1 1

,
, 2 sen ,    para <

2
,

, 2 sen               para 
2

b v
T b v mv W b v W U

b v
T b v mv U W U

θ
= +

θ
= + >

 , (4.14) 
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( ) ( ) 22
1 11 exp

sc

Z q eq e rV r
r r a

−  
= − − − 

 
,      (4.17) 

onde q1 é a carga do projétil, (Z1 – q1) é o número de elétrons que ele carrega ligados a 

si e asc é o raio de blindagem. Tal função foi proposta originariamente na referência 

[51], para descrever o freamento de íons parcialmente blindados na aproximação de 

Born. 

O raio de blindagem, dependente da carga do íon, é tomado como: 

1

1

1
x

sc TF
qa a
Z

 
= − 

 
,        (4.18) 

onde 1 3
0 10,8853TFa a Z=  é o raio de blindagem de Thomas-Fermi para um átomo do 

projétil neutro e x é um coeficiente numérico na maioria das vezes tomado como igual a 

1. Esse raio de blindagem se baseia no modelo de Thomas-Fermi-Amaldi para íons 

positivos, sendo diferente do adotado na referência [51]. 

O efeito combinado da ligação harmônica com a blindagem estática é emulado na 

teoria binária pelo potencial efetivo: 

( ) ( ) 22
1 11 exp expeff

ad

Z q eq e r rV r
r a r a

−   = − − − −   
  

,    (4.19) 

onde: 

2 2 2

1 1 1

ad sca a a
= + .        (4.20) 

Argumentos intuitivos a favor desse “ansatz” foram apresentados em [162], e em 

[38] foi demonstrado que a teoria de espalhamento binário aplicada à equação (4.19) 

reproduz rigorosamente o comportamento para colisões distantes previsto pela teoria de 

Bohr, permitindo uma blindagem do projétil dada pela equação (4.17). 

 

4.2.3 – Correções de camadas 
 

As correções de camadas, como apresentado no capítulo 2, podem ser entendidas 

como correções que dão conta do movimento intrínseco dos elétrons no alvo. Uma 

avaliação das correções de camadas dentro do modelo de Bohr foi apresentada por 

Sigmund na referência [159]. Lá foi demonstrado que essa correção é fortemente 
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dominada por contribuições de colisões próximas. Na teoria binária, para elétrons do 

alvo estacionários, o problema do freamento eletrônico foi reduzido ao espalhamento 

binário, o qual pode ser visto a partir de um sistema de referência se movendo com o 

elétron do alvo. Portanto, incorporar o movimento intrínseco dos elétrons do alvo pode 

ser considerado equivalente a incorporar um alargamento Doppler, e meramente 

envolver uma transformação de coordenadas apropriada. Tal transformação, válida para 

todas as velocidades não-relativísticas, foi calculada em [163], sendo dada por: 

( )
( ) ( )1 1

11 0
11

e
ej j

e
j

v v v
S v S v v

v v v

⋅ −
= −

−
,      (4.21) 

onde 0 jS  é a seção de choque de freamento para um elétron do alvo estacionário, ...
j
 

indica uma média sobre as velocidades ve dos elétrons na j-ésima camada ou subcamada 

e 1v  e ev  são os vetores velocidade do projétil e do elétron, respectivamente. 

 

4.2.4 – Correção quântica 
 

Uma transição não-abrupta para o regime quântico é fornecida pela fórmula de 

Bloch, previamente apresentada na equação (2.2) do capítulo 2. Ela pode ser 

rearranjada, assumindo a forma: 
32 4 2 2
11 2 1 1

2 2
1 1 1 1

4 2ln ln 1e
j

e j

Cm vZ Z e Z e Z eS i
m v Z e v v

  π
= + − ℜψ +  ω   

,      (4.22) 

onde o primeiro termo entre colchetes representa o logaritmo de Bohr com C = 1,1229 

(constante de Euler) e os dois últimos termos representam a correção de Bloch “inversa” 

[160, 161], a qual, quando combinada às predições da teoria binária, estende a validade 

dessa última até o regime de Bethe para o poder de freamento. 

A correção de Bloch “inversa” foi empregada com sucesso para calcular poderes de 

freamento fora do regime clássico [161, 164], mas problemas aparecem para 

velocidades do projétil mais baixas, onde essa correção deveria ser insignificante. Ainda 

que a seção de choque de freamento proveniente da teoria binária seja positiva, e a 

correção de Bloch “inversa” seja finita, se aproximando de zero quando 1 0v → , a soma 

de ambas se torna negativa para um certo valor de velocidade não-nulo. Esse problema 
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está relacionado ao fato de o logaritmo de Bethe se tornar negativo para baixas 

velocidades do projétil. 

A fim de contornar o problema, uma correção “inversa” alternativa foi 

desenvolvida, com base na aproximação de Lindhard e Sørensen para a fórmula de 

Bloch [165]. Essa correção é dada por: 

( )

22 4
11 2

2 2
1

1 0 1

24 ln 1
1

e j
j

e

m vZ Z eS
m v B e Z v vγ

 
ωπ  = + 

 + 

,         (4.23) 

onde γ = 0,5771 e B = 0,88. 

É importante notar que essa última equação não é adequada para o cálculo de seções 

de choque de freamento, sendo sua única função calcular a correção de Bloch “inversa” 

no regime de baixas velocidades, que é pequena. 

 

4.2.5 – Excitação e ionização do projétil 
 

Em termos gerais, a excitação e ionização do projétil podem ser tratadas invertendo-

se os papéis do alvo e do projétil [93], mas isso gera algumas questões e problemas. 

Primeiro, os átomos projéteis carregam uma carga, e não necessariamente estão em seus 

estados fundamentais. Ambas as características afetam o espectro de excitação. Duas 

tentativas de estimar a incerteza associada a esse efeito foram feitas: 

• em uma, o número de elétrons em cada camada é reduzido por um fator 

comum q1/Z1; 

• na outra, os estados do projétil são preenchidos a partir dos níveis mais 

baixos. 

Em ambos os casos, desvios nas freqüências de excitação foram ignorados. Isso 

tende a superestimar o poder de freamento obtido. A segunda alternativa levou a 

poderes de freamento menores que os obtidos a partir da primeira, devido a um peso 

maior das freqüências de oscilação mais altas. Em geral, a primeira abordagem é usada 

nos cálculos da teoria binária, de forma que se pode considerar que seus resultados para 

a contribuição devida à excitação e ionização do projétil sejam como limites superiores 

para um dado estado de carga. 
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A excitação do projétil é calculada através da “fórmula mágica” de Lindhard [24] 

para o espalhamento clássico por um potencial coulombiano blindado, aplicada ao 

potencial efetivo (4.19) para q1 = 0. Como na obtenção dessa fórmula não é feita 

nenhuma distinção entre interações repulsivas e atrativas, o efeito Barkas não entra no 

tratamento da excitação do projétil da teoria binária. Sigmund justifica, entretanto, que: 

• a excitação do projétil é uma contribuição de pequena importância na 

maior parte da região de interesse; 

• o efeito Barkas é bem menos pronunciado na teoria não-perturbativa [38] 

do que na teoria perturbativa [162]; 

• os erros cometidos ao ignorar a influência do efeito Barkas e adotar a 

primeira alternativa para estimar o estado de carga do projétil vão em 

direções opostas, de forma que devem se compensar até certo grau. 

 

4.2.6 – Efeito Barkas 
 

De acordo com Sigmund, uma estimativa do efeito Barkas é inerente à teoria 

binária. Essa estimativa é considerada como tendo boa precisão, com base em 

comparações com as predições de Bohr [38] para colisões distantes e com dados 

experimentais para poderes de freamento de antiprótons [161]. 

Para uma carga puntual penetrando em um alvo, o efeito Barkas pode ser visto tanto 

como um desvio em Z1 da teoria de perturbação de primeira ordem [112] ou como um 

desvio do espalhamento coulombiano livre governado pela freqüência de ligação ω 

[106]. Enquanto a primeira abordagem se restringe a predições baseadas na contribuição 

de colisões distantes, tal restrição não aparece na segunda abordagem, como 

apresentado no capítulo 2. O emprego da teoria binária concorda com a segunda 

abordagem, porém não é possível isolar essa contribuição no cálculo. Entretanto, ela 

pode ser obtida através da diferença entre o cálculo para os poderes de freamento de um 

íon positivo e seu respectivo anti-íon, considerando-se apenas a região onde não há 

elétrons ligados ao projétil positivo. 

A teoria binária ainda apresenta uma correção relativística, a qual não será 

comentada por estar fora da região de interesse deste trabalho de tese. 
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4.2.7 – Exemplos de resultados obtidos com a teoria binária 
 

Sigmund alega que a teoria binária tem sido empregada com considerável sucesso 

para quantificar o poder de freamento de íons com 11 18Z≤ ≤ , e também antiprótons 

( 1 1Z = − ), com energias variando em até seis ordens de grandeza, de 1 keV/uma a 1 

GeV/uma, para alvos de diversos materiais [39, 40, 161]. 

Nas figuras 4.3 e 4.4, são mostrados resultados experimentais [133] e os cálculos da 

teoria binária [161] para o poder de freamento de antiprótons em Si e Au, 

respectivamente. Enquanto um ótimo acordo é observado para o caso do Si, onde a 

escolha do número de subcamadas eletrônicas nas quais o alvo será divido (para ser 

representado por conjuntos de forças de oscilador e freqüências de oscilação 

correspondentes) não afeta muito os resultados, para o caso do Au o acordo com os 

dados experimentais não é bom para a maioria das energias medidas e a escolha do 

número de subcamadas eletrônicas modifica substancialmente os resultados. 

Já para o caso de íons positivos, as figuras 4.5 e 4.6 ilustram os resultados da teoria 

binária frente aos resultados obtidos experimentalmente. Na figura 4.5, são mostrados 

os resultados para o poder de freamento de íons de O (Z1 = 8) penetrando num alvo de 

Si amorfo, enquanto que na figura 4.6 são mostrados os resultados para o poder de 

freamento de íons de B (Z1 = 5) penetrando num alvo de Si amorfo. O acordo com os 

dados experimentais em geral parece bom, exceto por diferenças nas regiões de energia 

um pouco abaixo e um pouco acima do máximo do poder de freamento. 

Por fim, é interessante mostrar os resultados calculados por Sigmund, com base na 

teoria binária, para o efeito Barkas [166]. Como foi mencionado, para se isolar essa 

contribuição  no esquema da teoria binária é necessário comparar o poder de freamento 

de um íon e seu respectivo “anti-íon” no mesmo intervalo de velocidades. Isso foi feito 

para vários íons e alvos, sendo mostrados na figura 4.7 os resultados para íons de H, Li 

e Ar, totalmente desprovidos de elétrons ligados, e seus respectivos “anti-íons”, 

incidindo em um alvo de Si. 
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Figura 4.3 – Poder de freamento de antiprótons em Si. Os símbolos são os resultados 

experimentais apresentados na referência [131] e as curvas cheia e tracejada são os 

cálculos da teoria binária, onde o alvo foi representado por cinco e três subcamadas 

(cinco e três conjuntos de forças de oscilador e freqüências de oscilação), 

respectivamente [161]. 

 

 
Figura 4.4 – Poder de freamento de antiprótons em Au. Os símbolos são os resultados 

experimentais apresentados na referência [131]; as curvas cheia e traço-ponto são os 

cálculos da teoria binária, onde o alvo foi representado por sete e seis subcamadas 

(sete e seis conjuntos de forças de oscilador e freqüências de oscilação), 

respectivamente [161]. A curva pontilhada representa os cálculos do modelo de 

oscilador harmônico quântico, conforme detalhado na referência [131]. 
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Figura 4.5 – Poder de freamento de íons de O em alvos de Si amorfo. Os símbolos 

representam várias medidas experimentais reunidas em uma versão antiga do banco de 

dados da referência [167], e a curva cheia representa os cálculos da teoria binária 

[40]. 

 

 
Figura 4.6 – Poder de freamento de íons de B em alvos de Si amorfo. Os símbolos 

representam várias medidas experimentais reunidas em uma versão antiga do banco de 

dados da referência [167], e as curvas tracejada e cheia representam os cálculos da 

teoria binária, onde o alvo foi representado por cinco e três subcamadas (cinco e três 

conjuntos de forças de oscilador e freqüências de oscilação), respectivamente [40].  
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Na figura 4.7, os resultados para o número de freamento L são representados em 

função do parâmetro adimensional de Bohr, 
3
1
2

1

em v
Z e

ξ =
ω

.  As curvas denominadas 

“ratio” representam a chamada “razão Barkas” L+/L–  entre o número de freamento para 

o íon L+ e o número de freamento para o respectivo “anti-íon”, L– , dando uma idéia da 

magnitude e do comportamento do efeito Barkas. 

Dentre as conclusões tiradas do trabalho, Sigmund alega que as suas “razões 

Barkas” são uma função unicamente da variável de Bohr ξ, sendo insensitivas à 

variação de Z1, como pode ser observado na figura 4.7. Ele ainda argumenta que, para 

casos em que os projéteis positivos carreguem elétrons, o efeito Barkas deverá diminuir, 

uma vez que L+ diminuirá. 

 

 
Figura 4.7 – Números de freamento L+ e L– e razões L+/L– para íons e “anti-íons” de 

H, Li e Ar incidindo em um alvo de Si. Na legenda, Ar, Li e H denotam os íons Ar18+, 

Li3+ e H+, enquanto Ar –, Li –, e H – representam Ar18–, Li3– e H – [166]. 
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4.3 – Abordagem não-linear “TCS-EFSR” para a perda de energia 

em um gás de elétrons 
 

De 1998 a 2002, Agustín Lifschitz e Néstor Arista trabalharam no desenvolvimento 

de uma abordagem não-linear e autoconsistente para o cálculo da perda de energia de 

íons sobre uma ampla faixa de velocidades [36, 37, 168, 169]. O seu modelo é baseado 

na abordagem da seção de choque de transporte (TCS – Transport Cross Section) e 

numa extensão da regra da soma de Friedel para o caso de íons com velocidades finitas 

(EFSR – Extended Friedel Sum Rule). A seção de choque de transporte é calculada por 

integrações numéricas da equação radial de Schrödinger, sendo o potencial do íon 

representado por uma extensão do potencial de Molière para o caso de íons não-

estáticos. O meio é representado como um gás de elétrons uniforme com densidade n, 

velocidade de Fermi vF e raio de Wigner-Seitz rs, sendo 1 31,919 0,621s Fr v n−= =  (em 

unidades atômicas). Portanto, a teoria é aplicável ao cálculo da perda de energia de íons 

em metais ou à contribuição dos elétrons de valência para a perda de energia em outros 

tipos de materiais (situações onde a representação do gás de elétrons é válida), não 

dando conta da contribuição dos elétrons internos. Mas essa contribuição pode ser 

calculada por outros modelos e somada ao resultado da presente teoria, fornecendo 

resultados satisfatórios, como será mostrado adiante. 

Uma diferença essencial entre essa teoria e as teorias de Bohr, Bethe e Bloch é o 

tratamento dado à questão de blindagem-espalhamento, a qual, no cálculo não-linear, é 

tratada de forma autoconsistente através da introdução de um potencial de espalhamento 

paramétrico que é autoconsistentemente ajustado por uma condição geral de blindagem 

fornecida pela regra da soma de Friedel estendida. 

A teoria foi inicialmente desenvolvida para dar conta da perda de energia na região 

de baixas velocidades (v1<v0), onde as teorias de Bohr, Bethe e Bloch não conseguem 

dar conta de efeitos como a oscilação em Z1 da perda de energia [170] e outros efeitos 

não-lineares. Porém, o desenvolvimento da regra da soma de Friedel estendida [36] 

permitiu aplicar o modelo para vários íons numa ampla faixa de velocidades. 
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4.3.1 – A abordagem da seção de choque de transporte 
 

O estudo do espalhamento de elétrons do alvo no campo de um íon incidente pode 

ser feito através da seção de choque de transporte (TCS), definida como: 

( )1 costr dσ ≡ − θ σ∫ .        (4.24) 

Essa quantidade pode ser calculada tanto por métodos clássicos como quânticos. Na 

abordagem clássica, é necessário resolver a relação de espalhamento ( )bθ = θ , onde θ  

é o ângulo de espalhamento e b o parâmetro de impacto, de forma que a equação (4.24), 

com 2d bdbσ = π , possa ser integrada se ( )bθ  for conhecido. 

Já na formulação quântica, a seção de choque de transporte para o espalhamento de 

elétrons com velocidades relativas vr e vetores de onda rk mv=  (em relação ao centro 

espalhador) é dada por: 

( ) ( ) ( ) ( )2
12

0

4 1 sentr l l
l

k l k k
k

∞

+
=

π
σ = + δ − δ  ∑ ,     (4.25) 

onde δl(k) denota o deslocamento de fase correspondente ao espalhamento de 

componentes de onda com momentum angular l = 0, 1, ... . Esse cálculo é o empregado 

na presente teoria. 

 

4.3.2 – A regra da soma de Friedel estendida 
 

A generalização da regra da soma de Friedel para velocidades finitas (diferentes de 

zero) foi desenvolvida na referência [36]. Ela se baseia na propriedade geral de que a 

blindagem de uma impureza num gás de elétrons livres é completa, e no fato de isso ser 

aplicável para um íon em movimento assim como para um íon estático. A escala de 

distâncias necessária para blindar o campo externo, entretanto,  varia com a velocidade, 

sendo diferente para íons estáticos e íons com diferentes velocidades. 

No caso de uma impureza (um íon estático), a regra da soma de Friedel geral tem 

a forma: 

( ) ( ) ( ) 1
0

2 2 1 0l F l e
l

l v Z N
∞

=

+ δ − δ = −  π ∑ ,      (4.26) 
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onde Ne é o número de elétrons ligados ao íon e 1 eq Z N= −  é a sua carga, que deve ser 

compensada pela nuvem de blindagem. A carga de blindagem é um resultado da 

distorção nas funções de onda dos elétrons espalhados, de forma que cada termo nessa 

soma representa a contribuição da componente de onda l dos elétrons espalhados para o 

acúmulo da carga de blindagem ao redor da impureza. 

A regra da soma de Friedel estendida pode ser escrita de forma similar: 

( ) ( )1 1
0

2 2 1 ,l F e
l

l G v v Z N
∞

=

+ = −
π ∑ ,      (4.27) 

onde as funções Gl(v1,vF) levam em conta a contribuição de cada componente de onda l 

à carga da blindagem, e podem ser expressas como integrais sobre uma esfera de Fermi 

deslocada (DFS – Displaced Fermi Sphere) da contribuição ao deslocamento de fase 

correspondente, como abaixo: 

( ) ( ) ( ) ( )max

min
1 1

1, ,
4

kl l
l F k

DFS

d k d k
G v v d dk g k v dk

dk dk
δ δ   

= Ω =   π    
∫ ∫ ,   (4.28) 

onde { }min 1max 0, Fk v v= −  e max 1 Fk v v= + . A função ( )1,g k v  leva em conta a parte 

angular da integração sobre a DFS, sendo que sua forma para os casos v1 < vF e v1 > vF 

pode ser encontrada na referência [36]. O deslocamento de fase assintótico da função de 

onda do elétron devido ao processo de espalhamento, δl(k), é uma função do vetor de 

onda k, correspondendo ao movimento relativo do elétron ( e rk m v= , onde 

1r ev v v= − ). O derivativo ( )ld k dkδ    dá a contribuição de cada componente de onda 

l para o acúmulo de carga de blindagem ao redor do íon intruso. Foi mostrado que, a 

partir dessas expressões, é possível recuperar a regra da soma de Friedel geral no limite 

de baixas velocidades (v1 < vF) e uma forma perturbativa da regra para altas velocidades 

[36]. Isso reforça a validade dessa abordagem. Como no modelo são usadas unidades 

atômicas, as variáveis k e vr podem ser usadas indistintamente. 

 A fim de se obter a autoconsistência, o potencial de blindagem é modelado por uma 

expressão analítica contendo poucos parâmetros. No desenvolvimento da teoria, foram 

testadas duas formas alternativas de potenciais de blindagem: um potencial tipo Yukawa 

(com apenas um parâmetro de blindagem α) e um potencial Hidrogenóide (com dois 

parâmetros, α e β). Para cada um, a condição de autoconsistência, dada pela equação 
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(4.27), foi alcançada pela variação dos parâmetros de blindagem. Esse processo tem que 

ser repetido para cada velocidade de interesse do íon, de forma que os parâmetros de 

blindagem (e o potencial de espalhamento) se tornem uma função da velocidade v1 do 

íon. 

Finalmente, os valores dos deslocamentos de fase são utilizados para calcular a 

seção de choque de transporte σtr, da equação (4.25), que agora toma a forma: 

( ) ( ) ( ) ( )2
1 1 1 12

0

4, 1 sen , ,tr l l
l

k v l k v k v
k

∞

+
=

π
σ = + δ − δ  ∑ ,  (4.29) 

dependendo tanto da velocidade do íon v1 quanto da velocidade relativa entre o íon e o 

elétron, com rk v= . 

 

4.3.3 – Cálculo do poder de freamento 
 

Após a seção de choque de transporte ter sido calculada para uma ampla região de 

velocidades relativas vr, é possível calcular o poder de freamento S(v1) através da 

integração da mesma sobre a distribuição de velocidades do elétron em uma esfera de 

Fermi ( 0 e Fv v≤ ≤ ) e sobre toda região de velocidades relativas ( 1 1e r ev v v v v− ≤ ≤ + ). 

Essa integração pode ser realizada numa forma fechada, usando-se a expressão (em 

unidades atômicas) [36, 163]: 

( ) ( )1

1

2 2
4 1

1 12 2 20
1

1 , 1
4

F e

e

v v v e
e e r tr r rv v

r

v vS v v dv v v v dv
v v

+

−

 −
= σ + π  

∫ ∫ .   (4.30) 

 

4.3.4 – O potencial de espalhamento 
 

Uma vez que a teoria foi desenvolvida para regiões de energia onde os íons estão 

apenas parcialmente despidos de elétrons ligados, o potencial de espalhamento foi 

concebido como sendo composto de duas partes: um potencial devido ao cerne iônico 

Vion(r), que inclui a blindagem atômica devida aos elétrons ligados carregados pelo íon, 

e um potencial de blindagem externa Vs(r), que é produzido pelos elétrons de valência 

do alvo, a fim de neutralizar a carga líquida do íon. A suposição de simetria esférica do 
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potencial composto por essas duas contribuições é uma das características principais 

desse modelo, e pode ser considerada como representando a média esférica do potencial 

real. As funções de blindagem φion(r) e φs(r), correspondendo a cada um dos potenciais 

componentes, são introduzidas, de forma que o potencial de espalhamento total para a 

interação íon-elétron pode ser escrito como: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2

e
total ion s ion s

N e qeV r V r V r r r
r r

= + = − φ − φ .        (4.31) 

Uma diferença básica entre Vion(r) e Vs(r) é que, enquanto o primeiro permanece 

essencialmente “congelado” à proporção que v1 aumenta (apesar das possíveis 

mudanças devido à perda de elétrons), o segundo varia com a velocidade, uma vez que 

os elétrons se reajustam dinamicamente ao campo do íon penetrante. Essa propriedade 

está incluída na atual abordagem, uma vez que o potencial Vs(r) é ajustado para cada 

velocidade a fim de satisfazer a regra da soma de Friedel estendida. 

 

4.3.4.1 – Modelo do íon 

 

Durante o desenvolvimento da teoria, vários modelos para representar o potencial 

do íon foram testados, e um novo modelo foi proposto, o qual foi batizado de “potencial 

do íon de Molière” [169]. Devido à sua simplicidade e bons resultados em comparação 

com outros modelos (incluindo o modelo de Dedkov para íons [171] e os modelos de 

Molière e Thomas-Fermi para átomos neutros [172]), esse novo modelo foi tomado 

como o padrão para a maioria dos casos. Nele, a componente iônica Vion(r) é 

determinada pela “função do íon de Molière” φMi(r), ou seja, φion(r) = φMi(r), a qual, 

seguindo a forma original da função de Molière, é expressa como: 

( )
3

1
exp j

Mi j
j TF

r
r C A

a=

α 
φ = − 

 
∑ ,      (4.32) 

com 1 3
10,8853TFa Z=  e ( ) 1

1 2 3 1 eC A A A Z N−= + + = . 

 Outros potenciais também podem ser usados, como aconteceu durante os cálculos 

realizados neste trabalho de doutoramento. Ao invés do potencial do íon de Molière 

apresentado acima, foi empregado um potencial geral dado por uma soma de 

exponenciais, o qual será definido a seguir, na seção 4.4.3, equação (4.58).  
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4.3.4.2 – Potencial de blindagem 

 

No desenvolvimento da presente abordagem, o seguinte potencial de blindagem foi 

adotado: 

( ) ( )
2

s s
qeV r r
r

 
= − φ 

 
,        (4.33) 

e duas formas alternativas da função de blindagem φs(r) foram consideradas: 

(a) um potencial de Yukawa simples, ( ) ( )exps r rφ = −α , usando 

apenas um parâmetro α, e 

(b) um potencial hidrogenóide, ( ) ( ) ( )1 exps r r rφ = + β −α , 

contendo dois parâmetros, α e β. 

Na abordagem da regra da soma de Friedel estendida, o(s) valor(es) do(s) 

parâmetro(s) de blindagem é(são) ajustado(s) de forma autoconsistente para cada 

velocidade v1 do íon através da equação (4.27). 

Como os resultados obtidos com as funções de blindagem baseadas nos potenciais 

tipo Yukawa e tipo Hidrogenóide foram muito semelhantes, o potencial tipo Yukawa, 

possuindo apenas um parâmetro de blindagem, foi adotado como o potencial padrão a 

ser usado nos cálculos. 

 

4.3.5 – Exemplos de resultados obtidos com a abordagem TCS-

EFSR 
 

Arista alega que a sua abordagem não-linear “TCS-EFSR” (seção de choque de 

transporte – regra da soma de Friedel estendida) fornece bons resultados para o cálculo 

de poderes de freamento de íons tanto a baixas energias, onde a oscilação em Z1 é bem 

reproduzida, como a velocidades intermediárias e altas, onde um bom acordo com os 

modelos de Bohr, Bethe e Bloch é encontrado. 
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4.3.5.1 – Resultados para íons lentos 

 

Na figura 4.8, são mostrados os resultados para o poder de freamento, em alvos de 

C, de íons com números atômicos na faixa 11 40Z≤ ≤  e velocidade fixa v1 = 0,8 

unidades atômicas (u. a.). A linha cheia mostra os resultados dos cálculos não-lineares; 

os símbolos representam os resultados experimentais obtidos por vários autores [170, 

173-176]; a linha tracejada ilustra os cálculos da teoria (linear) do funcional de 

densidade (DFT – Density Functional Theory) [48] para a perda de energia em um gás 

de elétrons, consistindo dos elétrons de valência do C [177]; a linha pontilhada mostra 

os resultados de acordo com a teoria de Brandt-Kitagawa [51]. Essa última é baseada 

em teoria linear e inclui um modelo estatístico para a estrutura do íon, assim como para 

a carga média de equilíbrio, de forma que ela fornece uma representação média do 

poder de freamento, a qual não pode representar o comportamento oscilatório por ser 

baseada em suposições estatísticas. A DFT representa bem apenas a primeira parte das 

oscilações, mostrando ainda algum desvio em relação aos dados experimentais. O 

modelo TCS-EFSR dá uma boa descrição do comportamento para toda a região de Z1, 

mas ainda mostra alguns desvios para valores de Z1 entre 25 e 32. 

As oscilações em Z1 são uma clara evidência de efeitos quânticos, produzidos por 

fortes perturbações das ondas (elétrons) espalhadas. A física desse efeito oscilatório foi 

discutida em trabalhos anteriores a partir de dois pontos de vista relacionados entre si: a 

relação com as bem conhecidas ressonâncias Ramsauer-Townsend no espalhamento de 

elétrons a baixas velocidades [178] e a ocorrência de ressonâncias próximo à superfície 

de Fermi ( res Fv v≈ ) para certas impurezas (íons) em interior de metais [179]. 

Arista argumenta que a razão para a grande amplitude das oscilações com Z1 a 

baixas energias está no fato de a seção de choque de transporte ser determinada por 

somente alguns poucos deslocamentos de fase (l = 0,1,...,4). Se a energia (velocidade) é 

aumentada, mais e mais deslocamentos de fase são necessários, e então a amplitude das 

oscilações gradualmente desaparece [169]. 
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Figura 4.8 – Poder de freamento de alvos de C (com rs = 1,6) para íons lentos com 

velocidade de 0,8 u. a. (E = 16 keV/uma). A linha cheia é o resultado dos cálculos TCS-

EFSR para 1 ≤ Z1 ≤ 40 [169]; a linha tracejada mostra o resultado da DFT para 1 ≤ Z1 

≤ 40 (com rs = 1,5) [177]; a linha pontilhada mostra o resultado do modelo de Brandt-

Kitagawa [51]; os símbolos mostram os resultados experimentais obtidos por vários 

autores [170, 173-176]. 

 

4.3.5.2 – Resultados para íons velozes 

 

A fim de ilustrar os resultados para íons velozes, a figura 4.9 apresenta os cálculos 

para o poder de freamento e os resultados experimentais de vários íons em alvos de C. 

Arista ressalta que a questão do valor do estado de carga do íon no interior do alvo 

deve ser levada em conta com muito cuidado, uma vez que os valores do poder de 

freamento calculados dependem fortemente da carga do íon. Ele indica que seus 

resultados foram determinados assumindo-se condições de equilíbrio de carga 

(correspondentes às condições experimentais), e considerando-se uma carga média do 

íon q , cujo valor foi tomado como sendo igual ao valor de carga média empírico, 

medido após os íons emergirem do alvo ( exitq q≈ ). As razões e vantagens dessa 

abordagem foram apresentadas na seção 2.5, do capítulo 2. 
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Como os resultados da figura 4.9 incluem energias mais altas, onde a contribuição 

dos elétrons das camadas mais internas dos átomos do alvo para o poder de freamento 

aumenta, foi necessário incluir uma correção devida à excitação desses elétrons. 

Contribuições adicionais devidas à excitação ou ionização dos elétrons do projétil são 

consideradas menos relevantes [38, 40], tendo sido desconsideradas na presente análise. 

No caso do carbono, entretanto, a correção devida a elétrons internos é 

comparativamente pequena, envolvendo somente a contribuição dos elétrons da camada 

K, com energia de ligação EK ≈ 300 eV. Além do mais, como esse efeito só é 

importante para energias mais altas, sua estimativa foi feita usando-se uma aproximação 

de Bethe-Bloch simplificada. A curva cheia representa os cálculos para a contribuição 

dos elétrons de valência, feitos de acordo com o modelo TCS-EFSR não-linear. Já a 

curva tracejada representa a contribuição total, onde está somada a correção devida à 

contribuição dos elétrons da camada K ao resultado da linha cheia. Os símbolos 

representam dados experimentais obtidos por vários autores, que estão compilados na 

referência [167]. Pode-se ver que a teoria e os dados experimentais apresentam um 

acordo bastante bom, em geral, exceto por algumas discrepâncias, particularmente na 

região em torno do máximo da perda de energia para os íons mais pesados. 

 

4.3.5.3 – Resultados para prótons e antiprótons e o efeito Barkas 

 

A figura 4.10 mostra os resultados para o poder de freamento de p e p  em alvos de 

Al e Si. Os símbolos representam resultados experimentais obtidos em vários trabalhos 

para o caso de p em Al e Si [167] e p  em Al e Si [131]. As linhas tracejadas mostram os 

resultados do cálculo TCS-EFSR [168], que dá conta da contribuição dos elétrons de 

valência para o poder de freamento. As linhas cheias representam esse último resultado 

somado à contribuição dos elétrons internos, calculada com base no modelo do 

oscilador harmônico quântico [125, 126, 181]. Como esperado, pode-se ver que os 

elétrons de valência desempenham um papel dominante no processo de freamento para 

energias em torno do máximo. Além disso, a posição e a magnitude da região do 

máximo do poder de freamento preditas pela teoria estão em bom acordo com os 

resultados experimentais. 
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Figura 4.9 – Cálculos e resultados experimentais para o poder de freamento de íons 

com número atômico entre 6 e 92 em alvos de C. As linhas cheias mostram a 

contribuição dos elétrons de valência (com rs = 1,6) calculada pelo método TCS-EFSR 

não-linear. As linhas tracejadas mostram o poder de freamento total, incluindo a 

contribuição dos elétrons da camada K. Os dados experimentais podem ser 

encontrados na referência [167]. 
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No artigo [168], os autores não calculam explicitamente o efeito Barkas, porém 

ressaltam que o bom acordo da teoria com os poderes de freamento de p e p  medidos 

experimentalmente reflete uma boa capacidade da teoria para descrever e quantificar o 

efeito Barkas como a diferença entre os poderes de freamento de uma partícula e sua 

antipartícula. Cálculos explícitos da contribuição Barkas com a abordagem não-linear 

TCS-EFSR de Arista serão apresentados no capítulo seguinte. 

 

 

Figura 4.10 – Poderes de freamento para p e p  em alvos de Al e Si. Os símbolos 

representam resultados experimentais [131, 167]. As linhas tracejadas mostram os 

resultados dos cálculos do modelo TCS-EFSR não-linear, que leva em conta apenas a 

contribuição dos elétrons de valência. As linhas cheias correspondem a essa última 

contribuição somada com a contribuição devida aos elétrons internos, dada pelo 

modelo do oscilador harmônico quântico [168]. 

 

4.4 – A Aproximação de Convolução Unitária 
 

A Aproximação de Convolução Unitária (UCA – Unitary Convolution 

Approximation) para o cálculo da perda de energia eletrônica foi desenvolvida por 

Grande e Schiwietz no final dos anos noventa [34, 35] e revisada recentemente [182]. 
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Ela surgiu como um método para se obter a perda de energia eletrônica em função do 

parâmetro de impacto para íons com velocidades altas e intermediárias, tendo sido 

estendida para o caso de as velocidades do íon serem menores que as velocidades dos 

elétrons dos átomos do alvo recentemente. 

A Aproximação de Convolução Unitária é uma extensão da Aproximação de 

Convolução Perturbativa (PCA – Perturbative Convolution Approximation), 

desenvolvida por Grande e Schiwietz alguns anos antes [33], válida apenas para 

partículas rápidas com cargas baixas. A PCA parte da teoria de perturbação de primeira 

ordem e chega até uma fórmula simples para calcular a dependência com o parâmetro 

de impacto da perda de energia eletrônica. 

Essa forma de abordagem se tornou necessária para dar conta da perda de energia 

em condição canalizada, por exemplo, e até o surgimento desse modelo não havia uma 

teoria que desse conta de toda a região de parâmetros de impacto. 

No decorrer desta seção, unidades atômicas serão utilizadas em todas as equações. 

 

4.4.1 – A Aproximação de Convolução Perturbativa – PCA 
 

Na elaboração da PCA, Grande e Schiwietz partiram do método dos parâmetros de 

impacto [183, 184] para calcular a perda de energia eletrônica para projéteis de alta 

energia. De acordo com esse método, é possível obter a perda de energia usando 

trajetórias retilíneas para representar o deslocamento dos íons incidentes. 

Para calcular a energia perdida devido à ionização e excitação do alvo, é necessário 

considerar as amplitudes para cada transição eletrônica desde o estado fundamental 0  

com energia 0ε  até um estado final f , dadas, em primeira ordem, por: 

( ) ( ) ( )( )0exp 0f fa b i dt i t f V r R t
∞

−∞
 = − ε − ε − ∫ ,    (4.34) 

onde V é o potencial coulombiano de interação entre o projétil (sem elétrons ligados) e 

um elétron do alvo. 

Exceto para parâmetros de impacto muito pequenos, as trajetórias dos projéteis são 

bem descritas por linhas retas do tipo: 

( ) 1R t v t b= + .          (4.35) 
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Como ilustrado na figura 4.11, v1 é a velocidade do projétil e b é o parâmetro de 

impacto da colisão. Cada estado final (ligado ou no continuum) f pode ser definido por 

números quânticos de momentum angular lf e mf e por uma energia εf. 

  

 
Figura 4.11 – Representação esquemática da geometria de colisão na Aproximação de 

Convolução Perturbativa, mostrando os núcleos do alvo e do projétil, o parâmetro de 

impacto b e a velocidade do projétil v1. O cilindro representa a densidade eletrônica 

integrada ao longo da direção de penetração do projétil [33]. 

 

A perda de energia eletrônica é então calculada a partir da seguinte expressão: 

( ) ( ) ( )
2

0f f
f

Q b a b= ε − ε∑ ,      (4.36) 

a qual envolve uma soma sobre todos estados finais do alvo e o cálculo correspondente 

de todas as amplitudes de transição. Geralmente, isso demanda um esforço 

computacional grande demais para viabilizar um programa de simulação baseado nas 

equações acima. Uma das principais motivações para o desenvolvimento da PCA foi 

justamente essa inviabilidade. A fim de superá-la, Grande e Schiwietz buscaram uma 

solução aproximada das equações (4.34) e (4.36) que não necessitasse de um cálculo em 

tão larga escala. 

Partindo de diferentes estudos prévios [9, 21-23], onde haviam sido desenvolvidas 

aproximações para diferentes regiões limitadas de parâmetros de impacto, os autores 

obtiveram êxito em sua busca. 
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Para o caso de grandes parâmetros de impacto, a chamada aproximação de dipolo 

vinha sendo previamente empregada. Nela, o potencial é escrito como: 

( )( )
( ) ( )

( )
( )

11 1
3

R t ZZ ZV r R t r
R t R tr R t

− = − ≈ − − ⋅
−

,     (4.37) 

de forma que uma expressão analítica para Q(b) pôde ser obtida [21, 27]: 

( ) ( )
2

1
2 2
1 1 1

2 i i
i i

i i

b bZQ b f g T b f g
v b v v

   ω ω
= × = ×   

   
∑ ∑ ,       (4.38) 

com: 
2

2 2
0 1

1 1 1 1

i i i ib b b bg K K
v v v v

        ω ω ω ω
= +                 

.     (4.39) 

 

 
Figura 4.12 – As funções g(x) e h(x) das equações (4.39) e (4.43) que descrevem os 

termos de dipolo e as colisões quasi-livres, respectivamente. Para altas velocidades do 

projétil, as partes planas das duas funções apresentam uma superposição considerável 

[33]. 
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Na equação (4.39), K0 e K1 são as funções de Bessel modificadas, ωi são as energias 

de transição ( )0i iω ≡ ε − ε e fi as forças de oscilador de dipolo 

( )2
02 0i if i z = ε − ε

 
, as quais satisfazem a regra da soma 1i

i
f =∑ . A forma da 

função ( )1g b vω  é mostrada na figura 4.12. 

Entretanto, a solução dada pela equação (4.38) só é válida para valores de b 

assintoticamente altos, sendo completamente inadequada para descrever o caso de 

pequenos parâmetros de impacto, onde outros termos de multipolo ganham importância. 

Já para o caso de parâmetros de impacto intermediários (um pouco maiores que o 

raio da camada rshell) e velocidades altas, o fator exponencial na equação (4.34) pode ser 

negligenciado, quando o tempo de colisão τ = rshell /v1 é pequeno comparado a 1/ωi. 

Dessa forma, é possível desenvolver a soma sobre todos os estados finais analiticamente 

[9], através da relação de clausura, para obter: 

( ) ( ) ( )2 ,T TTQ b d r T b r dz r z= − ρ∫ ∫ ,      (4.40) 

com ( ) 2 2 2
1 12T b Z v b=  correspondendo à transferência de energia clássica a um elétron 

em repouso na aproximação de impulso [27]. Como ilustrado na figura 4.11, o vetor Tr  

é perpendicular à direção z de penetração do projétil, e ( ),Tdz r zρ∫  é a densidade 

eletrônica integrada ao longo do caminho do íon (o cilindro da figura). Embora esse 

resultado descreva bem as colisões com parâmetros de impacto intermediários, ele falha 

no caso de pequenos parâmetros de impacto, onde transferências de energia tão altas 

quanto 2
12i vω =  ganham importância, e um tratamento de cinemática de colisão de dois 

corpos se torna necessário. 

 Nesse caso de pequenos parâmetros de impacto, a influência do potencial do alvo 

pode ser negligenciada para altas velocidades do projétil [9]. Sendo assim, uma fórmula 

analítica para Q(b) também pode ser obtida pela substituição dos estados finais do alvo 

no continuum por ondas planas. Tanto a distribuição em momentum dos elétrons 

ligados quanto uma cinemática adequada são consideradas nessa situação, de forma que 

o resultado deveria ser semelhante ao da aproximação de encontro binário clássica 
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(BEA – Binary Encounter Approximation) [185]. Seguindo esse procedimento, a perda 

de energia eletrônica pode ser escrita como: 

( ) ( ) ( )2 ,T TTQ b d r b r dz r z= − ρ∫ ∫T ,     (4.41) 

com: 

( ) ( )
2

1
1 12 2

1

2( ) 2 ( ) 2Zb h v b T b h v b
v b

= × = ×T ,     (4.42) 

e: 

( ) ( ) ( ) ( )
2 1

1 2 2
1 0 1 0 1

0

2
2 2 2 1

2
v b

h v b ydyK v by J v by y= −∫ .    (4.43) 

Conhecendo essas três abordagens e suas limitações, Grande e Schiwietz 

desenvolveram uma fórmula geral capaz de interpolá-las completamente, com boa 

precisão, e que é aplicável a todos os parâmetros de impacto. Ela é dada por: 

( ) ( ) ( )2 ,T TTQ b d r b r dz r z= − ρ∫ ∫K ,      (4.44) 

com: 

( ) ( )
2

1
12 2

1 1

2 2 i
i

i

bZb h v b f g
v b v

 ω
= × ×  

 
∑K .     (4.45) 

Essa função une de uma forma suave as três regiões de parâmetros de impacto 

descritas anteriormente, como está mostrado na referência [33]. Os dois primeiros 

termos da equação (4.45) descrevem colisões binárias violentas, enquanto o último 

termo dá conta das transições de dipolo de longo alcance. A primeira integral na 

equação (4.44) descreve uma convolução com a densidade eletrônica inicial também 

fora do caminho do projétil e fornece contribuições não-locais para a perda de energia. 

É importante ressaltar que todas as fórmulas para Q(b) dadas acima são estritamente 

válidas para sistemas de um elétron. No âmbito do modelo de partículas independentes, 

entretanto, ainda é possível aplicar-se os resultados da equação (4.44), sendo necessário, 

nesse caso, considerar a densidade eletrônica e as forças de oscilador para cada elétron 

de todas as camadas ocupadas do alvo. 

 A fim de comprovar a validade do modelo, os resultados para a dependência com o 

parâmetro de impacto da perda de energia de íons nus colidindo com alvos de H 

calculados com a PCA foram comparados com cálculos completos de primeira ordem 
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da SCA (SemiClassical Approximation) [28, 54]. Dois estados iniciais foram 

considerados para o H, como ilustrado por H(1s) e H(2s) na figura 4.13. As energias 

correspondentes a cada curva estão indicadas aos seus lados. Em todos os seis casos é 

observado um acordo muito bom entre os resultados da PCA e os cálculos da SCA, os 

quais fornecem resultados confiáveis para prótons acima de 150 keV [28, 54]. Para íons 

mais pesados, a velocidade deve ser alta o suficiente ( 1 1 0,8Z v <  para o estado 

fundamental do H) para preencher a condição de uma pequena perturbação. 

Vale lembrar que a PCA é válida para altas energias do projétil em todas as regiões 

de parâmetros de impacto. Devido à sua simplicidade, sua implementação em um 

código de computador para o cálculo da perda de energia em função do parâmetro de 

impacto foi simples, como será mencionado no capítulo seguinte, na seção sobre o 

programa CASP (Convolution Approximation for Swift Particles) [33-35]. 

A seguir, será mostrado o desenvolvimento da Aproximação de Convolução 

Unitária (UCA) a partir da PCA, em que foram empregados tanto um escalonamento 

simples de parâmetros de impacto quanto o tratamento não-perturbativo de Bloch para a 

perda de energia [9]. 

 

4.4.2 – A Aproximação de Convolução Unitária – UCA 
 

A base principal para a extensão do modelo PCA para o UCA foi o trabalho de 

Bloch [9], já apresentado no capítulo 2, seção 2.2. A fórmula de Bloch pode ser escrita 

como: 

( )
2 2

1 1
. 2

1

4 2ln lnBloch
eletr n

n n

Z vS N f
v

  π  = − η  ω   
∑ ,      (4.46) 

com: 

( ) ( ) ( )
2

2 2
1

1exp Re 1 1 exp
l

i
l l

∞

=

 
 η = ψ + γ −ψ = γ   + γ  
∑ ,    (4.47) 

sendo 1 1Z vγ =  (ou ( )2
1 0 14Z e vγ = π∈  em unidades do S.I.). 
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Figura 4.13 – A perda de energia eletrônica é mostrada como função do parâmetro de 

impacto para íons X nus (com carga nuclear Z1) colidindo com átomos de H. Os 

resultados são apresentados para velocidades dos íons escalonadas de 100, 300, 500 e 

600 keV/uma e para o estado fundamental 1s, assim como para o estado inicial 2s 

(essas curvas estão multiplicadas por um fator 30). As linhas cheias representam os 

cálculos completos de primeira ordem [28, 54] e as linhas tracejadas correspondem 

aos resultados da Aproximação de Convolução Perturbativa [33]. 
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A fórmula de Bloch se reduz ao resultado de Bethe, para pequenos valores de Z1, e à 

fórmula de Bohr, para grandes valores de Z1 [4, 5], como mencionado no capítulo 2. 

Mas, na teoria de perturbação de primeira ordem, as probabilidades de ionização para 

um certo parâmetro de impacto podem exceder 100%, uma vez que elas são 

estritamente proporcionais a 2
1Z . Já na teoria de Bloch, cada componente de momentum 

do estado inicial leva a uma distribuição de momenta para o estado final, no referencial 

do projétil, cuja soma é sempre igual à unidade. Assim, não há criação artificial de 

elétrons (uma probabilidade de 100% para encontrar o elétron no estado inicial mais 

uma probabilidade adicional para excitação e ionização) como acontece na teoria de 

perturbação. 

Grande e Schiwietz se basearam nessa abordagem de Bloch, com a conservação da 

unitariedade mencionada no parágrafo anterior, para melhorar o modelo PCA. Eles 

modificaram seu tratamento para a contribuição devida a colisões próximas, 

introduzindo um escalonamento dos parâmetros de impacto na função h da equação 

(4.45), de acordo com [34]: 

( )
2

1 1
2 2
1 1

2 2 i
i

i

bZ v bT b h f g
v b v

   ω
= × ×   η   

∑ .      (4.48) 

A variável η, tomada da equação (4.47), escalona a distribuição de parâmetros de 

impacto para colisões próximas. Esse escalonamento é definido pelo ajuste da perda de 

energia integrada sobre os parâmetros de impacto para que ela seja igual ao valor de 

Bloch ( ( ) .2 Bloch
eletQ b bdb Sπ =∫ ), sendo assumidas regiões bem separadas de colisões 

próximas e distantes, ou seja, funções g e h bem separadas. Dessa forma, a equação 

(4.48) é consistente com a fórmula de Bloch a altas velocidades, além de incluir um 

tratamento melhorado das colisões próximas, se comparada com a equação (4.44) do 

modelo PCA. 

 

Resultados numéricos de cálculos de canais acoplados de alta precisão [28, 186], 

que apresentam um acordo em geral muito bom com resultados experimentais, foram 

empregados para verificar a validade da abordagem UCA [34]. Um exemplo dessa 

comparação é mostrado na figura 4.14, onde as perdas de energia calculadas, 
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escalonadas com 2
1Z , são mostradas em função da carga do projétil Z1 para um 

parâmetro de impacto pequeno (b = 0,2 u. a.) em comparação ao raio da camada 1s do 

átomo de He (r0 = 0,6 u. a.). A linha cheia representa os cálculos do modelo UCA. Os 

resultados do cálculo com a SCA também são mostrados, aparecendo como uma linha 

reta tracejada (uma vez que são estritamente proporcionais a 2
1Z ). Os círculos e os 

quadrados representam os cálculos de canais acoplados para íons carregados positiva e 

negativamente, respectivamente. Pela diferença entre esses dois resultados, pode-se ver 

que efeitos de alta ordem relacionados à carga do íon (efeito Barkas) são bastante 

pequenos em comparação com efeitos de alta ordem relacionados à potências pares de 

Z1, que correspondem à diferença entre os cálculos de canais acoplados e os cálculos 

SCA. Esses efeitos estão incluídos no modelo UCA, o qual (como se pode ver pela 

concordância com os resultados de canais acoplados) os descreve muito bem. Como os 

cálculos de canais acoplados para íons positivos incluem contribuições devido à captura 

de elétrons, é de se esperar que resultem numa perda de energia um pouco maior que a 

calculada pela UCA, que não reproduz esse efeito. 

 Dessa forma, assim como no caso perturbativo, também a Aproximação de 

Convolução Unitária fornece uma fórmula precisa, simples, e que requer pequeno 

tempo de computação para o cálculo da perda de energia de íons velozes. 

 

4.4.3 – A incorporação do efeito de blindagem 
 

Toda a análise dos modelos PCA e UCA, feita até aqui, considerou apenas íons 

penetrando no alvo sem elétrons ligados. A fim de estender a validade dos modelos para 

casos onde os íons carregam elétrons ligados, Schiwietz, Grande e Azevedo 

desenvolveram uma maneira de levar em conta a blindagem causada por esses elétrons 

na perda de energia dos íons [35]. Nessa abordagem, os elétrons são tratados como se 

fossem uma densidade de carga “congelada”, de forma que só blindam a interação 

coulombiana do projétil com os elétrons do alvo. 
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Figura 4.14 – Resultados não-perturbativos para a perda de energia a pequenos 

parâmetros de impacto em colisões de íons X de carga Z1 a 500 keV/uma com átomos 

de He, comparados aos valores obtidos por teoria de perturbação de primeira ordem 

(SCA, linha tracejada). Os cálculos de canais acoplados para íons com carga positiva e 

com carga negativa são representados por círculos e quadrados, respectivamente. Os 

resultados obtidos com o modelo UCA são representados pela linha cheia [34]. 

 

A contribuição dos elétrons ligados ao projétil para a perda de energia foi analisada 

em função de três tipos de potenciais de interação coulombianos blindados para a 

interação entre o projétil e os elétrons do alvo. Esses potenciais contêm, além da parte 

coulombiana devida à carga do núcleo do projétil, um potencial estático produzido pelos 

elétrons ligados ao projétil, os quais blindam a carga do núcleo do mesmo. Esse tipo de 

potencial  pode ser calculado a partir de: 

( )
( )

( ) 2

31
'

'
'

pn
n

n

rZV R r d r
R r t R r r

Φ
− = − +

− − −
∑∫ ,     (4.49) 
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onde Φn são as funções de onda projétil-elétron e np é o número de elétrons ligados ao 

projétil. As funções de onda Φn para cada elétron n do projétil podem ser obtidas de 

acordo com o procedimento Hartree-Fock-Slater (HFS) [35]. Na aplicação dessas 

funções aos modelos PCA e UCA, foram desconsiderados efeitos de blindagem 

dinâmica (uma dependência temporal de Φn devido à polarização, excitação ou 

ionização do projétil), de correlação de Pauli (anti-simetrização das funções de onda 

centradas no projétil e no alvo) e efeitos de correlação dinâmica devido à interação 

elétron-elétron residual. Como mencionado, os elétrons do projétil somente blindam o 

núcleo deste, ou seja, permanecem no estado fundamental quando o alvo é excitado. 

Dessa forma, também é desconsiderado o assim chamado efeito de “anti-blindagem”, 

onde a interação elétron-elétron entre os elétrons ligados ao projétil e os elétrons do alvo 

resulta num aumento das seções de choque de ionização e excitação a energias 

intermediárias e altas [187, 188]. 

Os três potenciais de blindagem considerados foram [35]: 

 

1. O potencial tipo Bohr-Yukawa, 

( ) 1

r ReV r R Z
r R

−α −

− = −
−

,      (4.50) 

que é  o potencial eletrostático produzido por uma carga Z1 puntiforme 

colocada num gás de elétrons homogêneo. Ele descreve 

aproximadamente a polarização dos elétrons de valência em um sólido 

devido à presença do projétil. Para íons lentos, o parâmetro de blindagem 

α pode ser determinado a partir do comprimento de blindagem de Debye 

[50]; 

 

2. O potencial “single-zeta”, 

( ) ( )1 1
2

r R
p

p

Z n eV r R n r R
r R r R

−α − − α  − = − + + −   − − 
,    (4.51) 

que descreve a interação do elétron do alvo ativo com projéteis 

carregando um ou dois elétrons (np = 1, 2) em orbitais 1s hidrogenóides. 
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Nesse caso, o parâmetro α é obtido a partir de uma carga efetiva do 

projétil, sendo 12 efZα = ; 

 

3. O potencial geral, 

( ) ( ) ( )max1
ic r Rn

p
p i i

i

Z n eV r R n a b r R
r R r R

− − −
 − = − + + −
 − − 

∑ ,  (4.52) 

que é uma soma de potenciais tipo “single-zeta” generalizados e é 

apropriado para projéteis carregando muitos elétrons ligados. Os 

coeficientes ai, bi e ci são obtidos por um ajuste em relação ao potencial 

da equação (4.49) determinado numericamente. Em geral, o número de 

potenciais tipo “single-zeta”, nmax, corresponde ao número de camadas 

atômicas do projétil. 

 

Partindo de tais potenciais de blindagem e seguindo um procedimento semelhante 

ao descrito anteriormente na seção 4.4.1 (desenvolvimento da PCA para íons nus), onde 

cada região de parâmetros de impacto foi analisada isoladamente, os autores 

encontraram uma fórmula que satisfaz as três regiões e leva em conta a blindagem 

estática dos elétrons ligados ao projétil. Essa fórmula é dada por [35]: 

( ) ( ) ( )2 ,T TTQ b d r b r dz r z= − ρ∫ ∫K ,                            (4.53) 

com: 

( ) ( )
2

1
12 2

1 1

2 2 i
i blind

i

bZb h v b f g
v b v

 ω
=  

 
∑K ,                 (4.54) 

para o caso perturbativo (PCA). Para o caso unitário (UCA), é necessário considerar 

também o escalonamento dos parâmetros de impacto ( 1η ≠ ), como em (4.48). Como no 

caso de colisões próximas os elétrons do alvo interagem principalmente com o núcleo 

do projétil, é no caso de colisões distantes que a blindagem se manifesta, representada 

aqui pela função gblind, que reduz fortemente as transições de dipolo de longo alcance. 

As formas dessa função para os três tipos de potenciais citados anteriormente podem ser 

encontradas na referência [35]. 
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 Alguns resultados do modelo PCA, incluindo o efeito de blindagem, são mostrados 

na figura 4.15. Nela estão os cálculos para a perda de energia devido à excitação e 

ionização de átomos de Si por íons de He+. O potencial mais adequado para descrever 

esse caso é o tipo “single-zeta” (com 1 2efZ = ). Além dos resultados da PCA blindada 

(linha cheia), também cálculos SCA foram realizados para esse caso (círculos cheios), e 

a concordância observada é muito boa. Além desses resultados, na figura ainda 

aparecem os resultados relativos à excitação de íons de He a 500 keV/uma por átomos 

de Si, correspondendo aos processos de perda de elétrons e excitação do projétil. Para 

esse caso, o potencial mais adequado é o geral. Os resultados da PCA blindada (linha 

cheia) são novamente comparados com os resultados de cálculos SCA (quadrados 

cheios) feitos para o mesmo potencial, e o acordo observado é também muito bom. 

 

 
Figura 4.15 – Comparação dos resultados obtidos por cálculos PCA (curvas) e SCA 

(símbolos) para um íon de He+ colidindo com um átomo de Si. A curva mais inclinada e 

os círculos representam a perda de energia devida à ionização e excitação do projétil 

durante o processo de colisão. Já a outra curva e os quadrados representam a perda de 

energia devida à excitação e ionização do alvo [35]. 
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A fim de comparar os resultados calculados pelas aproximações de convolução com 

dados experimentais, é necessário integrar-se a perda de energia calculada Q(b) sobre 

todos os parâmetros de impacto, de acordo com a distribuição de fluxo dos íons. No 

caso de materiais não-cristalinos ou direções não alinhadas em cristais, esse fluxo é 

uniforme. Porém, ao longo de um eixo ou plano de um material cristalino, é necessário 

calculá-lo resolvendo-se as equações de Newton para um arranjo de íons. Além dessa 

questão, ainda a questão do estado de carga dos íons tem que ser levada em conta. 

Dependendo das condições experimentais, a perda de energia pode ser determinada num 

estágio de pré-equilíbrio, para estados de carga constantes (“congelados”) do projétil ou  

sem qualquer processo de troca de carga. 

Entretanto, a maioria dos dados sobre perda de energia foi medida numa condição 

de equilíbrio do estado de carga. Isso significa que a perda de energia medida 

corresponde a um valor médio sobre todos estados de carga do projétil, de acordo com 

as frações de carga fq. Além disso, a perda de energia devida aos processos de 

excitação/ionização do projétil (como ilustrado na figura 4.15) tem que ser incluída 

nesse caso. Em geral, o poder de freamento médio de equilíbrio é dado por: 

( ) ( )q
qequil alvo proj

dE dE dEf q q
dx dx dx

      = +             
∑ ,    (4.56) 

onde o primeiro termo da soma corresponde ao poder de freamento para ionização/ 

excitação do alvo e captura devido a um projétil com um estado de carga inicial q bem 

definido. O segundo termo representa o poder de freamento devido à excitação/ 

ionização do projétil. 

 

A figura 4.16 mostra dados experimentais de diferentes grupos [167] para o poder 

de freamento de equilíbrio relativo ao caso de íons de O incidindo em alvos de Al (fora 

de condições canalizadas), comparados com cálculos UCA (incluindo a blindagem) 

realizados segundo o procedimento descrito acima. A linha cheia corresponde aos 

cálculos de acordo com a equação (4.56), com as frações de carga estimadas a partir da 

referência [146], considerando-se uma distribuição gaussiana ao redor do estado de 

carga médio qmédio com desvio padrão obtido por uma fórmula de ajuste dada em [146]. 

As forças de oscilador para o Al foram calculadas usando-se o procedimento citado em 
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[33], de forma a obter o valor de I sugerido pela ICRU (International Commission on 

Radiation Units and Measurements). Para o caso da excitação/ionização do projétil, os 

poderes de freamento foram calculados trocando-se os papéis do projétil e do alvo, e 

também pelo uso do procedimento HFS para determinar a densidade eletrônica, energias 

de ligação e forças de oscilador para todos os estados de carga do projétil. Exceto para 

energias intermediárias, o acordo entre os cálculos UCA e os resultados experimentais é 

muito bom. As diferenças entre ambos na região de 1 MeV/uma chegam a 10% e são 

atribuídas à soma de todos os efeitos que não são levados em conta no cálculo UCA, 

tais como o efeito Barkas, as correções de camadas e a captura de elétrons em estados 

ligados do projétil. Para energias bem mais baixas, em torno de 0,1 MeV/uma, a 

concordância pode ser acidental, devida à compensação de alguns dos efeitos recém-

citados. A figura também mostra quão importante é o papel da distribuição de estados 

de carga na determinação do poder de freamento total. Um modelo (linha tracejada) que 

emprega somente um estado de carga médio fixo do projétil para o cálculo de 
alvo

dE
dx

 
 
 

 

(sem fazer a média sobre a distribuição de estados de carga) e considera 0
proj

dE
dx

  = 
 

 

só prediz valores confiáveis para energias acima de 2 MeV/uma, sendo que para 

energias mais baixas grandes desvios em relação aos dados experimentais aparecem. 

Incertezas de aproximadamente 20% (entre as curvas tracejada e pontilhada) resultam 

da substituição da distribuição dos estados de carga por um estado de carga médio para 

a ionização/excitação do alvo. Finalmente, a figura mostra que a contribuição ao poder 

de freamento devida à excitação/ionização do projétil chega a 30% em energias 

próximas de 0,04 MeV/uma. 
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Figura 4.16 – Poder de freamento médio de equilíbrio para O em Al. Símbolos: dados 

experimentais compilados em [167]. Curvas: cálculos UCA para o poder de  freamento 

total (cheia), para o poder de freamento devido apenas aos elétrons do alvo usando as 

frações de carga (pontilhada), para o poder de freamento devido à excitação/ionização 

do projétil (traço-ponto) e cálculos do modelo com a aproximação de estado de carga 

médio (tracejada) [182]. 

 

Mais comparações dos resultados UCA com dados experimentais e detalhes 

sobre o programa CASP serão apresentados no capítulo 5, relativos aos resultados deste 

trabalho de tese. 



CAPÍTULO 5 
 

 

PROCEDIMENTOS E RESULTADOS 
 

 

5.1 – Introdução 
 

Nesse capítulo, serão apresentados os procedimentos experimentais e de cálculos 

desenvolvidos ao longo deste trabalho de tese, distribuídos em função do tipo de análise 

realizada, a saber: 

• Medidas do poder de freamento em alvos de Si amorfo: esse tipo de 

medidas, realizadas para íons de Be, B e O incidentes a várias energias, 

teve dois propósitos. Um foi obter valores inéditos do poder de 

freamento de íons de Be em alvos de Si amorfo, assim como estender a 

faixa de energia para os casos já investigados de íons de B e O. Além de 

servirem como dados de referência para várias aplicações, esses 

resultados também podem ser usados para testar a validade dos modelos 

existentes para a perda de energia eletrônica em alvos amorfos. O outro 

motivo foi obter dados autoconsistentes, necessários para proceder com a 

análise das medidas em direção canalizada dos íons estudados; 

• Medidas do “straggling” (flutuação estatística da perda de energia) em 

alvos de Si amorfo: as medidas de “straggling” foram realizadas para 

íons de Be e O incidentes em várias energias. Esses resultados também 

são inéditos na literatura. 

• Medidas do poder de freamento em alvos de Si cristalino: esse tipo de 

análise foi realizado para o caso de íons de Be, B e O incidindo ao longo 

dos canais <100> e <110> de uma camada de Si cristalino em alvos tipo 

SIMOX (Separated by IMplanted OXigen), para um amplo intervalo de 

energias dos íons incidentes. Os resultados para o Be são os primeiros 
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desse tipo  a serem publicados, enquanto os resultados para o O 

abrangem uma faixa de energias bem maior que a dos dados previamente 

existentes. Já os dados obtidos para o caso do B mostram um desvio em 

relação aos previamente existentes. Os resultados de medidas de poder de 

freamento em direção canalizada são importantes tanto para uso em 

análises com feixes de íons como para buscar um melhor entendimento 

dos processos de interação íon-sólido. Em especial, neste trabalho de 

tese, o que se buscou foi um melhor entendimento da contribuição do 

efeito Barkas para a perda de energia. 

• Cálculos para o poder de freamento em direção canalizada e o efeito 

Barkas: com a ajuda dos modelos UCA e TCS-EFSR, descritos no 

capítulo 4, e do programa Barret de simulação tipo Monte-Carlo para 

obter a distribuição de fluxo dos íons ao longo dos canais, foram 

calculados tanto o poder de freamento em direção canalizada como a 

contribuição Barkas para a perda de energia. Os resultados foram então 

comparados com os dados experimentais. 

 

5.2 – Medidas de poder de freamento em alvos de Si amorfo 
 

Para esse tipo de medidas, foram utilizadas amostras de Si cristalino, previamente 

amorfizadas pela irradiação de feixes de Ar, e posteriormente implantadas com íons de 

Bi (que serviram como marcadores, pois ficaram distribuídos em torno de uma 

profundidade bem definida), em conjunto com a técnica de análise por 

retroespalhamento Rutherford (RBS). As implantações foram realizadas no Implantador 

de Íons de 500 kV, enquanto as análises foram desenvolvidas nele e no acelerador 

Tandetron de 3 MV, ambos pertencentes ao Laboratório de Implantação Iônica do 

Instituto de Física da UFRGS. Os íons retroespalhados foram coletados em detetores de 

Si de barreira de superfície, colocados a 170° em relação à direção de incidência do 

feixe. O tamanho das amostras utilizadas foi tipicamente de 2 cm de largura, 2 cm de 

comprimento e 1,5 mm de espessura.  
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Primeiramente, as amostras de Si monocristalino <100> foram submetidas a um 

processo de limpeza. Esse processo é constituído pelos seguintes passos: 

• Fervura em uma solução contendo 80% (40 ml) de H2SO4 e 20% (10 

ml) de H2O2, a 60°C, durante 15 minutos, a fim de remover gorduras 

e partículas orgânicas depositadas na superfície; 

• Lavagem em água destilada corrente durante alguns minutos, para 

remover resíduos ácidos; 

• Imersão em uma solução 1:1 de HF (25 ml) e álcool isopropílico (25 

ml), por 10 minutos, a fim de remover a camada de SiO2 nativo (~ 30 

Å) existente na superfície da amostra; 

• Nova lavagem com água destilada corrente; 

• Secagem com um jato de N2. 

As amostras foram então amorfizadas pela implantação de íons de Ar+ em fluências 

de 5x1014 íons/cm2, com energias de 200 ou 400 keV. A seguir, cada amostra 

amorfizada foi implantada com íons de Bi de uma certa energia e fluência. Foram 

empregados feixes de Bi+ de 30, 50, 100, 200 e 400 keV e fluência 2x1016 íons/cm2, 

além de feixes de Bi++ de 900 keV e fluência 1x1016 íons/cm2, a fim de se obter 

amostras com marcadores de Bi implantados a diferentes profundidades. 

Feixes de He+ de 1,2; 1,8 e 3 MeV, cujo poder de freamento em Si é bem conhecido 

[147, 189, 190], foram então empregados para determinar o alcance projetado Rp das 

distribuições de Bi (definido no capítulo 3), ou seja, a profundidade na qual elas estão 

centradas. Um espectro típico de RBS para o caso de uma amostra de Si amorfizada e 

implantada com Bi+ a 400 keV é mostrado na figura 5.1. O espectro inicial foi obtido 

como número de contagens em função do número do canal. Realizando-se a calibração 

em energia do sistema, pôde-se passar a uma representação de número de contagens em 

função da energia dos íons. Um ajuste gaussiano foi então realizado, para se obter o 

valor central (do pico) da distribuição. Como o fator de perda de energia (equação 3.22) 

para o He é conhecido, pôde-se, através da relação (3.21), converter o valor em energia 

do pico E(Rp) para o valor em profundidade Rp correspondente. Nessa análise, a 

aproximação à energia de superfície (capítulo 3.3.2.3) foi empregada. 
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Figura 5.1 – Espectro de RBS tomado para um feixe de He+ de 1,8 MeV incidindo 

sobre uma amostra de Si implantada com Bi a uma energia de 400 keV e fluência 

2x1016 íons/cm2. A linha tracejada indica a posição correspondente ao centro da 

distribuição E(Rp), determinado pelo ajuste gaussiano (linha cheia), localizado na 

profundidade Rp, correspondente a uma energia de 1,61 MeV. 

 

Os alcances projetados, medidos com feixes de He, para as diferentes energias de 

implantação de Bi, estão resumidas na tabela 5.1. Vale ressaltar que a resolução do 

sistema eletrônico é melhor que 13 keV. 

 

Tabela 5.1 – Energias de implantação dos marcadores de Bi em amostras de Si amorfo 

e os respectivos alcances calculados a partir de medidas com feixes de He. 

Energia de implantação (keV) Alcance projetado Rp (Å) 

30 195 ± 30 

50 270 ± 30 

100 440 ± 50 

200 760 ± 60 

400 1490 ± 80 

900 2970 ± 100 
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A seguir, as amostras foram irradiadas com feixes de Be, B ou O a diferentes 

energias. Um exemplo do tipo de espectro de RBS obtido é mostrado na figura 5.2, para 

o caso de íons de O com energia de 800 keV incidindo em uma amostra implantada com 

Bi a 50 keV. A partir da energia dos íons retroespalhados pelos marcadores de Bi 

(indicada por E(Rp) na figura 5.2), foi possível determinar o fator de perda de energia 

para os íons incidentes (Be, B ou O), pelo uso das equações (3.21) e (3.22), uma vez que 

a profundidade do marcador e a energia dos íons são agora conhecidas nessa situação. 

 

Figura 5.2 – Espectro de RBS para um feixe de O de 0,8 MeV incidindo sobre uma 

amostra de Si implantada com Bi a 50 keV. 

 

Entretanto, para se obter a perda de energia, foi necessário realizar medidas a várias 

geometrias diferentes, uma vez que, na equação (3.22), tanto a perda de energia na 

energia de entrada como a perda de energia na energia de saída dos íons são as 

incógnitas a se determinar. Em princípio, apenas duas geometrias diferentes seriam 

necessárias para se determinar essas grandezas, mas, a fim de obter uma média mais 

completa, cinco geometrias diferentes foram usadas para cada caso. Cada geometria é 

definida em função dos ângulos θ1 e θ2, sendo o primeiro o ângulo entre a direção do 

feixe e a direção normal à superfície da amostra, e o último o ângulo entre a direção do 

detetor e a direção normal à superfície da amostra. Vale notar que θ1 e θ2 são escolhidos 
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de maneira que o ângulo de espalhamento, ( )1 2θ = π − θ + θ , seja sempre o mesmo, para 

evitar a variação do fator cinemático K de uma medida para outra.  Os valores usados 

para esses ângulos são apresentados na tabela 5.2. Para realizar esse tipo de medidas 

com variação de geometrias, foi utilizado um goniômetro de três eixos, com precisão de 

0.01º, enquanto o detetor de Si de barreira de superfície para íons pesados foi montado 

sobre um eixo móvel, e posicionado num ângulo de espalhamento de 120º, de acordo 

com o indicado na tabela 5.2. 

É possível reescrever a equação (3.22) na forma: 

[ ] 2
2

saida entrada1

coscos
cos

KdE dES
dx dx

θ   = θ −   θ   
,     (5.1) 

que é semelhante à equação genérica de uma reta, y = a + bx. Uma vez que [S], K, θ1 e 

θ2 são conhecidos para cada geometria, pode-se obter uma reta para cada uma delas. 

Como todas as medidas são feitas na mesma energia, o ponto (x,y) onde as retas se 

cruzam (equivalente à solução do sistema de cinco equações lineares) fornece os valores 

da perda de energia na energia de entrada e na energia de saída, respectivamente. Na 

figura 5.3, estão as retas obtidas para o caso de um feixe de O incidindo sobre uma 

amostra implantada com Bi a 100 keV. 

 

Tabela 5.2 – Geometrias para a determinação da perda de energia em Si amorfo. 

θ1 (°) θ2 (°) θ = π − (θ1 + θ2) (°) 

0 60 120 

20 40 120 

30 30 120 

40 20 120 

60 0 120 

 

 

Para melhor especificar as condições de cada caso, os resultados para a perda de 

energia eletrônica de Be, B e O em alvos de Si amorfo serão agora apresentados em 

subseções separadas. 
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Figura 5.3 – Resultado do método das retas para a determinação da perda de energia 

de íons de B incidindo com E0 = 1,5 MeV sobre uma amostra de Si implantada com Bi a 

100 keV. O ponto médio de cruzamento das retas (xc, yc) fornece os valores da perda de 

energia na energia de entrada (igual a E0, na aproximação de energia de superfície) e 

na energia de saída (igual a KE0, na aproximação de energia de superfície), 

respectivamente. As linhas pontilhadas partindo do ponto (xc, yc) até os eixos servem 

apenas para ilustrar os valores de xc  e  yc . 

 

5.2.1 – Be em Si amorfo 
 

As medidas com feixes de Be foram realizadas no intervalo de energias entre 0,5 e 7 

MeV no acelerador Tandetron de 3 MV. Quando da sua realização, não havia nenhum 

estudo similar publicado. Porém, em 2002, Zhang et al. publicaram um estudo sobre a 

perda de energia de vários íons em Si amorfo [191], inclusive Be. Esses dados foram 

reapresentados, com algumas correções, recentemente [192]. Eles abrangem uma região 

de energia menor que a estudada neste trabalho de tese, como pode ser visto na figura 

5.4. Nela, pode-se observar que há uma concordância entre os dois trabalhos 

experimentais apenas para energias mais altas, enquanto para energias mais baixas os 

dados de Zhang e colaboradores [192] fornecem valores de perda de energia sempre 
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menores que os deste trabalho de tese. Também são apresentados os valores de perda de 

energia eletrônica obtidos com os cálculos do programa SRIM 2003 [57], versão .26, os 

quais estão em bom acordo com os resultados deste trabalho. A resolução do sistema 

eletrônico para as medidas com feixes de Be foi melhor que 20 keV. 

 

Figura 5.4 – Resultados para a perda de energia de íons de Be em alvos de Si amorfo 

obtidos durante este trabalho de tese, comparados com outros resultados, indicados na 

legenda. 

 

5.2.2 – B em Si amorfo 
 

No caso do poder de freamento para íons de B em Si, já existiam dois trabalhos 

publicados quando da realização destas medidas, um pelo próprio Grupo de Implantação 

Iônica do IF-UFRGS [193] e outro por Jiang et al. [194]. Porém, esses trabalhos 

cobriam regiões de energia diferentes, não muito amplas e com tendências divergentes. 

A fim de obter dados consistentes em uma região de energia bem mais ampla, durante 
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este trabalho de tese foram realizadas medidas do poder de freamento de B em Si 

amorfo na região de energias entre 0,23 e 9 MeV. Recentemente, o mesmo grupo que 

havia realizado medidas para a perda de energia de Be em Si também publicou dados da 

perda de energia de B em Si [192]. 

Os resultados experimentais são mostrados na figura 5.5, juntamente com o 

resultado teórico obtido pelo uso do programa SRIM 2003 [57]. Como pode ser 

observado, os resultados para baixas energias de dos Santos et al. [193] diferem dos 

deste trabalho em até 13%, ao passo que para energias mais altas a diferença em relação 

aos dados do grupo de Zhang [192] chega a 9%. Os dados de Jiang et al. [194] estão em 

bom acordo com os resultados deste trabalho, enquanto as previsões do programa SRIM 

2003 [57] concordam bem com os mesmos a muito baixas energias, divergindo, porém, 

na região do máximo de perda de energia (1,5 a 3 MeV), onde a diferença chega a 

aproximadamente 8%. 

 

5.2.3 –O em Si amorfo 
 

Previamente a este trabalho, já existiam dois outros relacionados com a perda de 

energia de íons de O em Si amorfo, ambos abrangendo regiões de energia diferentes, 

tendo um sido publicado por Santry e Werner [195] e o outro por Jiang et al. [194]. 

Com a finalidade de obter dados coerentes em uma ampla faixa de energia, foram 

realizadas, durante este trabalho de doutoramento, medidas entre 0,35 e 13,5 MeV para 

a perda de energia de O em Si amorfo. De forma semelhante ao caso do B, após os 

resultados deste trabalho de tese terem sido publicados, Zhang et al. [192] apresentaram 

resultados para a perda de energia de O em Si amorfo. Todos esses resultados 

experimentais estão na figura 5.6, juntamente com os cálculos do programa SRIM 2003 

[57]. 
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Figura 5.5 – Resultados para a perda de energia de íons de B em alvos de Si amorfo 

obtidos durante este trabalho de tese, comparados com outros resultados, indicados na 

legenda. 

 

Através da figura 5.6 abaixo, pode-se inferir que os dados deste trabalho estão em 

muito bom acordo com os de Santry e Werner [195], porém divergem dos resultados de 

Zhang et al. [192] na região do máximo de perda de energia, estando ~ 10% abaixo de 

tais valores. O acordo com os dados de Jiang et al. [194] é um pouco melhor, sendo a 

diferença da ordem de 7%. O acordo com os cálculos do programa SRIM 2003 ,em 

geral, é bom, exceto pela discrepância de ~ 7% na região do máximo de perda de 

energia. 
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Figura 5.6 – Resultados para a perda de energia de íons de B em alvos de Si amorfo 

obtidos durante este trabalho de tese, comparados com outros resultados, indicados na 

legenda. 

 

5.3 – Medidas de “straggling” em alvos de Si amorfo 
 

Para determinar o efeito do “straggling” em energia para íons de Be e O em alvos de 

Si amorfo, foram usados os mesmos espectros de RBS (como os ilustrados nas figuras 

5.1 e 5.2) empregados na determinação do poder de freamento, além dos espectros de 

filmes de Au usados para a calibração em energia do sistema. 

Primeiramente, foi encontrada a contribuição da resolução em energia do sistema de 

análise (detetor + eletrônica) para o “straggling”, ΩrHe, quando o feixe incidente era 

composto de íons de He. Isso foi feito através da determinação da largura da borda 

frontal do sinal do Au (pelo ajuste de uma função erro) no espectro de RBS usado para a 

calibração do sistema. Como a amostra consistia de um filme de 2000 Å de Au 

depositado sobre um “waffer” de Si, a única contribuição de “straggling” presente no 

sinal frontal do Au (superfície da amostra) era  ΩrHe, conforme ilustrado na figura 5.7a. 
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A seguir, foi determinado o “straggling” total relacionado com o sinal dos íons de He  

retroespalhados pelas camadas marcadoras de Bi implantadas nas amostra de Si, ΩtHe, 

pelo ajuste de uma função gaussiana ao perfil do marcador, como ilustrado na figura 

5.7b. Esse “straggling” da medida experimental engloba três outras contribuições, na 

forma de uma soma quadrática, que é dada por: 
2 2 2 2

ptHe rHe He Si R− ∆Ω = Ω + Ω + Ω ,        (5.2) 

onde, além da contribuição ao “straggling” devida à resolução do sistema de detecção, 

também aparecem a contribuição ΩHe-Si, devida à perda de energia dos íons de He para o 

meio (Si), e a contribuição 
pR∆Ω , devida ao fato do marcador ser uma distribuição em 

profundidade de íons de Bi. Na verdade, ainda há mais duas contribuições ao 

“straggling” que podem influenciar as medidas de RBS, como é mencionado em [196]. 

Uma é chamada de contribuição geométrica, sendo devida ao tamanho finito do feixe e 

ao ângulo de aceitação do detetor, enquanto a outra é chamada de contribuição devida 

ao espalhamento múltiplo, sendo devida a sucessivas colisões com pequenos ângulos de 

espalhamento que acabam por causar um “alargamento” do feixe. Ambas contribuições 

forma calculadas para as medidas deste trabalho de tese, de acordo com o procedimento 

descrito em [196], mas os resultados indicaram que elas são muito pequenas em 

comparação às contribuições da equação (5.2), podendo ser desprezadas.  

A contribuição ΩHe-Si é conhecida, tendo sido medida por Niemann et al. [189, 190]. 

Dessa forma, a única contribuição desconhecida é justamente a que se queria calcular, 

pR∆Ω , que foi determinada para todas as amostras implantadas com Bi a diferentes 

energias. Agora, de posse dos valores de 
pR∆Ω , e invertendo a relação (5.2) para o caso 

dos íons incidentes serem de O, por exemplo, fica-se com: 
2 2 2 2

pO Si tO rO R− ∆Ω = Ω − Ω − Ω ,        (5.3) 

onde 
pR∆Ω  já é conhecido para todas amostras, e ΩtO e ΩrO são determinados a partir 

dos resultados experimentais com feixes de O, de maneira idêntica ao que se fez para  

ΩtHe e ΩrHe com feixes de He. 

Seguindo esse procedimento, foram obtidos os valores para o “straggling” 

relacionado à perda de energia de íons de Be e O incidindo sobre alvos de Si amorfo, 
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que são apresentados nas figuras 5.8 e 5.9, respectivamente. Em ambos os casos, os 

resultados estão normalizados ao valor do “straggling” previsto pela teoria de Bohr para 

cada caso, apresentado no capítulo 3, equação (3.28). No presente estudo, a espessura t 

da amostra foi tomada como sendo 1cosPR θ . 

Figura 5.7 – Determinação das contribuições ao “straggling” para análises com feixes 

de He; a) contribuição devida à resolução do sistema, medida a partir do ajuste de uma 

função erro ao sinal do Au depositado sobre Si; b) contribuição total em uma amostra 

de Si implantada com Bi a 400 keV, pelo ajuste de uma função gaussiana ao sinal 

correspondente à distribuição em profundidade dos íons de Bi. As curvas tracejadas 

representam os ajustes, enquanto que as pontilhadas servem apenas como guias. 

 

Como pode ser visto na figura 5.8, os resultados experimentais para o “straggling” 

de Be a baixas energias são consideravelmente maiores que a previsão de Bohr, se 

aproximando dela a medida que a energia aumenta. Já para o caso do O, ilustrado na 

figura 5.9, a baixas energias os resultados experimentais são menores que a previsão 

teórica, ultrapassando-a, porém, na região entre 1,5 e 5 MeV (região do máximo da 

perda de energia), e finalmente tendendo ao seu valor para energias mais altas, como no 

caso do Be. 
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Figura 5.8 – Resultados para o “straggling” relativo à perda de energia de íons de Be 

incidindo em alvos de Si amorfo, normalizados ao straggling de Bohr (linha cheia). 

Figura 5.9 – Resultados para o “straggling” relativo à perda de energia de íons de O 

incidindo em alvos de Si amorfo, normalizados ao straggling de Bohr (linha cheia). 
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5.4 – Medidas do poder de freamento em alvos de Si cristalino 

 

As medidas de poder de freamento de íons de Be, B e O ao longo dos canais <100> 

e <110> de alvos de Si cristalino foram realizadas empregando-se amostras tipo 

SIMOX (Separated by IMplanted OXigen)1 e a técnica de canalização. 

As amostras de SIMOX consistem em uma camada superficial de 2000 Å de Si 

cristalino <100>, que fica sobre uma camada enterrada de SiO2 de aproximadamente 

4000 Å, a qual, por sua vez, está sobre um substrato de Si cristalino, como exemplifica a 

figura 5.10. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 5.10 – Esquema de uma amostra tipo SIMOX, com uma camada superficial de 

Si cristalino <100>, sobre uma camada amorfa de SiO2, sobre um substrato de Si 

<100>. 

 

Esse tipo de amostra é ideal para o estudo da perda de energia em condição 

canalizada, porque a interface entre o Si <100> cristalino da superfície e a camada de 

óxido é bastante uniforme (rugosidade menor que 2 nm), servindo como um excelente 

marcador, com profundidade bem determinada. Isso está ilustrado na figura 5.11, onde 

são apresentados dois espectros de RBS para um feixe de He incidindo em uma amostra 

de SIMOX, sendo um tomado em direção canalizada, ao longo do canal <110>, e o 

outro tomado em direção não alinhada, usualmente chamada de direção aleatória. 

Inicialmente, as amostras de SIMOX eram limpas pelo mesmo processo descrito no 

início da seção 5.2. A seguir, eram presas ao goniômetro, de forma a ser possível 

Si <100> Si <100> SiO2 

direção do 
feixe incidente 

2.000 Å 4.000 Å 

1 IZUMI, K.; DOKEN, M.; ARIYOSHI, H.  CMOS devices fabricated on buried SiO2 layers formed
by oxygen implantation into silicon.  IEE – Electronics Letters, v. 14, n. 18, p. 593-594, 1978. 
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realizar varreduras em ângulo em três direções diferentes, chamadas de x, y e z, para 

determinar com precisão a posição dos canais <100> e <110> da camada superficial de 

Si. 

 

Figura 5.11 – Espectros de RBS tomados para um feixe de íons de He de 1,2 MeV 

incidindo sobre uma amostra de SIMOX. Os triângulos correspondem a uma medida 

feita num alinhamento aleatório (não-canalizado), enquanto os quadrados 

correspondem a uma medida feita com o feixe alinhado ao canal <110> do Si. Partindo 

da direita (superfície da amostra) para a esquerda no espectro, pode-se ver o sinal do 

Si da camada superficial, que aparece como uma borda no caso aleatório e como um 

pequeno pico no caso canalizado, e a seguir a interface entre a camada superficial e a 

camada de óxido, indicada por Ir para o espectro aleatório e por Ic para o espectro 

canalizado. O fato dos íons perderem menos energia ao longo da direção canalizada 

faz com que Ic apareça mais à direita no espectro do que Ir. Também aparecem na 

figura o sinal do Si presente no SiO2, do Si do substrato e do O do SiO2 [46]. 
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Sendo perpendicular à superfície da amostra, o canal <100> era sempre o primeiro a 

ser determinado. Para isso, a primeira varredura em ângulo era feita no eixo z, com y 

posicionado em 6º e x em 0º,  a fim de se determinar a posição do plano {100} do cristal 

(figura 5.12a). 

A seguir, a amostra era rotada para 15º além da posição desse plano em z, e uma 

varredura para y era então realizada de –2º a 2º, cujo resultado é tipicamente igual ao da 

figura 5.12b. Depois, o valor de y era ajustado para o valor central da depressão (0º na 

figura) e uma varredura em x era feita, também de –2º a 2º, como ilustrado na figura 

5.12c. O valor de x era então posicionado no centro da depressão (0º na figura) e uma 

nova varredura em y era feita para confirmar o seu valor. Dessa forma, a posição do 

canal <100> era bem determinada. De acordo com o procedimento sugerido por [197], o 

valor de x era então deslocado em 6º e o de z em 15°, a fim de se encontrar a melhor 

direção para a obtenção de um espectro aleatório. Para cada energia de análise e para 

cada espectro canalizado, foi tomado um espectro aleatório, procedimento esse seguido 

para a posterior análise dos dados. 

Já para alinhar o feixe com o canal <110> da amostra, foi necessário repetir o 

processo de alinhamento com o canal <100>, descrito acima, e então rotar o goniômetro 

em 45º na direção x e, logo a seguir, de 90º na direção z. A fim de confirmar a posição 

do centro do canal, mais uma varredura rápida em x e outra em y eram feitas. E, de 

forma semelhante ao que era feito para o canal <100>, o valor de x era então deslocado 

em 6º para se obter os espectros não-canalizados. 

Um exemplo dos espectros obtidos após esses procedimentos é mostrado na figura 

5.13, para íons de O incidindo em direções canalizada e aleatória em uma amostra de 

SIMOX. 
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Figura 5.12 – Gráficos do número relativo de contagens em função do ângulo para 

varreduras ao redor dos eixos x, y e z; a) varredura de -5º a 90º em z, para determinar 

a posição do plano {100}; b) varredura de –2º a 2º em y para determinar a coordenada 

desse eixo relativa ao centro do canal <100>; c) idem a b), só que para o eixo x. 

 

A perda de energia em direção canalizada foi calculada com base nas posições 

(representadas por Ec e Er na figura 5.13) da interface Si/SiO2 obtidas dos espectros 

canalizados e aleatórios e nos valores do poder de freamento aleatório medidos 

anteriormente. Esse cálculo da perda de energia canalizada foi feito considerando-se 

válida a aproximação à energia média e usando-se a relação [198]: 
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onde as grandezas com índice linha referem-se à geometria das medidas aleatórias e as 

grandezas sem índice linha referem-se às medidas canalizadas. 

Figura 5.13 – Espectros de RBS para íons de O6+ incidindo sobre uma amostra de 

SIMOX com energia de 13 MeV em uma geometria aleatória (triângulos) e em uma 

geometria onde o feixe está alinhado ao canal <100> do Si (quadrados). Nessa figura, 

Ec e Er indicam as energias das partículas retroespalhadas na interface Si/SiO2 para o 

caso canalizado e o caso aleatório, respectivamente. As linhas cheias representam os 

resultados do procedimento de ajuste usado para determinar esses valores, o qual está 

detalhado na referência [198]. 

 

A fim de evitar efeitos de não-eqüilíbrio de carga no poder de freamento, as cargas 

dos feixes de íons utilizados para cada energia de análise foram sempre escolhidas de 

maneira a serem o mais próximas possível das cargas de equilíbrio na energia em 

questão. Na tabela 5.3 são listados os valores da carga dos feixes utilizadas para as 

energias respectivas. 
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Tabela 5.3 – Estados de carga correspondentes a cada energia de análise para feixes 

incidentes de Be, B e O. 

Energia (MeV) Carga Be Carga B Carga O 

0,8 2+ --- --- 

1,0 2+ 2+ --- 

2,0 3+ 3+ --- 

3,0 3+ 3+ --- 

4,0 3+ 3+ 4+ 

5,0 3+ 4+ --- 

6,0 3+ 4+ 5+ 

7,0 3+ 4+ --- 

8,0 4+ 4+ 5+ 

9,0 4+ 4+ --- 

10,0 4+ --- 6+ 

11,5 --- --- 6+ 

13,0 --- --- 6+ 

15,0 --- --- 6+ 

  

Os resultados para a perda de energia canalizada de íons de Be e B ao longo dos 

canais <100> e <110> do Si, e de íons de O ao longo do canal <100> do Si, serão 

apresentados a seguir. Na seção 5.5, eles serão comparados aos cálculos teóricos de 

perda de energia, a fim de determinar a contribuição do efeito Barkas para essa 

grandeza. 

 

5.4.1 – Poder de freamento de Be em Si <100> e <110> 
 

As medidas de perda de energia canalizada para íons de Be foram realizadas no 

intervalo de energias entre 0,8 e 10 MeV, para o canal <100>, e no intervalo entre 1 e 9 

MeV, para o canal <110>. Elas são as primeiras medidas dessa quantidade, não havendo 

outros resultados experimentais publicados na literatura. Na figura 5.14, os resultados 

canalizados são apresentados, juntamente com os resultados em direção não-canalizada, 



Capítulo 5 – Procedimentos e Resultados                                                                     175 
 

 

já mencionados na seção 5.2.1. Também, pode-se verificar que, no canal <100>, a perda 

de energia é 18% menor que a perda de energia aleatória, na energia de 90 keV/uma, 

sendo que a diferença diminui com o aumento da energia, até chegar a 15% na energia 

de 180 keV/uma, e depois volta a aumentar, chegando a 34% na energia de 780 

keV/uma. De maneira semelhante, no canal <110>, onde os íons perdem ainda menos 

energia em comparação com a direção aleatória, a diferença é de 38% na energia de 110 

keV/uma, diminuindo até 28% na energia de 220 keV/uma e voltando a aumentar até 

chegar a 42% na energia de 790 keV/uma. 

 

Figura 5.14 – Resultados para a perda de energia de íons de B incidindo ao longo dos 

canais <100> e <110> do Si, comparados com os resultados para o caso não-

canalizado. As linhas servem apenas para guiar os olhos. 

100 1000

30

40

50

60

70

80

 Aleatório
 Canal <100>
 Canal <110>

9Be em Si

 

 

E (keV/uma)

dE
/d
x  

(e
V

/Å
)



Capítulo 5 – Procedimentos e Resultados                                                                     176 
 

 

5.4.2 – Poder de freamento de B em Si <100> e <110> 
 

As medidas com B foram realizadas entre 1 e 9 MeV, para o canal <100>, e entre 2 

e 6 MeV, para o canal <110>. Enquanto que para esse último não há resultados 

publicados na literatura, para o canal <100> já existiam dois resultados, que apresentam 

certa discordância, um tendo sido medido por Jiang et al. [194] e o outro por dos Santos 

et al. [193]. Na parte a) da figura 5.15, são apresentados os resultados deste trabalho 

para a perda de energia ao longo das direções <100> e <110>, juntamente com os dados 

aleatórios. Como se pode observar, os valores encontrados para o canal <100>, neste 

trabalho, são 21% menores que os encontrados para as medidas aleatórias, na energia de 

85 keV/uma. Essa diferença diminui para 18% na energia de 260 keV/uma, voltando a 

aumentar a seguir, chegando a 32% para a energia de 810 keV/uma. Já a perda de 

energia ao longo do canal <110> é bem menor que a perda de energia em direção 

aleatória, sendo 36% menor que essa última para a energia de 175 keV/uma. A 

diferença então diminui, chegando a 27% na energia de 290 keV/uma, mas volta a 

aumentar, chegando a 40% na energia de 530 keV/uma. Na parte b) da figura 5.15, são 

apresentados os resultados deste trabalho e dos dois outros estudos experimentais já 

existentes para a perda de energia ao longo da direção <100>. Pode-se ver que os 

resultados deste trabalho de tese são aproximadamente 20% maiores que os resultados 

de dos Santos et al. [193] na energia mais baixa medida. Com o aumento da energia, a 

concordância entre as duas medidas melhora, sendo que a altas energias ambos os 

resultados estão em bom acordo. Nestas energias, porém, os resultados deste trabalho de 

tese são inferiores aos de Jiang et al. [194] por aproximadamente 20%. 
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Figura 5.15 – Resultados para a perda de energia de íons de B incidindo em Si numa 

direção aleatória e ao longo dos canais <100> e <110> obtidos neste trabalho (parte 

a). Comparação entre os resultados existentes para o canal <100> (parte b). As linhas 

servem apenas para guiar os olhos. 
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Para o caso do O, foram feitas medidas apenas para a direção cristalina <100> do Si. 

O intervalo de energias no qual as mesmas foram desenvolvidas varia de 4 a 15 MeV, 

como é apresentado na figura 5.16. Além dos dados deste trabalho para a perda de 

energia em Si amorfo, ainda estão presentes na figura os resultados de Jiang et al. [194]. 

Como se pode observar, esses últimos estão em bom acordo com os resultados 
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Figura 5.16 – Resultados para a perda de energia de íons de O incidindo ao longo do 

canal <100> do Si, comparados com os resultados para o caso aleatório. 

 

5.5 – Cálculos teóricos para o poder de freamento em direção 

canalizada e determinação da contribuição Barkas 
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binário da perda de energia, detalhado na seção 4.1, foi implementado em uma rotina do 

programa MathCad, a partir da qual se calculou o poder de freamento de acordo com o 

desenvolvimento de Sigmund, considerando, porém, apenas os elétrons de valência do 

Si. 

Para o cálculo da contribuição Barkas, também três abordagens foram empregadas. 

Uma consistiu na combinação dos cálculos realizados com o programa CASP e dos 

resultados obtidos experimentalmente para íons de Be, B e O. Outra foi realizada a 

partir de cálculos com o programa HIStop, feitos para íons de Be, B e O e para seus 

“íons-imagem”, ou seja, íons com a mesma estrutura interna, porém com carga oposta, 

como se fossem antiprótons carregando pósitrons. Já a terceira, foi baseada nos cálculos 

da teoria binária para  íons de Be, B e O e seus respectivos antiíons. A diferença entre as 

duas últimas abordagens, além das peculiaridades de cada modelo, é que a teoria binária 

só permite comparar íons totalmente nus aos seus respectivos antiíons, enquanto que o 

programa HIStop permite comparar íons com elétrons ligados aos seus “íons-imagem”, 

como se esses últimos tivessem pósitrons ligados a eles. 

 

5.5.1 – Cálculos realizados com o programa CASP 
 

O programa CASP permite realizar cálculos numéricos para a perda de energia 

eletrônica com bastante rapidez e precisão. O programa calcula inicialmente, para cada 

parâmetro de impacto b desejado, a energia média transferida pelo íon em questão a um 

elétron, Qe(b), para elétrons de todas as camadas do alvo. A seção de choque de perda 

de energia eletrônica total, Se, é calculada pela integração dos valores obtidos para 

Qe(b), conforme ( )2e eS bdbQ b= π∫ . Vale notar que, para cada energia de interesse, é 

necessário rodar o programa para todos os estados de carga que o íon pode assumir 

naquela energia, multiplicando depois o resultado obtido pela correspondente fração de 

carga. Por exemplo, para íons de O incidindo a 400 keV/uma, o cálculo deve ser feito 

para O3+, O4+, O5+, O6+ e O7+ a essa energia, e a seguir os resultados devem ser 

multiplicados pelas respectivas frações de carga (nesse caso, 0,016; 0,151; 0,476; 0,328 

e 0,029, respectivamente). 
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Sempre que possível, as frações de carga consideradas neste estudo foram as 

determinadas experimentalmente por Jiang et al. [194]. Para as energias onde não havia 

dados experimentais de distribuição de cargas, foram usados os valores fornecidos pelo 

próprio programa CASP, baseados no trabalho da referência [146]. Para o caso do Be, 

em especial, não há frações de carga experimentais disponíveis. Em vista disso, foi 

realizado um procedimento de interpolação, tomando por base os dados de frações de 

carga existentes para Li, B, C, N e O, a fim de se obter uma distribuição de frações de 

carga para o Be. Esse procedimento está descrito no apêndice A. Os cálculos foram 

feitos, então, usando-se essa distribuição interpolada, e, também, as frações de carga 

dadas pelo programa CASP, oriundas de [146]. O resultado final representa uma média 

desses dois valores. 

Para que o programa realize os cálculos, é necessário o usuário especificar as 

seguintes variáveis, as quais serão exemplificadas em função do que foi feito durante 

este estudo de tese: 

a) Zp – número atômico do projétil: neste estudo foram realizados cálculos 

com íons de Be (Zp= 4), de B (Zp= 5), e de O (Zp= 8); 

b) Zt – número atômico do alvo: o alvo sempre foi o Si (Zt = 14); 

c) E/u – energia por núcleon [kev/uma]: os cálculos foram sempre 

realizados para o intervalo de energias entre 100 e 2.000 keV/uma; 

d) File – nome do arquivo: cada vez que o programa é executado, é 

necessário especificar o nome do arquivo onde os resultados serão 

gravados; 

e) Convolution Approximation: o programa pode realizar tanto cálculos 

baseados na PCA quanto cálculos baseados na UCA, sendo que esta 

última foi sempre a opção usada; 

f) Screening: nesse campo, é necessário selecionar a função de blindagem 

que será considerada no cálculo. Para cada estado de carga, deve-se 

escolher a função de blindagem mais adequada. Por exemplo, para íons 

nus (como Be4+ e B5+), a opção none deve ser usada (sem blindagem), 

enquanto que para íons carregando três ou mais elétrons (como O4+) a 

opção general deve ser escolhida, especificando-se o número de elétrons 

que o projétil carrega (no caso, np = 4); 
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g) Accuracy: essa opção controla a precisão numérica da maioria das 

integrações que o programa faz. Quanto mais baixo seu valor, mais 

preciso será o cálculo, porém ele também levará mais tempo para ser 

feito. Valores maiores que 10-2 podem levar a muitas incertezas no 

cálculo, enquanto que valores menores que 10-5 não levam a maiores 

melhorias na precisão. Durante este estudo, foi usado o valor 10-3; 

h) b select: nesse campo, é preciso entrar com os valores do parâmetro de 

impacto mínimo e do máximo, entre os quais se quer que a perda de 

energia seja calculada, bem como o número de pontos tomados durante o 

cálculo. Neste estudo, foram sempre tomados 50 pontos entre bmin = 10-4 

e bmax = 10. Também é possível deixar que o próprio programa ajuste 

esses valores. 

Além de executar o programa dessa forma para calcular a perda de energia do íon 

para os elétrons do alvo, também é necessário executá-lo para calcular a contribuição da 

perda de energia devida à interação dos elétrons do íon com os átomos do alvo. Com 

esta finalidade, deve-se inverter os valores de Zp e Zt, mantendo-se a mesma energia, 

selecionar a função de blindagem general para um átomo neutro (no caso do Si, np = 14) 

e informar as forças de oscilador e densidades eletrônicas do íon (que nesse caso passa a 

ser alvo) para cada um dos seus estados de carga, através da opção further target data. 

Esses dados não são inerentes ao programa, devendo ser informados a ele. 

Para cada energia e estado de carga, as duas contribuições para a perda de energia 

(íon-elétrons do alvo e átomos do alvo-elétrons do íon) são então somadas. A soma das 

contribuições para cada estado de carga, normalizadas em função de sua fração, dá a 

perda de energia total para a energia em questão. 

A fim de chegar agora à perda de energia média dos íons em condição canalizada, é 

necessário fazer uma convolução das perdas de energia calculadas pelo programa CASP 

com os fluxos dos íons dentro do canal, de acordo com: 

( ) ( )
( )

2

0

2

0

,

,

t

A
t

A

dEd b dz b b z
dzE

d b dz b z

Φ
∆ =

Φ

∫ ∫
∫ ∫

,   (5.7) 

onde A é a área transversal do canal do Si em questão, b é o parâmetro de impacto e Φ é 

a distribuição de fluxo dos íons ao longo da direção de canalização z. 
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As distribuições de fluxo dos íons ao longo dos canais <100> e <110> do Si foram 

calculadas com o programa de simulação tipo Monte-Carlo chamado Barret [70]. A 

partir delas e dos cálculos UCA, chegou-se aos resultados para o poder de freamento 

canalizado de Be, B e O. 

Após o cálculo dos poderes de freamento, o efeito Barkas foi obtido pela seguinte 

argumentação: o resultado de uma medida experimental reflete a contribuição de todos 

os efeitos presentes no processo de perda de energia. Já o cálculo com o programa 

CASP não inclui as contribuições devidas à perda e captura de elétrons e devidas à 

polarização dos átomos do alvo pela passagem dos íons (efeito Barkas). Então, essas 

contribuições deveriam ser as responsáveis pela diferença entre os resultados 

experimentais e os cálculos teóricos. Porém, em condição canalizada, a probabilidade de 

que haja captura ou perda de elétrons é fortemente reduzida, de forma que pode ser 

considerada desprezível frente a outras contribuições. Dessa maneira, a única 

contribuição relevante em condição canalizada que não é considerada pelo cálculo UCA 

(com correções de camadas) é justamente o efeito Barkas. Portanto, para encontrarmos 

essa contribuição basta subtrair o cálculo feito com o programa CASP dos respectivos 

dados experimentais para a perda de energia canalizada dos íons de Be, B e O em alvos 

de Si. Tanto os cálculos para o poder de freamento quanto a contribuição Barkas 

também estão indicados nas figuras 5.18, 5.19 e 5.20. 

Obviamente, para que essa determinação do efeito Barkas seja efetiva, é necessário 

que o cálculo UCA seja confiável, e dê conta satisfatoriamente de todos os efeitos que 

se propõe a considerar. Como foi mencionado no capítulo 4, essa confiabilidade foi 

confirmada através da comparação dos resultados UCA com resultados de canais 

acoplados e dos resultados PCA com resultados SCA [33-35, 182]. 

Com o objetivo de separar a contribuição Barkas devida aos elétrons de valência do 

Si da contribuição devida aos elétrons internos, foram realizados cálculos de canais 

acoplados para  essa última contribuição1. Então, o resultado desses cálculos (que 

incluem efeitos de polarização) foi subtraído do resultado UCA, fornecendo o efeito 

Barkas devido apenas aos elétrons de valência, que é representado na figura 5.24 pelos 

quadrados cheios. 

 

 
1 GRANDE, P. L. Private Communication, 2004. 
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Na verdade, os cálculos de canais acoplados forneceram valores para a perda de 

energia dos elétrons da camada L bem maiores que os obtidos com o programa CASP, 

não somente devido à presença do efeito de polarização, mas também ao fato de ocorrer 

a captura desses elétrons pelos íons. Esse efeito de captura está ilustrado na figura 5.17, 

que representa a captura por um íon de O8+ incidindo a 8 MeV. 

Figura 5.17 – Ilustração da captura de um elétron da camada L do Si por um íon de O 

e da conseqüente polarização do átomo de Si com a passagem do íon. As curvas de 

nível na figura representam a densidade eletrônica, calculada a partir do método de 

canais acoplados.  

 

Como pode ser visto na figura 5.18, a contribuição Barkas para o poder de 

freamento canalizado de Be em Si é bastante grande na região entre 150 e 400 keV/uma, 

chegando, no canal <100>, a um máximo de 21 eV/Å a 166 keV/uma, o que representa 

45% do valor das outras contribuições para a perda de energia. Esse resultado é similar, 

e ainda maior, que a contribuição “gigante” do efeito Barkas observada para o poder de 

freamento de íons de Li canalizados em Si, em um estudo feito anteriormente pelo 

próprio grupo do Laboratório de Implantação Iônica da UFRGS [119]. 
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Figura 5.18 – Resultados para o poder de freamento de Be em Si, em direção 

canalizada, calculados com o programa CASP (v. 2.2), comparados com os resultados 

experimentais. A linha cheia representa os cálculos considerando as frações de carga 

calculadas pelo procedimento de interpolação, enquanto que a curva tracejada 

representa os cálculos usando as frações de carga do próprio programa CASP. A curva 

pontilhada é a média desses dois procedimentos, tendo sido o resultado levado em 

conta durante este estudo. O efeito Barkas é dado pela diferença entre os cálculos e os 

resultados experimentais, como indicado pelas setas verticais. 
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Para o caso do B, apresentado na figura 5.19, pode-se ver que a contribuição Barkas 

também é grande em ambos os canais, chegando a 40% do valor de todas as outras 

contribuições, a 266 keV/uma, no canal <100>. 

 

Figura 5.19 – Resultados para o poder de freamento de B em Si, em direção 

canalizada, calculados com o programa CASP (v. 2.2), comparados com os resultados 

experimentais. O efeito Barkas é dado pela diferença entre os cálculos e os resultados 

experimentais, como indicado pelas setas verticais. 
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Figura 5.20 – Resultados para o poder de freamento de O em Si, em direção 

canalizada, calculados com o programa CASP (v. 2.2), comparados com os resultados 

experimentais. O efeito Barkas é dado pela diferença entre os cálculos e os resultados 

experimentais, como indicado pelas setas verticais. 
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contribuição Barkas dada pela análise de Lindhard (calculada a partir da equação (2.28) 

do capítulo 2), que apresenta boa concordância com medidas prévias do efeito Barkas 

para altas energias. Conforme pode-se observar, os dados experimentais colapsam em 

torno de uma região estreita (independentemente da espécie do projétil), cuja média, 

representada pela curva cinza da figura, está em muito bom acordo com a previsão de 

Lindhard, dada pela curva tracejada. Porém, há ainda alguns desvios em relação à curva 

média na região entre 0,15 e 0,3 MeV/uma, os quais começam a acontecer a partir de 

uma certa energia, para cada projétil. Esses valores de energia onde começam os 

desvios são tanto maiores quanto maior é a carga dos projéteis, indicando uma quebra 

do escalonamento com q3 e a provável presença de termos de polarização de ordem 

mais alta. 

 

Figura 5.21 – Compilação de dados experimentais para o poder de freamento de íons 

de He, Li, Be, B e O incidindo nas direções canalizadas <100> e <110> do Si, 

subtraídos dos respectivos cálculos UCA e divididos pelas respectivas cargas médias 

ao cubo. A região cinza representa a curva média sobre a qual os dados colapsam, 

enquanto a curva tracejada representa a estimativa para o efeito Barkas dada pelo 

modelo de Lindhard. 
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Valores específicos da contribuição Barkas para várias energias e uma análise de seu 

comportamento serão relatados a seguir, na seção 5.5.5, e comentados no capítulo 6, 

onde são apresentadas as conclusões deste trabalho de tese. 

 

5.5.2 - Cálculos realizados com o programa HIStop 
 

O programa HIStop calcula a perda de energia de uma maneira não-perturbativa, 

através da abordagem TCS-EFSR, descrita no capítulo 4. O meio é considerado como 

um gás de elétrons uniforme, com densidade n, velocidade de Fermi vF e raio de 

Wigner-Seitz 1,919s Fr v= . Em função disso, os resultados do programa não 

descrevem bem a perda de energia num alvo de Si amorfo, pois não é coerente a 

aproximação de considerá-lo como sendo um gás de elétrons com essas características. 

Para o canal <100> do Si, entretanto, a configuração eletrônica que os íons canalizados 

sondam é muito semelhante a um gás de elétrons com densidade constante, sendo 

bastante razoável, nessa situação, comparar os cálculos do HIStop com os resultados 

experimentais. Já para o canal <110> do Si, que é mais largo que o <100>, as variações 

de densidade eletrônica não encorajam uma aproximação pela abordagem do gás de 

elétrons considerada nos cálculos do programa HIStop. 

Assim como o CASP, também o HIStop executa cálculos precisos (dentro da 

aproximação que se propõe a descrever) e rápidos para a perda de energia eletrônica. As 

variáveis que devem ser informadas ao programa são: 

a) Z1 – número atômico do íon; 

b) Z2 – número atômico do alvo; 

c) E – energia, em keV/uma; 

d) q – estado de carga do íon; 

e) rs – parâmetro do gás de elétrons, o qual foi tomado como 2 para os 

elétrons de valência do Si. 

Ao contrário do que acontece com o programa CASP, no programa HIStop é 

possível realizar os cálculos para valores de Z1 negativos, correspondendo a “antiíons” 

com mesma estrutura e carga inversa em relação aos correspondentes íons (Z1 positivo). 
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Dessa forma, é possível extrair uma contribuição Barkas para a perda de energia pela 

relação: 

( ) ( )1 1
1
2Barkas

dE dE dEZ Z
dx dx dx

   = − −   
   

,    (5.8) 

pois todas as contribuições em potências pares de Z1 se cancelarão, restando apenas a 

contribuição devida a potências ímpares. 

Um exemplo dos resultados gerados pelo programa HIStop para íons de Be 

incidindo sobre Si é mostrado na figura 5.22. 

Os resultados para o efeito Barkas obtidos com essa abordagem serão apresentados 

na seção 5.5.5, para várias energias e para vários estados de carga do projétil. 

Figura 5.22 – Resultados calculados com o programa HIStop para a perda de energia 

de íons de Be (Z1 = 4, linha cheia), para a perda de energia de “antiBe” (Z1 = -4, linha 

tracejada) e para a contribuição Barkas (linha pontilhada), calculada pela relação 

(5.8). 

 

5.5.3 – Cálculos baseados na teoria binária 
 

Os cálculos baseados na teoria binária da perda de energia foram realizados com 

uma rotina do programa MathCad, onde foram incorporados  o potencial efetivo da 
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equação (4.2) e o raio efetivo, determinado a partir da trajetória do elétron calculada 

pelo programa. A energia e a carga (sempre íons sem elétrons ligados) dos íons, as 

freqüências de oscilador e as energias de ligação para os elétrons de valência do Si, bem 

como o parâmetro de impacto para cada colisão, foram informados como “input” no 

programa. Os resultados para a energia transferida ao elétron foram então integrados 

sobre a região de parâmetros de impacto (que foi tomada de 0,05 a 3,00 Å), de acordo 

com a equação (1.9), fornecendo o poder de freamento. Essa cálculo foi feito para cada 

íon e seu respectivo anti-íon, de forma que o efeito Barkas pôde ser determinado de 

forma semelhante ao caso dos cálculos com o programa HIStop, segundo a equação 

(5.8). 

Os resultados para o efeito Barkas obtidos com essa abordagem também serão 

apresentados na seção 5.5.5, para várias energias e para vários estados de carga do 

projétil. 

 

5.5.4 – Cálculos para o poder de freamento canalizado combinando 

os resultados dos programas CASP e HIStop 
 

Como foi mencionado nas seções anteriores, o programa CASP não é capaz de 

fornecer uma contribuição Barkas, enquanto o programa HIStop não é capaz de calcular 

a contribuição dos elétrons mais internos do alvo ao processo de perda de energia. 

Porém, é possível calcular-se a contribuição dos elétrons internos com o programa 

CASP e a contribuição Barkas com o programa HIStop. Sendo assim, foi possível usar 

ambos os programas para complementarem os resultados um do outro, e, dessa forma, 

fornecerem um valor que pode ser comparado com o poder de freamento obtido 

experimentalmente. Os resultados dessa combinação para os poderes de freamento ao 

longo do canal <100> do Si são apresentados na figura 5.23, onde são comparados com 

os resultados obtidos nas medidas experimentais. Enquanto as linhas cheias representam 

a combinação do cálculo CASP completo com a contribuição Barkas do HIStop, as 

linhas tracejadas representam a soma do cálculo HIStop completo com a contribuição 

dos elétrons internos dada pelo CASP. 
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Além dos casos onde os íons incidentes são Be, B e O, estudados nesta tese, também 

os resultados para íons de Li (da referência [119]) são mostrados, a fim de se expandir o 

estudo do efeito Barkas para uma região maior de cargas do projétil. 

Figura 5.23 – Resultados para o poder de freamento total no canal <100> do Si, para 

íons de Li, Be, B e O incidentes. As linhas cheias representam o poder de freamento 

calculado pela soma da contribuição Barkas obtida com o programa HIStop e do 

cálculo UCA completo. Já as linhas tracejadas representam o poder de freamento dado 

pela soma da contribuição dos elétrons internos fornecida pelo programa UCA com o 

cálculo HIStop completo para um íon (Z1 positivo). 
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Como se pode ver na figura, as duas abordagens fornecem resultados um pouco 

diferentes. Isso é esperado, uma vez que em cada caso a contribuição dos elétrons de 

valência é calculada de uma forma distinta. 

O acordo das duas abordagens com os dados experimentais é bom, exceto nas 

energias mais baixas, sendo que a soma dos cálculos HIStop com a contribuição dos 

elétrons internos dada pelo CASP parece estar sempre em melhor acordo com os 

resultados medidos do que a soma dos resultados do CASP com a contribuição Barkas 

do HIStop. Nas energias mais baixas, fica evidente que a contribuição Barkas calculada 

pelos procedimentos teóricos não é suficiente para dar conta de todo o efeito observado 

nas medidas experimentais. 

 

5.5.5 – Resultados para a contribuição Barkas ao poder de 

freamento na direção <100> do Si, para íons de He, Li, Be, B e O 
 

Nesta seção, os valores obtidos para a contribuição Barkas através das medidas 

experimentais e dos procedimentos de cálculo (seções 5.5.2 a 5.5.4) são apresentados de 

forma condensada, para quatro energias diferentes (300, 400, 500 e 700 keV/uma), e 

como função do estado de carga médio dos íons nas energias em questão. Além dos 

dados experimentais para o poder de freamento canalizado de íons de Be, B e O, 

medidos neste trabalho de tese, também os dados para íons de He [204] e Li [46], 

medidos anteriormente pelo Grupo de Implantação Iônica da UFRGS, foram usados 

para a caracterização do efeito Barkas. Todos esses resultados estão reunidos na figura 

5.24, onde, na coluna da esquerda, a contribuição absoluta (o valor total em eV/Å) 

devido ao efeito Barkas é apresentada, enquanto na coluna da direita estão os resultados 

da contribuição relativa (contribuição Barkas/todas outras contribuições, em %). Os 

quadrados vazados correspondem aos dados experimentais subtraídos dos cálculos 

UCA, e representam a contribuição Barkas devida tanto aos elétrons internos como aos 

de valência. 

A fim de comparação com os resultados calculados pelos modelos binário e TCS-    

-EFSR, representados na figura pelas linhas tracejada e cheia, respectivamente, é 

necessário subtrair a contribuição dos elétrons internos contida nos quadrados vazados. 
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Isso foi feito, como foi mencionado antes, com o auxílio de cálculos de canais 

acoplados. Os resultados estão representados pelos quadrados cheios da figura, que são, 

então, relativos apenas à contribuição dos elétrons de valência. Como pode ser visto na 

parte esquerda da figura, tanto a contribuição Barkas absoluta experimental quanto as 

calculadas tendem a crescer com o aumento da carga média do projétil, e os cálculos 

representam muito bem os resultados experimentais (para os elétrons de valência) nas 

energias mais altas. Nas energias mais baixas, porém, eles não conseguem reproduzir 

todo o efeito observado experimentalmente. Já para a contribuição Barkas relativa, o 

que se observa das medidas experimentais é uma saturação dessa contribuição a baixas 

energias, de forma que ela não cresce com o aumento da carga média do projétil. Nas 

energias de 300 e 400 keV/uma, a contribuição parece ter um máximo para a região dos 

íons de Be, diminuindo um pouco e ficando saturada logo a seguir.  A tendência de 

saturação é também apresentada pelos cálculos TCS-EFSR, embora eles forneçam 

valores inferiores aos experimentais e não indiquem a existência de um valor de pico. Já 

para energias mais altas, tanto a saturação como o pico desaparecem, e o acordo entre os 

dados experimentais e os cálculos se torna bem melhor. 
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Figura 5.24 – Contribuições Barkas absoluta (coluna da esquerda) e relativa (coluna 

da direita), para a perda de energia de íons de He, Li, Be, B e O ao longo do canal 

<100> do Si, para as energias de 300, 400, 500 e 700 keV/uma, apresentadas em 

função da carga média dos projéteis. Os quadrados vazados representam a 

contribuição Barkas calculada pela subtração dados experimentais – cálculos UCA, 

que incluem os elétrons de valência e os internos. Já os quadrados cheios representam 

o valor anterior subtraído da contribuição devida aos elétrons internos, representando 

só o efeito devido aos elétrons de valência. As linhas cheia e tracejada representam os 

cálculos TCS-EFSR e binário, também relacionados apenas à contribuição dos elétrons 

de valência.  
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CAPÍTULO 6 
 
 

DISCUSSÃO E CONCLUSÕES 
 

 
6.1 – Introdução 

 
Neste último capítulo, será feita uma breve discussão sobre os resultados 

apresentados no capítulo anterior, acompanhada das conclusões a que se chegou neste 

trabalho de tese. Cada tipo de análise será comentado em uma seção separada, a 

exemplo do que foi feito no capítulo 5. 

 

6.2 – Medidas do poder de freamento em direção aleatória 
 

As medidas para o poder de freamento em direção aleatória de íons de Be, B e O em 

alvos de Si forneceram  resultados consistentes para amplas faixas de energia, conforme 

se objetivava. Além de servirem como uma base confiável para a análise dos poderes de 

freamento em direção canalizada desenvolvida neste trabalho, esses resultados também 

podem ser empregados para testar modelos de excitação eletrônica, para servir de 

“input” em programas tipo Monte-Carlo que calculem distribuições em profundidade e 

perfis de dano e para fornecer valores de referência em análises baseadas no uso de 

feixes de íons. 

 

As medidas do poder de freamento para íons de Be foram as primeiras desse tipo a 

serem feitas. Conforme foi mostrado na figura 5.4, há um acordo muito bom entre os 

resultados experimentais e a previsão teórica do programa SRIM [57]. Já com relação 

aos dados experimentais de Zhang et al. [192], os resultados obtidos neste trabalho de 

tese apresentam uma diferença de 12%, em média, para a maior parte da região de 

energias onde coexistem as medidas dos dois trabalhos. Essa diferença pode ser 

atribuída ao método experimental aplicado para obter cada conjunto de medidas. 

Enquanto neste trabalho foi usada a técnica de RBS, que está bem estabelecida como 

um método confiável e simples para se medir o poder de freamento, no trabalho da 
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referência [192] foi usado um método novo e mais complicado, o qual combina as 

técnicas de análise por detecção de recuo elástico (ERDA – Elastic Recoil Detection 

Analysis)  e de medida por tempo de vôo (TOF – Time Of  Flight). Além disso, os 

resultados de [192] apresentam um “plateau” de perda de energia para vários íons, ao 

invés do máximo de perda de energia comumente observado. 

 

Os resultados deste trabalho para o caso do B já não concordam tão bem com as 

previsões do programa SRIM como aconteceu no caso do Be, conforme ilustrado na 

figura 5.5, onde pode-se ver que os resultados experimentais chegam a ser 8% menores 

que a previsão teórica na região do máximo de perda de energia. Os dados 

experimentais de Jiang et al. [194] também fornecem valores para o poder de freamento 

menores que os do SRIM, estando em bom acordo com os presentes dados. Em relação 

aos dados de Zhang, vale o mesmo comentário feito no caso do Be. A diferença entre os 

dados deste trabalho e os de dos Santos et al. [193] parece ser sistemática, podendo 

estar relacionada ao procedimento de análise ou às condições em que cada medida foi 

realizada. 

 

 Os resultados para íons de O, por sua vez, apresentam a mesma tendência em 

relação aos cálculos do programa SRIM verificada para o caso dos íons de B, como foi 

mostrado na figura 5.6. E também divergem dos resultados de Zhang et al., como nos 

casos do Be e B. As razões indicadas para essas duas diferenças são as mesmas citadas 

anteriormente. Já os dados de Santry e Werner [195] estão em acordo muito bom com 

os resultados deste trabalho, tendo sido medidos também com a técnica de RBS. A 

discordância entre os dados de Jiang et al. e os deste trabalho pode ser proveniente da 

diferença entre as técnicas empregadas em cada caso. O grupo de Jiang realizou 

medidas por transmissão, o que requer alvos que sejam auto-sustentáveis. Por isso, suas 

amostras tinham aproximadamente 10.000 Å de espessura, de forma que efeitos maiores 

de “straggling”, devido ao maior caminho percorrido, podem ter levado a valores 

maiores da perda de energia. 
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6.3 – Medidas do “straggling” no poder de freamento aleatório 
 

Os dados para o “straggling” de Be e O obtidos neste trabalho (figuras 5.8 e 5.9) 

mostram tendências semelhantes, quando comparados ao “straggling” de Bohr. A boa 

concordância, a altas energias, entre os valores experimentais e a teoria de Bohr 

corrobora a validade dos dados experimentais, uma vez que o valor estimado por Bohr 

foi obtido com base numa análise para íons totalmente sem elétrons ligados, tendo 

velocidades bem maiores que as velocidades dos elétrons no alvo. Dessa forma, o fato 

de os valores experimentais estarem acima dos valores da teoria de Bohr em energias 

intermediárias não é incoerente. De fato, nessa região, que é justamente a do máximo do 

poder de freamento, os íons têm velocidades mais baixas e possuem elétrons ligados, 

cujo número pode variar em função dos processos de perda e captura. Para energias 

mais baixas, que só foram analisadas no caso do O, o “straggling” experimental fica 

abaixo dos valores preditos por Bohr, de maneira similar às observações experimentais 

feitas para íons de He [190] e de Li [205]. Esse comportamento do “straggling” reflete 

bem os erros associados às medidas experimentais do poder de freamento, que são 

menores para energias mais baixas e são maiores na região do máximo da perda de 

energia. 

 

6.4 – Medidas do poder de freamento em direção canalizada 

 

As medidas do poder de freamento canalizado para íons de Be, B e O ao longo das 

direções <100> e <110> do Si compõem os primeiros conjuntos consistentes dessas 

grandezas obtidos para amplas faixas de energia. Elas podem servir como dados de 

referência para análises baseadas em feixes de íons e para um melhor entendimento dos 

processos de interação íons-matéria, como se buscou fazer neste trabalho de tese, onde, 

aliadas ao modelo UCA, permitiram isolar a contribuição Barkas para o poder de 

freamento e observar seu comportamento em função da carga e da energia dos íons 

incidentes. 

Os resultados deste trabalho mostram de maneira clara a diminuição da perda de 

energia em direção canalizada em comparação com a perda de energia em direção 
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aleatória, que é da ordem de 15 a 18% na região do máximo de perda de energia, para os 

íons penetrando ao longo do canal <100>. Essa diferença tende a crescer com o 

aumento da energia dos íons, o que reflete o papel dos elétrons internos e dos elétrons 

de valência na perda de energia. Para energias mais altas, a contribuição dos elétrons 

internos para a perda de energia em direção aleatória aumenta, mas o mesmo não ocorre 

no caso canalizado, uma vez que a interação dos íons canalizados com os elétrons 

internos é fortemente suprimida. Para os íons penetrando ao longo do canal <110>, o 

comportamento é idêntico, só que a diferença em relação à perda de energia em direção 

aleatória é ainda maior, uma vez que o canal é mais aberto. 

Os resultados deste trabalho para íons de O incidindo ao longo do canal <100> do Si 

estão em bom acordo com os de Jiang et al., mas o mesmo não se verifica para o caso 

dos íons de B. É provável que efeitos de espalhamento múltiplo e decanalização, os 

quais são mais pronunciados para íons mais leves, sejam os responsáveis por esse 

comportamento, uma vez que as amostras usadas nas medidas de transmissão de Jiang 

et al. tinham cerca de 10.000 Å de espessura. Já, com relação aos dados de dos Santos et 

al., a diferença a energias intermediárias observada para as medidas de B ao longo do 

canal <100> pode ser um reflexo das diferenças entre os poderes de freamento 

aleatórios usados para a obtenção dos poderes de freamento canalizados. 

 

6.4.1 – Análise do poder de freamento canalizado e do efeito Barkas 
 

As três abordagens mais recentes para o cálculo da perda de energia eletrônica, 

apresentadas no capítulo 4, foram empregadas neste trabalho de tese para calcular tanto 

o poder de freamento quanto a contribuição do efeito Barkas para o caso de íons de Be, 

B e O incidindo ao longo do canal <100> do Si. Nessa situação, a perda de energia é 

devida principalmente à interação com os elétrons de valência, sendo que o modelo de 

gás de elétrons dá uma boa descrição do alvo. 

A combinação dos resultados experimentais com os cálculos UCA e os cálculos de 

canais acoplados não só permitiu isolar a contribuição devida ao efeito Barkas para a 

perda de energia, como também identificar quanto dessa contribuição é devida aos 

elétrons de valência e quanto é devida aos elétrons internos. Embora a contribuição dos 
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elétrons internos do Si ao efeito Barkas seja grande (devido à sua forte energia de 

ligação), ela só é importante para colisões próximas, assumindo, portanto, um papel de 

menor importância no caso canalizado. No presente estudo, a sua contribuição foi 

sempre menor que 10%, sendo de 8% para íons de B a 400 keV/uma, por exemplo. 

 Em um trabalho prévio, realizado pelo Grupo de Implantação Iônica [46, 119], 

observou-se que a contribuição Barkas para a perda de energia de íons de Li canalizados 

em Si era bastante grande, chegando a 50% do valor das outras contribuições ao longo 

do canal <110> e 31% ao longo do canal <100>. Tal trabalho motivou a presente tese 

de doutorado, cuja motivação inicial foi verificar se o Li é o único íon que apresenta um 

efeito Barkas “gigante” ou se outros íons próximos apresentavam o mesmo 

comportamento. O que se observou foi que o efeito Barkas também é “gigante” para 

íons de Be e B ao longo do canal <100>, sendo ainda maior que o observado para íons 

de Li nesse canal. Vale destacar que o método de obtenção do efeito Barkas tem a sua 

validade confirmada pela curva “universal” apresentada na figura 5.22, que não só 

confirma que o procedimento seguido é adequado, como também dá suporte à teoria de 

Lindhard para o efeito Barkas. 

 

Os cálculos com o modelo binário provaram ser capazes de determinar uma 

contribuição Barkas para regiões onde os íons incidentes estão completamente despidos 

de elétrons, enquanto os cálculos baseados na teoria não-linear TCS-EFSR provaram ser 

efetivos na determinação da contribuição Barkas, mesmo em regiões onde os íons 

carregam elétrons ligados consigo. Dessa forma, o cálculo TCS-EFSR pôde ser 

realizado nas mesmas energias e com os mesmos estados de carga utilizados na análise 

que combinou os resultados experimentais e os cálculos UCA. 

A combinação dos cálculos UCA com os cálculos TCS-EFSR para determinar o 

poder de freamento total em direção canalizada provou ser bastante eficiente. A soma 

levando em conta o cálculo total UCA e a contribuição Barkas extraída do cálculo TCS-

-EFSR concorda bem, a altas energias, com os dados experimentais de Li e Be, mas o 

acordo não é tão bom para os casos do B e do O. Já a soma dos cálculos TCS-EFSR 

completos com a contribuição dos elétrons internos dada pelo UCA, apresenta um 

acordo melhor para a maioria dos casos, em especial para o O, mas superestima os 

dados experimentais de Li e Be para altas energias. Ambas as combinações dão 
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resultados inferiores aos experimentais nas regiões de energias intermediárias, 

indicando que nem toda contribuição Barkas é reproduzida pelos cálculos. Como foi 

mencionado anteriormente, a diferença entre os dois métodos é devida aos diferentes 

tratamentos dados aos elétrons de valência. Enquanto a primeira combinação citada 

acima trata a dependência espacial da perda de energia de uma forma bem mais 

completa (através da dependência com o parâmetro de impacto e com o fluxo de íons no 

canal) ela recorre ao uso de “íons-imagem” para dar conta da contribuição Barkas. Já a 

segunda combinação dispensa o uso de “íons-imagem”, mas depende de a representação 

do meio por um gás de elétrons ser válida. 

 

6.4.2 – Dependência do efeito Barkas com a carga e a energia dos 

íons 

 

Neste trabalho, foi possível observar o comportamento das contribuições absoluta e 

relativa do efeito Barkas ao poder de freamento, para íons de Be, B e O, no intervalo de 

energias entre 300 e 700 keV/uma. Além disso, dados para íons de He e Li medidos 

previamente foram incorporados ao trabalho, a fim de ampliar a região de 

caracterização do efeito Barkas. O que se pôde observar com relação à contribuição 

Barkas absoluta é que ela diminui com o aumento da velocidade do projétil na região 

estudada, ainda que a carga deles aumente nessa condição. Isso pode ser explicado pelo 

fato de a velocidade dos íons ir se tornando bem maior que a velocidade com que os 

elétrons do meio reagem à sua presença. Também, pôde-se conferir que, para cada 

energia, a contribuição Barkas absoluta cresce com o aumento da carga do projétil, 

como é de se esperar. 

Com relação à contribuição Barkas absoluta, observou-se que os cálculos baseados 

nos modelos binário e TCS-EFSR descrevem bem o comportamento dos resultados 

experimentais a altas energias. Com o decréscimo da energia, entretanto, os cálculos 

começam a subestimar os resultados experimentais, não sendo capazes de reproduzir 

todo o efeito Barkas observado. Essa diferença é mais acentuada para os cálculos com o 

modelo binário, que utiliza uma função de blindagem não tão sofisticada como a do 

modelo TCS-EFSR. 
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Em relação à contribuição Barkas relativa, o que se observou para as energias mais 

altas foi um crescimento com o aumento da carga do projétil. Nessa região de energia, 

onde a teoria de perturbação descreve bem os resultados experimentais, pode-se 

interpretar esse resultado com base no fato de o poder de freamento e a contribuição 

Barkas aumentarem com potências diferentes da carga, q2 e q3, respectivamente.O 

acordo dos cálculos não-lineares com os resultados experimentais é muito bom nesse 

regime. Entretanto, à medida que a energia diminui, o modelo perturbativo deixa de ser 

adequado. Nesse regime, os modelos não-lineares indicam que o poder de freamento e a 

contribuição Barkas aumentam com taxas diferentes em função do estado de carga, de 

forma que a contribuição Barkas relativa apresenta uma saturação em função da carga 

média do projétil. Os resultados experimentais deste trabalho apresentam o mesmo 

comportamento de saturação observado pelos cálculos binário e TCS-EFSR. Porém, a 

contribuição Barkas relativa obtida por meio de tais cálculos não consegue representar 

todo o efeito observado a partir das medidas experimentais, especialmente para o caso 

do Be. 

A realização de cálculos com potenciais não-esféricos, do ponto de vista teórico, e 

de medidas com íons mais pesados que o O, do ponto de vista experimental, aparecem 

como perspectivas futuras interessantes. Há indícios de que o uso de potenciais não-

esféricos pode levar a contribuições Barkas até 30% maiores que as calculadas com um 

potencial do tipo Yukawa. Já com relação a medidas experimentais com íons mais 

pesados, a técnica de RBS apresenta limitações, uma vez que íons mais pesados que os 

da matriz (Si, no presente caso) não poderão ser utilizados. Essa restrição poderia ser 

superada usando-se a técnica de transmissão aliada a amostras de Si cristalino auto-

suportadas de espessura não muito grande. O recente desenvolvimento de membranas 

de Si, produzidas a partir de Si poroso, torna essa última alternativa mais atraente e 

factível. 
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MÉTODO DE INTERPOLAÇÃO PARA A 

OBTENÇÃO DAS FRAÇÕES DE CARGA E DA 

CARGA MÉDIA DE ÍONS DE Be 
 

A.1 – Introdução 
 

Conforme mencionado nos capítulos 2 e 5, as frações de carga e o estado de carga 

médio dos íons são grandezas essenciais para se obter um resultado preciso no cálculo 

do poder de freamento desses íons. Na maioria dos casos considerados no presente 

trabalho, foi possível obter esses valores a partir de medidas experimentais [194]. 

Porém, para o caso de íons de Be incidindo em Si, tais resultados não existem na 

literatura. Assim, um procedimento de interpolação, baseado nos dados existentes para 

íons de Li, B, C, N e O, teve que ser desenvolvido, a fim de obter valores para serem 

empregados no cálculo do poder de freamento. Esse procedimento de interpolação será 

descrito no presente apêndice. 

 

 A.2 – Procedimento para obtenção carga média 
 

 O primeiro passo no procedimento de obtenção da carga média foi calculá-la para o 

caso de íons de Li, B, C, N e O incidindo em alvos de Si, a partir dos resultados 

experimentais para as frações de carga publicados em [194], através da relação: 

nq n
n

q f q=∑ ,         (A.1) 

onde n representa os estados de carga do íon existentes, e f a fração de carga 

correspondente. A seguir, os resultados obtidos para a carga média foram reunidos em 

um gráfico e ajustados por uma função do tipo: 
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( )1 11 exp bq Z a v = ⋅ − − ⋅  ,       (A.2) 

onde v1 representa a velocidade dos íons e a e b são duas constantes de ajuste, as quais 

se quis determinar. Isso está ilustrado na figura A.1. 

Figura A.1 – Valores da carga média calculados a partir das frações de carga obtidas 

por Jiang et al. [194]. Os símbolos representam os dados experimentais, enquanto as 

retas representam as funções ajustadas (equação (A.2)). 

 

 Então, os valores obtidos para a e b nos ajustes foram reunidos em um novo gráfico, 

em função do número atômico dos íons. O que se observou foi um comportamento 

aproximadamente linear para os valores de a e b. Dessa forma, foi realizado um ajuste 

linear para ambos e, a partir das retas de ajuste, foram determinados os valores de a e b 

para íons de Be (Z1 = 4). Isso pode ser visto na figura A.2, onde os valores aBe = 0,04084 

e bBe = 0,61198 são indicados pelas setas. De posse dos valores de aBe e bBe, foi possível 

aplicá-los na equação (A.2) para obter a carga média dos íons de Be em função de sua 

energia (ou velocidade). O resultado obtido é mostrado na figura A.3, juntamente com 

os dados de outros íons que foram empregados na sua determinação. 
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Figura A.2 – Determinação das constantes a e b para íons de Be (indicadas pelas 

setas) a partir de um ajuste linear (linhas cheias) feito sobre os valores obtidos para as 

constantes dos íons de Li, B, C, N e O (indicados pelos símbolos). 

Figura A.3 – Resultado obtido para a carga média em função da energia de íons de Be 

(triângulos), comparados com os dados para íons de Li (quadrados) e B (círculos). As 

linhas representam as funções de ajuste. 
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A.3 – Procedimento para a obtenção das frações de carga 
 

De maneira semelhante ao que foi feito para a carga média, o primeiro passo para a 

obtenção das frações de carga de Be também consistiu num ajuste de funções aos dados 

experimentais de Jiang et al. [194]. As funções usadas para esse ajuste foram do tipo: 

( ) ( )2
1 11 exp 3S

qf S v S v = ⋅ ⋅ − ⋅    ,      (A.3) 

onde S1, S2 e S3 são as constantes de ajuste a serem determinadas para os dados de Li, 

B, C, e N. Um exemplo desse procedimento, para o caso do B, pode ser visto na figura 

A.4 a seguir. 

Figura A.4 – Frações de carga obtidas experimentalmente (símbolos) e os respectivos 

ajustes com a equação (A.3) para íons de B. 

 

A seguir, os valores das constantes S obtidos para todos os estados de carga dos 

diversos íons foram usados para gerar curvas de frações de carga, numa ampla faixa de 

energias, através da relação (A.3), a fim de verificar sua consistência. Tais curvas 

obedeceram sempre as duas condições de contorno obrigatórias: a) a soma das frações 

de carga em qualquer energia deve ser sempre igual a um e b) a soma dos produtos 
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fração de carga vezes carga para qualquer energia deve ser igual à carga média, a qual 

foi determinada pelos ajustes mostrados na seção anterior. Isso pode ser escrito como: 

 

 

 

 

 

 Os valores das constantes S encontrados neste estudo para os íons de Li, B, C e N 

estão listados na tabela A.1. Nela, só são apresentados os resultados para os estados de 

carga entre 1 e 4, pois esses são os estados que um íon de Be pode assumir. Os demais 

estados (como B5+, N6+) também foram estudados, mas não serão apresentados. 

 

Tabela A.1 – Valores das constantes S obtidos para os estados de carga entre 1 e 4 de 

íons de Li, B, C e N. 

             Constante 
Íoncarga 

S1 S2 S3 

Li 1+ 0,01094 1,10728 0,01581 
Li 2+ 0,12670 0,39567 0,00338 
Li 3+ 0,00377 0,89799 0,00068 
B 1+ - - - 
B 2+ 0,00089 1,36566 0,00966 
B 3+ 0,02429 0,74934 0,00363 
B 4+ 1,7852 x 10-6 2,25682 0,00309 
C 1+ - - - 
C 2+ 0,03695 0,89597 0,01696 
C 3+ 0,22082 0,36169 0,00582 
C 4+ 9,9876 x 10-6 2,16157 0,00483 
N 1+ 3,8476 x 10-13 8,17482 0,11953 
N 2+ 0,00914 1,38244 0,02922 
N 3+ 0,00021 2,09796 0,01867 
N 4+ 1,6102 x 10-6 2,75429 0,01027 

 

 Os valores apresentados na tabela A.1 também foram reunidos em gráficos, onde o 

valor de cada constante foi representado em função do número de elétrons ligados ao 

íon (diferença entre o número atômico e a carga do íon, Z1 – q). A partir do 

1
nq

n

f =∑  

nq n
n

f q q=∑  

(A.4) 
.
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comportamento observado nesses gráficos, foi realizada uma interpolação para a 

determinação dos valores das constantes S para o Be. Essa interpolação gráfica consistiu 

em supor que as constantes S do Be deveriam ter comportamento similar ao observado 

para os íons vizinhos (Li e B), e seu valor, para cada estado de carga, deveria ser um 

valor médio entre os valores observado para o Li e para o B. Tal abordagem está 

ilustrada na figura A.5, onde os gráficos para as constantes S1, S2 e S3 são 

apresentados. Os valores obtidos pelos ajustes aos dados experimentais são 

representados por símbolos ligados por linhas tracejadas, enquanto que os valores 

obtidos pela interpolação para o caso do Be são representados pelas linhas cheias. Como 

se pode ver, os resultados dos ajustes para S2 e S3 apresentam um comportamento 

semelhante para Li, B e C, permitindo a aplicação da interpolação gráfica. Já para o 

caso dos ajustes relativos a S1, o mesmo não acontece, e os erros relacionados ao ajuste 

são muito grandes, de forma que essa constante, para o caso do Be, teve que ser 

determinada de outra maneira. 

 Para determinar a constante S1, foi necessário combinar os valores obtidos para S2 e 

S3 com as condições dadas por (A.4). Dessa maneira, foi possível montar um sistema de 

equações dado por: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

0,0323 101 1 10 0 0

0 0 0 0

0,0323 111 11 1

1 1 1 1

1,57 0,91873 1,24 1,650,019 0,0096 0,00075
1 1 1 1 0

1,57 0,91873 1,24 10,019 0,0096
1 1 1 1

e 2 e 3 e 4 e

e 2 e 3 e 4

v

v

v v v

v v

x v y v z v w v q

x v y v z v w v

−

−

− − −

− −

      + + + =            
    + + +         

( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

11

0,0323 121 1 12 2 2

2 2 2 2

1 13 3

3 3 3

,65 0,00075
1

1,57 0,91873 1,24 1,650,019 0,0096 0,00075
1 1 1 1 2

1,57 0,91873 1,240,019 0,0096
1 1 1

e

e 2 e 3 e 4 e

e 2 e 3

v

v

v v v

v v

q

x v y v z v w v q

x v y v z v

−

−

− − −

− −

  =  

      + + + =            

   + +      
( ) ( ) ( )0,0323 13 13

3

1,65 0,00075
1 3e 4 e

v vw v q
− −   + =     

, 

onde os sub-índices 0, 1, 2 e 3 indicam que é necessário escolher quatro velocidades 

diferentes do íon e calcular previamente a carga média para essas velocidades, através 

da relação (A.2) e dos valores aBe e bBe, apresentados na seção A.1 deste apêndice. De 

posse desses valores, é possível resolver o sistema e encontrar os valores das incógnitas 

x, y, z e w, as quais representam os valores de S1 para os quatro estados de carga 

possíveis do Be. Para a resolução do sistema, foi desenvolvida uma rotina no programa 

MathCad.  
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Figura A.5 – Constantes S1, S2 e S3 apresentadas em função do número de elétrons 

ligados ao íon. Símbolos com linhas tracejadas: resultados obtidos pelo ajuste da 

função (A.3) aos dados experimentais de frações de carga de Li, B e C, medidos em 

[194]. Linhas cheias: resultados interpolados para o caso de íons de Be, tomados como 

o valor médio entre os resultados para Li e B. 
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Os valores calculados para a constante S1, juntamente com os valores obtidos pela  

interpolação para as constantes S2 e S3, permitiram obter fórmulas analíticas para 

determinar as frações de carga de íons de Be em função de sua velocidade, as quais são 

dadas por: 

( ) ( )
( ) ( )
( ) ( )
( ) ( )

1,573
1 1 1

0,92

2 1 1

1,24

3 1 1

1,65

4 1 1

1,123 10 exp 0,0195

   0,014 exp 0,0096

   1, 465 exp 0,00323

    1,63 exp 0,00075

i i i

i i i

i i i

i i i

fq v v

fq v v

fq v v

fq v v

−= × ⋅ −

= ⋅ −

= ⋅ −

= ⋅ −

.      (A.5) 

 Os resultados obtidos pela aplicação dessas equações no intervalo de energias entre 

100 e 1100 keV/uma são apresentados na figura A.6, onde são comparados com os 

resultados fornecidos pelo programa CASP [199], os quais são baseados numa análise 

que emprega teoria de perturbação de primeira ordem [146]. Enquanto a altas energias 

um acordo muito bom é verificado para todas as cargas, os resultados para as cargas 

mais baixas, a baixas energias, são discordantes. Uma vez que os resultados do CASP 

são oriundos de uma teoria desenvolvida para altas energias, o comportamento 

observado na figura A.6 reforça a validade do método de interpolação para a obtenção 

das frações de carga do Be. 

 Como mencionado no capítulo 5, tanto a distribuição de frações de carga obtida 

pela interpolação quanto a fornecida pelo CASP foram usadas para o cálculo do poder 

de freamento canalizado de Be em Si, resultando nos valores apresentados na figura 

5.18. Já para a determinação do efeito Barkas, foi tomado como valor de referência a 

média dos dois resultados. 
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Figura A.6 – Distribuições de frações de carga para íons de Be incidindo em Si com 

energias entre 100 e 1100 keV/uma. Os símbolos cheios são os resultados obtidos pelo 

procedimento de interpolação, enquanto que os símbolos vazados são os resultados 

fornecidos pelo programa CASP. 
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PUBLICAÇÕES RELACIONADAS A ESTE 

TRABALHO 
 
 

Os resultados obtidos durante este trabalho de tese foram publicados em quatro 

artigos, a saber: 

 

o ARAUJO, L. L.; GRANDE, P. L.; BEHAR, M.; dos SANTOS, J. H. R.  

Random stopping power and energy straggling of 16O ions into amorphous Si 

target.  Nuclear Instruments & Methods In Physics Research B, Amsterdam, 

v. 190, p. 79-83, May 2002. 

o ARAUJO, L. L.; GRANDE, P. L.; BEHAR, M.; DIAS, J. F.; dos SANTOS, 

J. H. R.; SCHIWIETZ, G.  Channeling energy loss of O ions in Si: the 

Barkas effect.  Nuclear Instruments & Methods In Physics Research B, 

Amsterdam, v. 193, p. 172-177, June 2002. 

o ARAUJO, L. L.; BEHAR, M.; GRANDE, P. L.; DIAS, J. F.  Random 

energy loss and straggling study of 9Be ions in silicon.  Nuclear Instruments 

& Methods In Physics Research B, Amsterdam, v. 219/220, p. 246-250, June 

2004. 

o ARAUJO, L. L.; GRANDE, P. L.; BEHAR, M.; DIAS, J. F.; LIFSCHITZ, 

A. F.; ARISTA, N. R.; SCHIWIETZ, G.  Electronic energy loss of channeled 

ions – the giant Barkas effect.  Physical Review A, New York, aceito para 

publicação em junho de 2004. 

 

A primeira página de cada publicação será apresentada a seguir. 
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