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Programa

Domingo 23 de octubre: Recepcion y Acreditacion

La conferencia se desarrollard en la Usina Cultural, calle Espana 1-98,
Salta. Alli nos reuniremos el domingo 23 a las 19.00 hs. para la recepcion
y acreditacion, y serd el centro de nuestras actividades los tres dias
completos
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Secdes de choque de producéo de raios X da camada K de Ti, Cr, Ni e Zn
induzidas por ions de cloro

F. Fernandes?, L. Amarall, P. L. Grandet, J. F. Dias”

!Laboratério de Implantac&o I6nica, IF-UFRGS, Porto Alegre, Brasil

SecOes de choque totais de producéo de raios
X induzidos por particulas carregadas possuem
um papel importante para espectrometrias que
utilizam raios X. No caso de feixes de ions
energeéticos, uma base de dados consistente para
secOes de choque de producgéo de raios X indu-
zidas por protons e particulas alfa esta disponi-
vel na literatura cientifica. Por outro lado, dados
para ions pesados sdo poucos e, em geral, 0
acordo entre resultados experimentais e mode-
los tedricos é relativamente pobre para algunas
combinagbes ion-alvo em regimes de energia
particulares.

Neste trabalho mostramos os resultados das
secdes de choque totais de producgéo de raios X
da camada K do elementos Ti, Cr, Ni e Zn in-
duzidas por fons CI** e CI°* na faixa de energia
entre 4 MeV e 10 MeV. Para atingir tal objeti-
vo, filmes finos desses materiais foram deposi-
tados sobre placas de carbono vitreo. fons
energéticos de cloro foram produzidos por um
acelerador Tandetron de 3 MV de terminal. Os
raios X induzidos nos experimentos foram de-
tectados por um detector do tipo Si(Li).

Os resultados experimentais foram compa-
rados com célculos de canais acoplados (CC).
Neste caso, a evolucdo temporal dos elétrons da
camada K dos alvos foi calculada através da
resolucdo da equacdo de Schrodinger depen-
dente do tempo para cada parametro de impacto
dos projéteis em uma base truncada.

As secdes de choque de producdo de raios X
experimentais variam desde 10 barns para o
Ti até 102 barns para o0 Zn. Os resultados obti-
dos para o Ti indican que os célculos de canais
acoplados subestimam as sec¢Oes de choque ex-

* E-mail: jfdias@if.ufrgs.br

10

perimentais em trés ordens de magnitude para a
energia de cloro de 10 MeV (Figura 1). Por ou-
tro lado, os céalculos CC superestimam as
seces de choque experimentais do cromo. Em
geral, a discrepéncia entre teoria e experimento
decresce a medida que a energia dos projéteis
aumenta (Figura 2).
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Fig. 1. SegOes de choque experimentais de Ti e Cr e
respectivos resultados de canais acoplados.

LA R L L LA LA LA LAY AR ALY AaRAl
Titanium K Shell A

@ Data (This work) q
e (CC ( This work) 4
A Data (Tanis et al.)

ECPSSR (Tanis et al.)
B Data (Prieto et al.)
ECPSSR-UA (Prieto et al.)

Total K Shell X-Ray Production Cross Section (b)

10°

LR AR LS AL LAY LAY LARRS MARLS LAARS AR RAALS MARAY
0 5 10 I5 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
Chlorine Bombarding Energy (MeV)

Fig. 2. Secbes de choque experimentais de Ti e res-
pectivos resultados de canais acoplados (CC) e teo-
ria ECPSSR de Brandt e Lapicki


mailto:jfdias@if.ufrgs.br

CLACIM 2022

23-26 octubre, Salta, Argentina

Descripcion tedrica de la irradiaciéon de materia

biolégica con haces de iones

J. M. Monti* !

* Instituto de Fisica Rosario (Conicet-UNR), Rosario, Argentina

El estudio de la interacciéon de la radiacion
con la materia resulta de enrome interés en
diferentes ambitos de la ciencia y la técnica.
Particularmente, en lo que refiere interacciéon
de radiacién con la materia viva, entender
los efectos inducidos por la radiaciéon a un
nivel celular es de principal importancia a
la hora de predecir la evolucién de organis-
mos vivos irradiados. De esta manera, ya
sea en el area de la radiobiologia para iden-
tificar las lesiones criticas en el ADN o en
medicina para adaptar los tratamientos ra-
dioterapéuticos, se necesita un conocimiento
preciso de las numerosas interacciones induci-
das por las particulas cargadas en el tejido
vivo. A este fin, los cddigos Monte-Carlo para
la simulaciéon de traza de iones representan
las herramientas més apropiadas y poderosas,
en particular para modelar la completa de-
saceleracion y deposicion de energia de las
particulas ionizantes en el medio bioldgico.
Sin embargo, es necesario mencionar que tales
codigos computacionales resultan confiables
solamente si las bases de datos de entrada
utilizadas para modelas las interacciones en-
tre las particulas cargadas y los componentes
del medio son precisas y completas. Para
la confeccion de estas bases de datos resul-
tan necesarias secciones eficaces multiple y
simple diferenciales y totales para todas las
reacciones involucradas (captura electrénica
y emision electrénica simple y multiple, ex-
citacién, etc.) entre las particulas primarias
(haz incidente) y secundarias (producidas en
las interacciones) con los elementos consti-
tutivos del medio. La literatura reporta
varios codigos numéricos para la simulacién
del transporte de protones y electrones en
un medio constituido por agua, siendo ésta
comunmente utilizada como sustituto para el
medio vivo. Ademaés las secciones eficaces
utilizadas para la confeccién de las bases de
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datos suelen ser obtenidas a partir de modelos
semi empiricos.

Durante los ultimos anos hemos trabajado
en el desarrollo de un c6digo Monte-Carlo lla-
mado TILDA-V basado en un conjunto de
secciones eficaces mecanico cuanticas para to-
das las interacciones por electrones, protones,
hidrégeno e iones de helio tanto en agua como
en las nucleobases del ADN y el esqueleto
azucar-fosfato [1, 2].

En este trabajo, mostraré detalles de los
diferentes modelos tedricos y utilizados para
la determinacién de las secciones eficaces in-
volucradas en la interaccion de iones pesa-
dos desnudos y parcialmente vestidos con las
moléculas que conforman el tejido vivo y su
inclusion en el cédigo TILDA-V.

7 T T T T T T T T
Bragg's peak @ 100 MeV H* in water
6+ =
— — GEANT4 DNA Candela et al. NIMB 269, 189-196 (2011) ‘
~ — Analytic Candela et al. NIMB 269, 189-196 (2011) !
5 [——TILDAV (HF cross sections) * I 3
—— TILDA-V (Analytical cross sections)
A * only for the target ionization by proton impact
£ 4k ]
=}
¥l
B
T 5 1
2 &=
1 2
0
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
range (cm)
. . . s . .
Fig. 1. Determinacion del pico de Bragg uti-

lizando diferentes cédigos Monte Carlo.
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Medida da temperatura do Hs" produzido na reacdo H>" + H>
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Além de sua longa cadeia de reagdes que le-
va a formacdo de ingredientes fundamentais
para a existéncia da vida, a presenca da molé-
cula Hs" em meios interestelares e atmosferas
de planetas gigantes gasosos é indicativa de
fendmenos astroquimicos e fisicos que ocorrem
nesses ambientes [1]. Assim, ndo apenas 0 es-
tudo de sua interacdo com 0 meio ao seu redor
é importante para a compreensdo de tais even-
tos, mas também o conhecimento dos meca-
nismos pelos quais ela é formada.

Algumas questdes permanecem em aberto
acerca do Hs" quanto as propriedades das rea-
cdes nas quais ele esta envolvido. Uma delas é
a energia cinética liberada na sua formacéo,
atraves da reacao

H." + H, — Hs* + H

Propomos aqui uma metodologia onde é
possivel obter a distribuicdo de energia cinética
do Hs*, 0 que, até o presente momento, néo foi
medido diretamente. Essa metodologia é base-
ada na técnica de espectrometria de massa por
tempo de voo com extracdo retardada (DE-
TOF). Foi utilizado um feixe pulsado de elé-
trons de 100 eV para bombardear o gas hidro-
génio somado a um campo eletrostatico tam-
bém pulsado responsavel pela extracdo dos
fons.

A técnica DETOF consiste na variagdo con-
trolada do tempo de atraso entre a ionizagdo do
H> e a extracdo dos ions. Durante este interva-
lo, pode ocorrer a reagdo quimica de formacao
do Hs". A técnica DETOF seleciona os ions
produzidos na interacdo de acordo com suas
energias cineticas: fragmentos mais energéticos
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deixam a regido de coleta para tempos de atraso
menores, enquanto ions lentos permanecem até
tempos de atraso mais longos. Logo, a partir da
obtencdo de diversos espectros de tempo de
voo (Fig. 1), para tempos de atraso gradual-
mente maiores, podemos extrair a distribuicao
de energia dos ions, que se comporta como uma
distribuicdo de Maxwell-Boltzmann [2], cujo
Unico pardmetro livre é a temperatura. Sendo
assim, & possivel atribuir as moléculas uma
temperatura com a qual elas sédo produzidas, o
que, naturalmente, nos leva a energia com a
qual elas foram formadas.

Resultados preliminares mostram que é pos-
sivel encontrar um bom acordo, através da me-
todologia desenvolvida, de uma distribuicdo de
Maxwell-Boltzmann supratérmica, com os da-
dos coletados. E a primeira vez que a técnica
DETOF ¢ utilizada para analise de reagdes se-
cundarias e a determinacao direta da distribui-
cao de energia dos ions se mostra promissora.

— By

— At=1700ns
At = 200 ns

Hs*
£
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700 800 200

0~y et T
tempo de voo (ns)
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Fig. 1. Espectro de tempo de voo para diferentes
tempos de atraso.
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Las simulaciones computacionales
atomisticas como la dindmica molecular con-
stituyen una herramienta fundamental para
predecir el comportamiento y/o comprender
el resultado de observaciones sobre sistemas
complejos. Los sistemas atomo- y molécula-
superficie y la amplia variedad de procesos
fisicoquimicos que tienen lugar en tales sis-
temas, son ejemplos de tales sistemas comple-
jos. La complejidad deriva de la necesidad de
una descripcién precisa de las interacciones
entre un relativamente grande nmero de mos
para ser capaces de obtener resultados realis-
tas, lo cual excluye la utilizaci potenciales de
intereaccipiricos simples. Asi, desde media-
dos de los "90, el estado-del-arte de este tipo
de simulaciones ha consistido en acoplar la
integraci las ecuaciones de movimiento de los
atomos del sistema con célculos de estructura
electronica basados en primeros principios
usualmente denominados ab initio[l]. Para
el caso particular de sistemas que involucran
superficies, este tipo de calculos ab initio se
basan en la Teoria de la Funcional Densidad
(DFT). Sin embargo, el costo computacional
de simulaciones directamente acopladas a
calculos DFT resulta demasiado alto y a pe-
sar del creciente aumento en la capacidad
de las computadoras, el uso de este tipo de
estrategia estd limitado a la descipcion de
procesos muy rapidos o de alta probabilidad.
Lamentablemente, muchisimos procesos fisi-
coquimicos sobre superficies quedan entonces
excluidos. Ejemplos de tales procesos son los
dominados por eventos poco frecuentes como
es la difusion de adsorbatos, y aquellos cuya
probabilidad de ocurrencia es baja como en el
caso de reacciones quimicas con una barrera
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de activacion significativa.

Entonces, la estrategia predominante en
la actualidad para tratar este tipo de casos
consiste en generar potenciales atomisticos
basados en resultados de calculos DFT a
través de algoritmos de aprindizaje automati-
zado (ML, sigla en inglés de Machine Learn-
ing), los cuales son utilizados en las simu-
laciones y de esta manera se consigue dis-
minuir el tiempo de culo de las mismas en
al menos 2 nes de magnitud. En esta pre-
sentacion se comentaran brevemente algunos
de los métodos de ML utilizados para la gen-
eraci potenciales atomisticos a partir de re-
sultados DF'T y se ilustraran los resultados de
simulaciones de varios procesos estudiados re-
cientemente con esta metodologia en el Grupo
de Fisicoquimica en Interfaces y Nanoestruc-
turas (FiQulN) del Instituto de Fisica Rosario
(IFIR). Se expondréan resultados de los pro-
ceso de: i) difusién de un dtomo de H sobre
Pt(211), ii) dispersién de moléculas de Oq por
superficies de grafito pirolitico altamente ori-
entado (HOPG) [2], iii) adsorcién molecular
de CO sobre Cu(110), y iv) adsorcién diso-
ciativa de CHy sobre Pt(110)-(1x2) (con una
reconstruccion missing row).
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atomos rapidos en incidencia rasante
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En esta charla trataremos la difracciéon de
atomos de He en incidencia muy rasante
(GIFAD) sobre superficies haluro-alcalinas, en
particular KCI1(001), siguiendo la direccién
axial <100>. Nuestro modelo tedrico combina
una descripcion semicuantica de la dinamica de
dispersion (SIVR) con potenciales de
interaccion proyectil-superficie de alta precision
(PES). A partir de un seguimiento detallado de
las trayectorias de deflexion maxima (patron
intra-channel puro), y de la fase cuantica de las
trayectorias dispersadas en el plano de
incidencia (in-plane), logramos explicar el
significativo crecimiento de la corrugacién y el
angulo de rainbow, obtenido en experimentos
para energias E; = E. sen’(0;) < 60 meV (6;
respecto de la superficie). El mismo resulta de
efectos dinamicos sobre los haces incidente y
dispersado originados por el pozo de fisisorcion
(de profundidad < 10 meV). El andlisis
realizado fue posibilitado por el excelente
acuerdo teoria-experimento obtenido [Fig. 1],
donde destacamos que las simulaciones y el
procesado experimental fueron realizados de
manera independiente, sin mediar cruce de
informacidn de ningun tipo.

El sistema de trabajo y las condiciones de
dispersion consideradas nos brindan un contexto
favorable para el estudio de posibles
contribuciones de las interacciones de van der
Waals (vdW) en el fenémeno GIFAD. Este
contexto se da por la combinacién de: i) el canal
de incidencia <100>, sin contribuciones de
polarizacién, que podrian ocultar efectos
debidos a vdW, ii) condiciones de incidencia
con muy baja E, tales que el proceso de
dispersion se mantiene a distancias de la
superficie donde las interacciones de vdW
podrian ser relevantes, iii) una significativa
dependencia de la region de fisisorcion
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(profundidad y posicién del pozo a través del
canal) con la inclusién o no de interacciones de
vdW en el potencial, y iv) los mencionados
efectos dinamicos que, para E; < 60 meV, torna
a la corrugacién de la superficie y al angulo de
rainbow muy sensibles a las caracteristicas de la
region de fisisorcién. Efectivamente,
mostraremos como el acuerdo teoria-
experimento para ambas magnitudes analizadas
mejora sensiblemente al trabajar con un
potencial que incluya interacciones de vdW [1].
Para mayor informacion, ver nuestro estudio
para He-KCl1(001) en el canal <110> [2].
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Fig. 1. Angulo de rainbow vs. E,. Simbolos:
Experimentos. Rojo: resultados con Potencial PBE
(sin vdW). Verde y Azul: resultados con dos
modelos de  contribuciones vdW. Linea
guionada(continua): valores intrinsecos (SIVR).
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Elastic and inelastic electron scattering experiments on shape evolution of Au
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The properties of surface-located atoms af-
fect a myriad of size-dependent physical and
chemical properties of nanoscopic objects. In
this contribution, we explore elastic and inelas-
tic electron irradiation effects on the displace-
ment of surface-locate atoms to investigate the
shape modifications of Au (=7 nm thick) and
CdSe (=3 nm thick) thin films and access their
size-dependent physical properties.

The films are deposited onto a =15 nm thick
silica layer supported by self-standing mem-
branes. The irradiations are performed at room
temperature in a 200 keV transmission electron
microscope operating at 80 or 200 keV, using
electron fluxes from 1.9x10* to 1.7x10° ¢ nm™
S

Figure 1 illustrates the irradiation effect
(200 keV) on an Au film [1]. The Au content is
conserved. The shape transformation follows
the surface energy minimization as a funda-
mental thermodynamic driving force. Only dis-
placements of surface atoms occur because of
the limited elastic energy transfer in binary col-
lisions. Surface atoms similarly govern the
shape transformation in CdSe films. However,
a highly efficient radiolytic process controls the
shape transformation following multiple exci-
ton generation effects from single electron-
electron collision events [2].
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The shape transformations occur at room
temperature. The incident electrons impinge
sample regions as events uncorrelated in time
and space. They produce an irradiation-driven
quasi-steady-state thermodynamic process re-
sulting from individual electron interactions.

Model calculations determine the surface-
located atom’s migration energy, used to infer
other size-dependent physical properties via a
scaling approach [1, 3]. Molecular dynamics
investigations indicate that capillarity effects
based on surface/interface curvatures do not
accurately describe the physical phenomena
under the present electron irradiation condi-
tions.

Fig.1. Effect of a 200 keV irradiation onto an
Au film from the as-deposited (left) to a fluence
of =3x10'° e nm™* (right).
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Electron choreography at the attosecond time scale

J Vaughan, B Unzicker, S Burrows, B Tatum, D Arthur, T Olsson, S Jain, T
Hart, P Stringer, G. M. Laurent !

Department of Physics, Auburn University, 380 Duncan Drive, Auburn, AL 36849, USA

With the recent development of extreme
ultraviolet light sources with attosecond du-
ration, new capabilities emerge for con-
trolling quantum dynamics in matter with
an unprecedented level of precision down
to the natural timescale of electron mo-
tion. So far, attosecond control has been
mostly achieved with pump/probe schemes
where an attosecond-pump pulse triggers a
given electronic process, and a phase-locked
femtosecond-probe field is used to steer its dy-
namics [1]. The system under scrutiny is thus
controlled by varying the time delay between
the two pulses.

An alternative approach consists of shap-
ing the spectral components of the attosec-
ond pulse to control the dynamics. Within
the widely accepted three-step model describ-
ing attosecond pulse generation via HHG,
the spectral components are defined by the
electron wavepacket trajectories (also referred
to as quantum orbits) in the driving laser
field. By tailoring the temporal waveform
of the driving field, the quantum orbits can
then be tuned giving some control over the
spectral components of the attosecond pulse
train (APT). Two-color femtosecond wave-
forms, for example, have proved to be very
efficient in manipulating quantum orbits in
the HHG process. The literature is rich with
experimental and theoretical studies report-
ing the dependence of the spectrum of the re-
sulting APT on the temporal profile of such
synthetized waveforms [2].

In this work, we show how the APT’s spec-
tral phases can be manipulated by varying
the intensity ratio r and the relative phase
¢ between the two components of the driving
field. As an application for such a spectral
pulse shaping technique, we also report on a
coherent control experiment where the pho-
toelectron emission from atoms generated by
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tailored attosecond pulses in presence of rela-
tively weak IR field is manipulated along the
direction of polarization of the light by tuning
the spectral phases of the APT [3]. Emission
patterns where photolelectrons are emitted in
the same direction or, conversely, are emitted
in opposite directions depending on their en-
ergy can be obtained by tuning the spectral
components of the pulse, as shown in Fig. 1.
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Fig. 1. Density plots of the asymmetric pho-

toelectron emission as a function of the time
delay between the APT and IR fields and the
photoelectron energy.
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Procesos multifoténicos ultrarrapidos en atomos
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Los experimentos tipo pump-and-probe
constituyen los cimientos de lo que actual-
mente llamamos fisica del attosegundo (1 as
= 1x 10718 s) [1], o simplemente attofisica.
Por esta razon, el analisis tedrico de las reac-
ciones usuales en esa area de la fisica atomica
y molecular requiere el estudio de procesos
multifoténicos. El maés simple de tales pro-
cesos, el de dos fotones, ha permitido tanto
caracterizar los primeros trenes de attopul-
sos que fueron generados [2] como estudiar
los retrasos relativos en los procesos de fo-
toionizacién de blancos atémicos [3] y molec-
ulares [4]. En todos estos casos, se empled una
técnica interferométrica denominada RAB-
BITT (Reconstruction of Attosecond Bursts
by two-photon Transitions), en la cual la ion-
izaciéon del blanco es producida por un tren
de pulsos de attosegundos, en presencia de
un laser infrarrojo de baja intensidad. De
esta forma, los patrones de interferencia ob-
servados en los espectros de fotoelectrones son
el resultado de la combinacion coherente de
todos los caminos cuanticos que conducen al
mismo estado final mediante transiciones de
dos fotones. En esta charla, presentaremos re-
sultados numéricos y analiticos para este tipo
de reacciones, con énfasis en las distribuciones
angulares de fotoelectrones [5], su relacién con
los tiempos de retraso relativo [6] y las re-
cientes reglas de propension de Fano general-
izadas [7]. Asimismo, analizaremos los resul-
tados obtenidos cuando se consideran distin-
tas configuraciones geométricas de los laseres
empleados [8, 9]. En cada uno de los casos co-
mentaremos ademas sobre el costo computa-
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cional de cada uno de los enfoques posibles.

Por otra parte, los esfuerzos actuales
para desarrollar pulsos de attosegundos de
mayor intensidad estan atrayendo un interés
creciente sobre otro tipo de reacciones de
dos fotones, las de un tunico color. En
este caso, también presentaremos resultados
numéricamente exactos para blancos de he-
lio, asi como un modelo simple para analizar
dichos procesos [10]. Mostraremos que la
comparacion entre ambos enfoques permite
comprender el rol que juega la correlaciéon
electréonica en tales reacciones.
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Caracterizacao eletronica e estrutural de nanoparticulas de Au
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A nanotecnologia tem atraido a atencao
de pesquisadores devido principalmente as
suas diversas aplicagdes. As nanoparticulas
(NPs) metalicas como, por exemplo, as de
prata (Ag), ouro (Au), platina (Pt) e paladio
(Pd), tém sido amplamente estudadas nos
ultimos anos devido as suas propriedades
unicas. Estas propriedades englobam
especialmente o seu_tamanho e sua grande
area superficial efetiva[1]. Em particular,
nanoparticulas de ouro podem ser
empregadas em muitos campos:
biosensores, catalise, eletrbnica, eletrodos de
enzimas, supercondutores, e terapia do
cancerentre outros. NPs podem ser obtidas
através de métodos fisicos, quimicos ou
bioldgicos de sintese [2]. Do ponto de vista
de caracterizagdo, € necessario associar
muitas técnicas experimentais para
determinacdo de suas propriedades fisico-
quimicas.

No presente trabalho, foi realizada a
sintese quimica de NPs de ouro em uma
solucao coloidal. Em seguida foi realizada a
deposicdo por spin-coating das NPs sobre
substratos de o6xido de silicio crescido
termicamente sobre (Si).

Quando se estuda materiais com grande
area superficial, uma técnica que é essencial
para a caracterizagdo dos mesmos € a
Espectroscopia de Fotoelétrons induzidos por
Raio-X (XPS). O XPS é uma das técnicas
mais utilizadas nas Uultimas décadas para
analise quimica de superficies [3]. Através
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dela ¢é possivel determinar o ambiente
quimico em que essas NPs se encontram.

Neste trabalho, foram determinados os
estados de oxidacdo das NPs de Au e os
outros elementos na superficie das amostras.

Com o objetivo de caracterizar
estruturalmente as NPs, foram utilizadas
duas técnicas de analise por feixes de ions:
Retroespalhamento de Rutherford (RBS) e
Espalhamento de lons de Média Energia
(MEIS). Através da técnica de RBS ¢é
possivel estimar a quantidade em
atomos/cm? de Au presente nas amostras._O
MEIS é uma técnica de feixe de ions com
alta sensibilidade de superficie e alta
resolucdo de profundidade, sendo assim
adequada para elucidar nanoestruturas [4].
Sendo possivel determinar a porcentagem do
recobrimento das NPs na superficie da
amostra, e como elas estao dispostas.

Utilizando estas trés técnicas de
caracterizacdo buscou-se estabelecer uma
correlacdo entre as propriedades estruturais
e eletrdnicas das nanoparticulas de Au.
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Separacion isotopica de litio por laser para aplicaciones
nucleares
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En los tltimos anos, la extraccion y proce-
samiento de litio recibié un fuerte impulso en-
focado, principalmente, en la fabricacion de
baterias para automéviles. Sin embargo, este
elemento también posee una gran importan-
cia en la tecnologia nuclear. El isétopo litio-7
se utiliza en el circuito primario de centrales
nucleares de agua presurizada y el litio-6 se
emplea como blindaje o como detector de neu-
trones. El uso del litio isotépicamente puro en
estas actividades requiere de cantidades muy
inferiores a las necesarias para la produccién
de baterias, grasas, etc., pero su producciéon
tiene un enorme valor agregado.

En este trabajo se presentan resultados
de separacion isotépica de litio basada en
el método de Atomic Vapor Laser Isotope
Separation (AVLIS) [1]. La técnica se basa
en la ionizacién selectiva por laser de los
isotopos de interés. En un horno especial-
mente disenado se genera un haz atémico va-
porizando litio metdlico a temperaturas su-
periores a los 400 °C. Un sistema de orifi-
cios o rendijas colima el haz atémico que es
dirigido a una camara de procesos acoplada
a un espectrémetro de masas por tiempo de
vuelo (TOF). El haz de litio se irradia con
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un laser, sintonizado alrededor de 671 nm,
que produce la excitacién selectiva de uno
de los is6topos. Un segundo laser es uti-
lizado para la ionizacion del atomo excitado.
Los iones generados se extraen mediante un
campo eléctrico para su recoleccién o para su
andlisis por TOF'. El haz neutro se colecta por
separado.

Se exhibira el diseno de las partes que
componen el dispositivo: horno de vapor-
izacién, camara de procesos, laseres y es-
pectrometro. También se presentaran espec-
tros de tiempo de vuelo asociados con el
haz atomico natural y el efecto de la ex-
citacion sobre las componentes isotopicas del
mismo. Se presentaran resultados de selec-
tividad y se discutird la aplicacion de esta
técnica para la produccion de litio enrique-
cido isotépicamente para su uso en la indus-
tria nuclear.
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Selecdo isotopica na producdo de dications metaestaveis de benzeno

L. Sigaud! ", W. Wolff2, E. C. Montenegro?

'Universidade Federal Fluminense, Niteréi, Brasil
2 Universidade Federal do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, Brasil

A dupla ionizacdo do benzeno inicia uma
competigdo entre a sua fragmentagdo, promo-
vida pela repulsdo Coulombiana, e a sua estabi-
lizacdo na forma de um dicétion molecular. No
entanto, do estado fundamental para o estado
metaestavel com dois elétrons a menos a molé-
cula sofre um forte rearranjo geométrico de
seus componentes, com um dos nucleos de car-
bono deixando o plano geométrico original.

Fig. 1. Representacdo da mudanga na geometria da
molécula de benzeno quanto se torna um dication.

A anélise espectrométrica do dication mole-
cular de benzeno esbarra na dificuldade de se
conseguir separa-lo do fragmento molecular
CsHs", o0 qual possui a mesma razdo mas-
sa/carga (m/q). Tradicionalmente, em molécu-
las com simetria par (e.g. N2 e Oz [1]), esta di-
ficuldade € contornada utilizando-se um analo-
go isotépico do dication molecular de modo a
produzir uma razdo m/q diferente do fragmento
da molécula quebrada ao meio — no caso,
13C12C5Hg [2]. Com a técnica DETOF, medidas
da producédo de dications desta classe de mole-
culas podem ser realizadas diretamente [3].

Neste trabalho, a dupla ionizacdo da molé-
cula de benzeno foi estudada por impacto de
elétrons de 30 a 800 eV de energia. Através da
técnica DETOF, as diferentes distribuicdes de
energia cinética presentes para cada pico do
espectro foram determinadas. Assim, o dication
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molecular de benzeno, que retém uma distri-
buigdo de energia de Maxwell-Boltzmann, po-
de ser separado do fragmento C3Hs*. A produ-
¢ao do dication com a substituicdo isotopica de
um C no anel aromatico também foi medida.

Os resultados experimentais [4] mostraram
que a estabilizacdo apds a dupla ionizacdo da
molécula de benzeno é extremamente sensivel
a essa substituicdo isotopica de um Unico atomo
de carbono. Observou-se uma diferenca de
aproximadamente 40% a mais na producdo de
dications metaestaveis de ?CsH¢*" comparada
a0 BCCsHe¢?* [4]. Uma vez que essa discre-
pancia ndo esta presente para moléculas meno-
res, pode-se atribuir esse resultado a mudanca
de conformatacdo da molécula de benzeno
quando esta tem dois elétrons removidos. O
rearranjo na posicdo dos nucleos no periodo
transiente para a nova geometria parece favore-
cer mais a sua fragmentacdo quando uma assi-
metria de massa é introduzida no sistema.

Os resultados obtidos representam portanto
uma quebra de paradigma em relagdo ao uso de
analogos isotdpicos para se obter secdes de
choque de producdo de dications moleculares
pares, em especial quando houver uma mudan-
ca significativa na geometria da molécula.
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Historia del Taller ”La Fisica al Alcance de Todos - Prof.
Daniel Cordoba”

Maximiliano Baldiviezo'!

¥ Universidad Nacional de Salta, Salta, Argentina

Recorreremos la historia de vida del Profe-
sor Daniel Cordoba, previa al inicio de su obra
principal, el Taller "La Fisica al Alcance
de Todos”. Luego veremos cémo es que cred
y sostuvo esta actividad en la Ensenanza de
la Fisica, durante 30 anos, en la Ciudad de
Salta.

FISIeh,

=STOROS

“Prof. Daniel Cordoba”

HISTORIA PREVIA

Un 25 de Mayo, en San Pedro de Ju-
juy, Argentina, nace Daniel Rubén Coérdoba.
De joven, comenzé a apasionarse por el
conocimiento en una biblioteca. En ella dibu-
jaba experimentos que encontraba en los li-
bros y esperaba con ansias el momento en
que sus padres no estuvieran presentes en su
casa para poder hacerlos. Recorriendo in-
genios azucareros pudo darse cuenta que no
era en si la industria del conocimiento lo que
le apasionaba, sino como cualquier rama de
él podia servir como excusa para comunicar.
Anos mas tarde, esta idea se consolidaria con-
virtiéndolo en un jinete que, cabalgando en
el caballo de las pasiones, encontraria en la
comunicacion del conocimiento una forma de
vivir la posguerra. Daniel fue combatiente en
la llamada guerra de las Malvinas o conflicto
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del Atlantico Sur.

LA FiSICA AL ALCANCE DE TO-
DOS

Luego de la guerra, Daniel encontrd en la
Ensenanza de la Fisica, plagada de human-
ismo, humor, epistemologia e historia, una
forma de sobrevivir y de transmutar lo vivido.
Convirtié aquellos suenos truncados por la
guerra, en una fuente de suenos y despertar
de vocaciones, contribuyendo al crecimiento
de cientos de jovenes.

Sin haber culminado su formacién , inicid
su camino como docente en el Instituto de
Educacién Media dependiente de la Univer-
sidad Nacional de Salta, en la cudl se encon-
traba cursando sus estudios de grado en fisica.
Las estructuras rigidas de los estandares de
ensenanza no tardaron en impulsar a Daniel
a desarrollar su vocacion docente en la clan-
destinidad, desde donde iniciaria un contexto
de ensenanza propio y original. FEste con-
texto se denomina actualmente Taller ”"La
Fisica al Alcance de Todos”. En él,
Daniel impulsé pasiones y vocaciones, com-
partio aspectos profundos del aprendizaje y
se abrié camino en un contexto de gran hostil-
idad. Cientos de estudiantes se juntaban los
sabados por la manana a estudiar fisica, al-
gunos participaron en la Olimpiada Argentina
de Fisica obteniendo gratos resultados y una
gran mayoria incorpor6 la fisica a su cultura
general para luego convertirse en profesion-
ales de la ciencia.

Luego de 30 anos de esfuerzo sostenido,
Daniel contrae una enfermedad que culminé
con su fallecimiento el 27 de Diciembre del
ano 2019.
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Principio (y fin) de la Tabla Periodica
J. E. Miraglia*!,

* Instituto de Astronomia y Fisica del Espacio (Conicet-UBA), Buenos Aires, Argentina

La historia de Tabla Periédica acompano Periddica y sobre las islas de estabilidad.
al descubrimiento de los elementos de la nat-
uraleza [1,2]. Fue una historia fascinante
que comenzo con la alquimia y que posteri- LA TABLA PERIODICA HOY
ormente, en el siglo XVII, la abandona para
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seguir la rigurosidad de las ciencias natu- T Gl
. . He
rales. Fue primeramente propuesta por Dim- : @& ARBEB
itry Mendeleyev en 1869 y tomo6 su forma ac- : =»‘«_E]r] I—\I—léi%%
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tual a comienzo del siglo XX con Henry Mose- . .@ |;i|;_ﬁ 3 ;Tglilgz
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Mendeleyev propone la Tabla Periodica en IHEREEBEREHEEEREE
una corto periodo de grandes cambios concep- [®E] (2] ] ) ) ) o

tuales: en 1859 Darwin publica el origen de
las especies y en 1965 Maxwell descubre que Fig. 1. Tabla Periédica actua.l
la luz es un fenémeno electromagnético.

Hoy la Tabla Peridodica llegd hasta el ele-
mento 118, llamado Oganesén, que tiene una
vida de apenas un milisegundo. Hay duda so-
bre la existencia de otros elementos méas pesa-

LA GEOGRAFIA

dos que tengan una subsistencia mas o menos T se— NN AR | ;T;

duradera [3], con lo cual estarfamos en pres- s=os e e i

encia del fin de la Tabla Periodica. ;j::':;j;; _L";_;;;; LR R
La charla va a cubrir brevemente los acon- TTT:--'E;;::i::__

tecimientos mas importante de su historia, 11

desde la alquimia hasta los grandes aceler- e

adores de particulas que se han transfor- UK, Germany, Sweden, France, & USA, Russia
mado hoy en la nuevas "fabricas” de los

elementos transuranicos. Nos detendremos Fig. 2. Paises en que fueron descubiertos los

en las contribuciones de las figuras mas elementos.
notables como: Boyle, Lavoisier, Dalton,
Berzelius, Mendeleyev, Moseley como asi References

tambiénlos contextos historicos y geograficos
(Fig. 2). También destacaremos el rol [1] Mary E Weeks, Discovery of the Elements,

de otros cientificos como Meyer y Newlands Journal of Chemical Education, 6th edition,
que contribuyeron al descubrimiento de la (1960). Library of Congress Catalog Card
Tabla Peridédica pero que su participacion fue No.: 56-6382.

opacada. [2] Paul Strathen, Mendeleyev’s Dream, Pega-

sus Books, New York London, (2001). ISBN:

Expondremos sobre las propiedades fisicas 978.1.64313-069-9

que tendrian los elementos trans-oganesianos
de ser posible su producciéon. Finalmente [3] G. Audi et al. The NUBASE2016 evaluation

discutiremos sobre el futuro de la Tabla of nuclear properties, Chinese Physics C Vol.
41, (2017) 030001
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Modelo variacional para estructura electronica y factores de forma de iones
y atomos desde He hasta Ne

N. R. Arista
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Se realiza un estudio usando el método va-
riacional para describir en forma aproximada la
estructura electrénica y calcular los factores de
forma de iones y atomos con namero atomico
entre 2 y 10, incluyendo todos los posibles esta-
dos de carga. Los resultados se comparan con
los obtenidos usando el método de Hartree-
Fock.

Un problema importante para describir la in-
teraccion de iones con la materia es la dificul-
tad de disponer de modelos para representar la
estructura interna de iones de diverso tipo. Esta
dificultad se suele soslayar mediante la utiliza-
cion de métodos estadisticos para describir la
estructura electronica del ion [1]. La ventaja de
este método es la gran generalidad y facilidad
de aplicacion, pero su limitacion es no poder
describir los aspectos particulares relacionados
con la estructura de capas atdmicas.

El presente trabajo consiste en un estudio
tedrico basado en el método variacional [2] pa-
ra describir la estructura electronica de los sis-
temas atdmicos indicados previamente. Para tal
fin es necesario calcular los términos de inte-
reaccion electrénica, incluyendo términos di-
rectos y de intercambio entre todos los estados
de los niveles 1s, 2s y 2p. EI numero total de
términos de interaccion llega a 65 en el caso del
Neon, aunque muchos de esos términos resul-
tan iguales. En este trabajo se obtienen resulta-
dos algebraicos exactos para todos esos térmi-
nos. Los célculos se realizan usando alternati-
vamente un unico parametro variacional, o dos
parametros variacionales. Los valores de esos
parametros se determinan minimizando el valor
de expectacion de la energia total.
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Esto permite obtener expresiones analiticas
para las densidades electronicas de los diversos
iones y para los factores de forma correspon-
dientes. La forma final de estos factores es una
suma de no mas de tres términos, dependiendo
de la poblacion de los estados 1s, 2s y 2p. En
este caso se utilizan funciones de onda parame-
trizadas de tipo hidrogenoide, por lo cual las
expresiones para los factores de forma son fun-
ciones analiticas sumamente “sencillas” [3].

Los resultados de estos célculos se compa-
ran con los obtenidos a partir de funciones de
onda que resultan de resolver las ecuaciones de
Hartree-Fock. En particular se utilizan en este
trabajo los resultados de Clemente y Roetti [4],
obteniéndose en todos los casos comparaciones
satisfactorias.

La posibilidad de contar con férmulas sim-
ples y con s6lo uno o dos pardmetros variacio-
nales permite abordar diversos problemas rela-
cionados con la interaccion de iones con soli-
dos y plasmas. Si bien el tratamiento es apro-
ximado, tiene la ventaja de poder describir una
gran cantidad de casos (un total de 55 tipos de
iones y atomos considerando todos los estados
de carga posibles entre el Hy el Ne, y aparte de
los 10 ndcleos puntuales).
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Modelo unificado de paquete de onda para interacciones de particulas en
blancos frios y plasmas

C.D. Archubi', N. R. Arista?”
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Proponemos un modelo dieléctrico
unificado -UWPM- para evaluar procesos
de interaccion electronica de particulas
cargadas con la materia condensada fria y
caliente, incluyendo pérdida de energia,
camino libre medio, straggling y rangos de
termalizacion de iones desnudos 'y
particulas livianas tales como positrones y
electrones. Formulamos nuestro método
introduciendo modificaciones al método del
modelo de paquete de onda extendido para
haces de protones. Este modelo fue
propuesto en su forma inicial -WPM- para
stopping de protones incidentes en blancos
frios en una serie de papers por T. Kaneko
[1], vy fue modificado recientemente por
nosotros en otra serie de papers
introduciendo primero el efecto del gap de
energia -EWPM- [2] y posteriormente los
efectos de la temperatura en el stopping -
UWPM-[3] y mas recientemente,
modificaciones cuanticas especificas para el
resto de los momentos y para incluir los
casos de positrones y electrones en blancos
calientes [4] . El punto de partida es la
aproximacion por paquetes de onda
gaussianos de los estados electronicos del
blanco, teniendo en cuenta el gap de energia
y el estado de ionizaciéon en el caso de
orbitales ligados, y el aumento de la
densidad electronica en el caso del gas
caliente de electrones libres como
consecuencia de la ionizacién. Se deduce
una funcién dieléctrica especifica, en cada
uno de estos dos casos, para dichos
paquetes. Nuestro modelo es aplicable en
un extenso rango de energias con
densidades y temperaturas que van desde
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condiciones normales de laboratorio hasta
muy altos valores, tales como aquellos de
interés para la fusidén nuclear y en estudios
de astrofisica.

positrons
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Fig. 1. Momentos de la pérdida de energia de
positrones que atraviesan un plasma con densidades
correspondientes al estado sélido, para diferentes
temperaturas expresadas en eV, en funcion de las
velocidades del proyectil. PWPM: nuestro modelo
unificado de paquete de onda. AB: modelo de
Arista-Brandt [9]. SCM: modelo semiclasico
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Medindo poder de frenagem de 2C* e 1*OT em filmes
finos de carbono utilizando o SSAMS-UFF
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O Laboratério de Radiocarbono da Uni-
versidade Federal Fluminense possui um acel-
erador de particulas eletrostatico 250KV-
SSAMS, de 250 kV e estigio unico de
aceleragao fabricado pela National Electro-
static Corp, dedicado para medidas da razao
isotépica do radiocarbono. O acelerador pos-
sui dois eletroimas, para selecao da massa
de interesse, um stripper gasoso, e um anal-
isador esférico eletroestatico (ESA, sigla em
inglés). O ESA estd posicionado apds o se-
gundo eletroima. A deteccao do radiocarbono
é realizada por um detector de Si situado apds
o ESA | enquanto o isétopos estaveis sao mon-
itorados por copos de Faraday posicionados
apos o segundo eletroima e fora da diregao do
feixe de 14C. A performance geral do acel-
erador, em termos de estabilidade elétrica
e intensidades tipicas dos feixes extraidos,
torna-o adequado para estudos experimen-
tais de colisoes atomicas a baixas energias.
Neste regime de energia, a dead layer (ca-
mada morta) dos detectores de Si limita sig-
nificativamente seu uso para determinar com
precisao a energia dos fons incidentes.

Neste trabalho apresento a metodologia
adotada para utilizar o acelerador 250KV-

1E-mail: carolineseabra@id.uff.br

25

SSAMS para medidas do poder de frenagem
de folhas de carbono para ions de 12C+ e
160+ om energias entre 10 e 25 keV/u [1]. A
escolha do alvo é estrategica pois um amplo
conjunto de dados experimentais para o poder
de frenagem de carbono esta disponivel numa
ampla faixa de energia e para diversos ions
incidentes. A montagem experimental ado-
tada explora o uso do ESA como elemento
detector, com o qual o alvo de carbono au-
toportante ¢ montado num dispositivo mével
posicionado a frente. O poder de frenagem
é determinado a partir da perda de energia
dos ions ao atravessar o alvo de carbono. A
espessura do alvo é mensurada utilizando um
feixe de prétons com energias entre 200 keV
e 250keV. Irei discutir as principais fontes de
incertezas nessa técnica e apresentar os dados
experimentais para o poder de frenagem com
precisao de aproximadamente 0.5%.
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Determinacéo das secgdes eficazes nucleares de *H e *He em °Be na gama de
energias de 0.5-2.35 MeV

N. Catarino?, C.M. Vitor?, R. Mateus?, J. Cruz®, N.P. Barradas®, E. Alves?

3IPFN, Instituto Superior Técnico, U. de Lisboa, 1049-001 Lisboa, Portugal
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O berilio é um dos elementos que serd utili-
zado em grande escala na construcdo dos futuros
reatores de fusdo nuclear. O interior da cAmara
onde o plasma é confinado no reator termonu-
clear experimental (ITER) tem as paredes cober-
tas por telhas de Be ou W. O estudo dos proces-
sos de interagdo do plasma com estas telhas, no-
meadamente a erosdo, deposicdo, implantacao e
retencdo dos componentes do plasma (?H 3H) é
fundamental para projectar as condic¢des de fun-
cionamto dos futuros reatores em seguranca.

As técnicas de feixe de ifes (lon Beam

Analysis, IBA) sdo ideais para estudar os proce-
ssos de interacdo do plasma com os materiais das
paredes dos reactores pois permitem medir 0s
perfis de concentracdo dos varios elementos de
uma forma quantitativa. O Laboratério de Acele-
radores do Instituto Superior Técnico da Univar-
sidade de Lisboa participa no programa europeu
de fusdo nuclear analizando varias telhas recol-
hidas de tokamacks, nomeadamento do JET para
modelar os processos de interacdo utilizando as
técnicas de IBA [1]. Nomeadamente a retrodis-
persao elastica (EBS) e de Rutherford (RBS),
analise com reaccdes nucleares (NRA) e emissdo
de raios X induzida por particulas (PIXE). Porém
é necessario conhecer com a maxima precisao 0s
valores das seccdes eficazes utilizadas nos calcu-
los de modo a obter valores fiaveis.
Os valores das seccdes eficazes do Be que se en-
contram na literatura apresentam algumas incer-
tezas e em algumas gamas de energia Sao0 mesmo
desconhecidas. Como o Be é fundamental para a
nossa investigagao foi iniciado um projecto com
0 apoio da IAEA para medir algumas das sec-
cOes eficazes mais importantes para a utilizagédo
das tecncicas de feixe de i0es.
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Neste trabalho foram utilizados feixes de 'H e
3He e as secgdes eficazes diferenciais medidas
na gama de energia de 1.0 a 2.5 MeV. As sec-
cOes eficazes das reacces de ° Be(*He,py)''B
(i=0-9), °Be(p,po)°Be, °Be(p,do)®Be e
Be(p,a0)®Li foram obtidas utilizando um filme
fino de Be depositado sobre W para angulos de
retrodispersdo entre 110°e 165° com um passo
de 5°. Os resultados foram comparados com 0s
valores publicados em trabalhos anteriores,
apresentando um bom acordo com os obtidos
por Barradas et al. [2] e Provatas et al. [3].

18
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o /mb/sr
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Energy/MeV
Fig. 1. °Be(®He,po)!'B cross sections for the labora-

tory angle of 135°.
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Aprendizaje automatico en Stopping Power:

datos y modelos
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La pérdida de energia cinética por unidad
de longitud de un ion cuando atraviesa la
materia se cuantifica mediante el poder de
frenado o stopping power. Segun la natu-
raleza de su interaccién con el blanco, el stop-
ping puede ser nuclear o electrénico. Actual-
mente, la base de datos de mediciones ex-
perimentales de stopping power electronico
mas completa pertenece a la Agencia Interna-
cional de Energia Atémica (IAEA) [1]. Este
repositorio es abierto y se actualiza continua-
mente [2], poniendo a disposicién de la comu-
nidad cientifica casi un siglo de mediciones [3].
En el presente trabajo estudiamos estos datos
utilizando métodos del campo del aprendizaje
automatico o machine learning.

Los miles y miles de datos en la com-
pilacion de la TAEA han sido medidos a
lo largo de nueve décadas, por miultiples
autores/laboratorios, y utilizando diversas
técnicas experimentales. Naturalmente, la
data presenta significativas dispersiones en
ciertos rangos de energia, como se muestra
en la Fig. 1 para H en Al. La limpieza de es-
tos datos es una parte esencial del aprendizaje
automatico; sin embargo, la depuracién man-
ual de estos valores es inviable. Por ello,
implementamos un método de aprendizaje
automatico basado en una técnica de agru-
pamiento no supervisado (DBSCAN). Este
método identifica valores atipicos y determina
qué datos conservar en caso de superposicion,
teniendo en cuenta el ano de produccion.

El conjunto de datos resultante se utiliza
para entrenar una red neuronal profunda. El
modelo reproduce con precision los valores de
entrenamiento y de sistemas colisionales de-
sconocidos para la red neuronal (conjunto de
prueba). Finalmente, se presentara el cddigo
ESPNN (Electronic Stopping Power with Neu-
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ral Network) [4], mostrando su utilizacién y
algunos resultados, tales como el que se mues-
tra en la Fig. 1.
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Fig. 1. Stopping power electrénico de H en

Al Curva: resultados del modelo ESPNN. Sim-
bolos: datos experimentales compilados en [1].
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Perda de energia de ions leves em materiais candidatos para futura

geracio de reatores de fusio nuclear
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P. Strom', e D. Primetzhofer'?
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Erosdo e formacdo de defeitos pela interacdo do
plasma com a matéria tem sido extensivamente
estudados por serem  processos-chave  no
entendimento e operagdo de futuros reatores de
fus@o nuclear. Nesses processos, a perda de energia
das espécies presente no plasma com o0s
componentes voltados para o plasma ¢ uma
importante grandeza para codigos computacionais
usados para modelar processos de erosdo e
implantagdo nesses reatores [1]. Esta grandeza
pode ser descrita como stopping power eletronico: a
energia do ion depositada pela interacdo com o
meio eletronico do alvo por unidade de
comprimento para um determinado conjunto de ion-
alvo. Apesar de sua importincia, sdo poucos oS
conjuntos de dados experimentais de stopping
power eletronico para fons em materiais que
podem interagir com o plasma. Além disso,
potenciais efeitos pela geracdo de defeitos por
irradiacdo no stopping power eletrénico sdo
desconhecidos.

Nesta contribui¢do, stopping power eletronico
deduzido  experimentalmente para  espécies
presentes no plasma (H, D, ¢ He) em candidatos
para futura geracdo de materiais voltados para o
plasma em reatores de fusdo nuclear (Fe, W e
EUROFER) serao apresentados. Esta informacao
sera extraida no intervalo de energia de sub-keV até
MeV baseado na intensidade de espectros obtidos
em geometria de retroespalhamento (backscattering
spectrometry, BS) [2], como exemplificado na
Fig.1. A presenca e quantificacdo de impurezas
presente na superficie e bulk das amostras serad
extraida ex ou in-situ por time-of-flight-energy
elastic recoil detection analysis (ToF-ERDA) e
Auger electron spectrometry (AES). O stopping
power eletrdnico sera obtido em materiais
irradiados, ndo-irradiados, e re-depositados visando
compreender possiveis efeitos da formagdo de
defeitos no processo de perda de energia. Os
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materiais irradiados e re-depositados serdo
adicionalmente caracterizados por BS, ToF-ERDA,
e X-ray diffraction analysis (XRD). Além de
aumentar o numero de conjuntos de dados
experimentais, esperamos aumentar o entendimento
de como defeitos causados nesses materiais pela
interacdo com o plasma podem potencialmente
afetar quantidades fundamentais no processo de
perda de energia.

ToF-LEISHe"10keV
—e— Au experimental .

1400

—o— W experimental
1200 E
1000 - Au simulag@o (referéncia) |

—— W simulagéo (2 corrigido)
W simulagdo 1+ 12,5% ?)

7 8 9 10
Energia (keV)

Fig. 1. Espectros experimentais obtidos por
Time-of-Fligt Low FEnergy Ion Scattering
usando feixe primario de He' 10 keV e
respectivas simulacoes usadas para extrair o
stopping power eletronico em amostras de W
usando Au como referéncia.
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Irradiacdo de materiais astrofisicos por ions e elétrons:

simulacdes em laboratorio
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Uma teoria plausivel para a origem da vida ba-
seia-se na hipdtese de que reacdes quimicas
induzidas por agentes ionizantes cOsmicos
promoveram um aumento gradativo na com-
plexidade e organizacdo das substancias que
compdem os seres vivos. As secOes de choque
desses processos podem ser medidas em labo-
ratorio. Feixes de ions (keV — GeV), de elé-
trons (dezenas de eV -keV) e de fétons (UV —
RX) sdo os agentes ionizantes. Misturas de ga-
ses (condensados ou ndo) de moléculas simples
como H20, CO, NHg, etc. e moléculas prebidti-
cas sdo os alvos; suas temperaturas variam de
10 a 300 K. Espectroscopia optica (especial-
mente no infravermelho) e espectrometria de
massa sdo duas das técnicas analiticas apropri-
adas para monitorar as transformagdes quimi-
cas. As medidas das secOes de choque para a
vasta faixa de energia necessaria, para um ni-
mero enorme de alvos e de temperaturas sao
um desafio enorme mas que pode ser significa-
tivamente reduzido com o uso de modelos teo-
ricos.
Neste trabalho é apresentado um resumo do que
0 Grupo fez nos Gltimos anos. Os feixes usados
foram He" (keV), H*, He" e N (MeV), X"
(50-500 MeV) e elétrons (200-1000 eV). As
amostras prebioticas sdo GLY, ALA, PHE e
bases nitrogenadas do DNA.
O principal resultado encontrado foi que, para
ions de MeV, as se¢des de choque (o) de des-
truicdo e de formagédo moleculares obedecem a
uma lei de poténcia com o stopping power (Se),
cujo coeficiente de proporcionalidade é o in-
verso da densidade de energia média para dis-
sociar a molécula (pg):

o(cm?) = (Se)" (keV/um) / pe (eV/nmd),
onde n ~ 1 para prebidticos e n ~ 1.5 para gases
condensados [1]. Energias tipicas para dissociar

* E-mail: enio@vdg.fis.puc-rio.br

amino&cidos estdo na faixa de 10 a 15 eV. Para
ions de keV e para feixes de elétrons, parece
haver um limiar inferior no stopping power pa-
ra a dissociacédo (ex.: GLY, Fig. 1).

O modelo SRIM/CASINO-estendido, desen-
volvido para a determinacdo mais precisa de
secdo de choques de alvos espessos, sera tam-
bém apresentado [2].

Colegas do Grupo apresentardo resultados es-
pecificos deste trabalho.
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Fig. 1. Dependencia da secao de choque de destrui-
cdo da glicina (o) em funcdo do stopping power
eletrénico (Se). Para feixe de ions de MeV, ¢ ~
Se.[1]
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Fotofragmentacao e Fotoionizacao do CHy;FCF3 na
Valéncia e na Borda do Carbono
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Os hidrofluorocarbonetos (HFCs) foram
escolhidos como alternativa ambientalmente
mais adequada aos CFCs. Por nao con-
ter cloro, nao contribuem diretamente para
a destruicao do ozdnio na estratosfera. O
CHyFCF;3 (1,1,1,2-Tetrafluoretano, também
conhecido como HFC-134a, R134a, SUVA-
134a ou Freon-134a) é o HFC mais ampla-
mente utilizado. Discutiremos sua dinamica

de ionizacao e fragmentacao por fotons de 12
eV até 320 eV.
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Fig. 1. Espectros PEPICO e PEPIPICO.

O experimento foi realizado na linha TGM
do Laboratério Nacional de Luz Sincrotron
(LNLS, Campinas - Brasil). O tempo de
voo de um ou dois fragmentos ionicos foi me-
dido em coincidéncia com os elétrons ejetados

(técnicas PEPICO e PEPIPICO).
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Vimos que na regiao da borda K do Car-
bono a seletividade da excitacao é favore-
cida pelos ambientes quimicos distintos que
cercam os atomos C(F3) e C(HoF) [1, 2].
Analisamos a média da energia cinética liber-
ada (KER), assim como a distribuicao KER
(KERD) [2].

Também mostramos como a dupla fo-
toionizacao do CHyFCF3 na valéncia pode ser
descrita como uma soma dos processos shake-
off (SO) e knockout (KO) [3].

Analisamos as intensidades relativas dos
pares de fons produzidos em coincidéncia. E,
por fim, inferimos os caminhos da fotofrag-
mentacao mais provaveis a partir do formato
e inclinacao dos picos dos espectros de dupla
coincidéncia seguindo o método proposto por
Eland [4, 5].
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Impacto de elétrons em gases e filmes moleculares condensados de benzeno e nitrilas:
implicaces em Tita
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Titd é o maior satélite de Saturno e tem uma
composicdo de 0.97 de nitrogénio molecular e
0.027% metano e os restantes sdo preenchidos
por outros gases organicos, como as nitrilas,
(ex. acetonitrila - 3x10®) e hidrocarbonetos
(ex. benzeno 3x10®); [1]. Em sua atmosfera
ocorrem reagdes quimicas induzidas pela ra-
diacdo solar no lado diurno e por particulas ca-
rregadas, elétrons magnetoesféricos, protons e
ions advindas de Saturno em seu lado noturno
[2,3,4]. Acredita-se que Titd tem uma atmosfe-
ra parecida a Terra primordial antes do surgi-
mento do oxigénio ha bilhGes de anos [3]. Tan-
to a acetonitrila quanto o benzeno foram detec-
tados em sua atmosfera em [5,6,7] contudo, as
presencas foram confirmadas pela sonda espa-
cial Cassini. A presencga das moléculas em Titd
e a deteccdo da benzonitrila no meio intereste-
lar, na nuvem TCM-1 [8], nos motivou a bus-
car, e mostrar a formacdo da benzonitrila. Ex-
perimentos mostraram que 0 benzeno na fase
gasosa ao ser exposto a uma descarga forma
hidrocarbonetos como o bifenil e o fenilaceti-
leno [10]. Um experimento similar com a ben-
zonitrila como precursora é interessante, devido
sua deteccdo em TCM-1, e do fenilacetileno ter
uma estrutura similar a da benzonitrila.

Na primeira etapa do projeto medimos as
secdes de choque de ionizacdo e fragmentacéo
do benzeno, acetonitrila e benzonitrila em fase
gasosa em uma larga faixa energética de
elétrons (20-2000 eV). Os valores absolutos das
secBes de choque foram normalizados a célcu-
los da secdo de choque total de ionizagdo [10].
A partir dos dados e dos fluxos de elétrons inci-
dentes em Titd em altitudes de 1000 km [11,12]
determinamos a meia vida das moléculas em
altitudes de maior fragcdo molar [1]. Na uma se-
gunda etapa realizamos experimentos, em fase
condensada, com benzeno e com a mistura ben-
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zeno e acetonitrila dando énfase na reducdo da
agua no sistema experimental e no filme con-
densado. A molécula da 4gua tem a caracteristi-
ca de engaiolar as moléculas levando a reducao
das interacBes intermoleculares e de reagdes
quimicas entre as espécies [13]. Nesses experi-
mentos realizados em uma temperatura de 110
K e pressdo de 1x 10 ® mbar, elétrons de 2300
eV, incidem sobre filmes finosde 10 monoca-
madas. Espécies protonadas da benzonitrila, do
bifenil, sdo emitidas dos filmes de acetonitrila e
benzeno e, tropilio e naftaleno do filme puro de
benzeno. Medidas das abundancias destes
agregados evidenciam que o benzeno é o pre-
cursor de hidrocarbonetos policiclicos e deriva-
dos e que a formacgdo de benzonitrila em Titd é
vidvel [1]. O objetivo maior e a longo prazo é
mostrar rotas de formacdo de moléculas com-
plexas no meio interestelar e em Titd, para su-
gerir como surgiram moléculas de relevancia a
formacgéo da vida, como de aminoacidos.
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Trascendiendo la aproximacién “parametro de impacto”

en colisiones atémicas por impacto de proyectiles
pesados

R. O. Barrachina®!, T. A. Guarda'
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Argentina

La asi llamada aproximacién parametro
de impacto es tan antigua como la misma
teoria de colisiones. Ya habia sido em-
pleada en el afno 1930 por ”Coen” Brinkman
y "Hans” Kramers en célculos de la seccién
eficaz de captura de electrones en colisiones
de particulas alfa contra dtomos [1]. Pero,
quiza, la justificacion mas conocida la dio
Gian Carlo Wick en una nota al pie agre-
gada por J. David Jackson y Schiff a la prueba
de galera de su conocido articulo de 1954 [2].
Alli se dice que “en un calculo exacto del pro-
ceso de captura, la interaccién entre ntcleos
y particulas incidentes dard una contribuciéon
insignificante del orden de (m/M). Esto puede
ser observado mas facilmente considerando
que los nicleos son infinitamente pesados y
planteando el problema como un calculo de
pardmetros de impacto”. Esta aproximacion,
en la que se considera que el sistema formado
por el proyectil y el nicleo del blanco sigue
una trayectoria clasica rectilinea y uniforme,
fue y continua siendo ampliamente utilizada
en una gran variedad de modelos tedricos
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que describen las colisiones por impacto de
particulas pesadas. Obviamente esta aproxi-
macién falla a grandes dngulos [3], pero se es-
pera que sea valida si la deflexién del proyectil
es pequena (como propone Wick, del orden de
m/M). En esta comunicacién exploraremos la
validez de esta y otras suposiciones usuales,
tanto desde un punto de vista comparativo de
esta teoria semiclasica con su version comple-
tamente cuantica, como a la luz de resultados
experimentales recientes (ver p. ej. [4]).
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hologramas en fotoionizacién.
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Cuando un atomo se encuentra sometido
a la accién de un laser intenso se ioniza por
efecto tinel o mediante la absorcion de uno o
mas fotones. Cada uno de estos mecanismos
tiene lugar en mayor o menor medida depen-
diendo de la oscilaciéon del laser con respecto
a la revolucién del electrén (pardmetro de
Keldysh). La Ecuacién de Scrodinger depen-
diente del tiempo describe exactamente estos
procesos representando al electrén dispersado
como un paquete de ondas, cuya fase contiene
la informacion de estructuras de interferencia
de muy distinta naturaleza.

En esta charla se discutira en profundidad
tanto para la fotoemisién por efecto tinel,
como en el caso multifoténico para pulsos de
uno y dos colores, donde suele asociarse el
tiempo de retardo de Wigner para caracteri-
zarla [1-3]. La principal distincién para las
estructuras de interferencia estriba en su nat-
uraleza: - Interferencias temporales: los
electrones son emitidos en diferentes partes
del pulso llegando al detector con igual mo-
mento. - Interferencias espaciales: los
electrones interfieren entre si debido a difer-
encias de caminos o trayectorias.

Como ejemplo, en las Figuras. 1(a-c) se
muestran el campo eléctrico del laser y los es-
pectros fotoelectronicos para la emision de un
atomo de hidrégeno bajo la acciéon un pulso
linealmente polarizado. Estos fueron calcu-
lados mediante las aproximaciones de campo
fuerte (SFA) [1], que no incluye la inter-
accion con el nicleo y el modelo semiclasico
de dos pasos (SCTS) [2], que si lo hace.
Entre las interferencias temporales encon-
tramos las inter-ciclo en forma de anillos
concéntricos modulados por franjas de inter-
ferencia intra-ciclo casi verticales, como puede
verse en la Figura 1 (b) y (c¢). Las inter-

I'E-mail: sebastlop@iafe.uba.ar

33

ferencias espaciales, se aprecian como fran-
jas casi paralelas al eje horizontal de la Fig.
1 (c), correspondiente al eje de polarizacion.
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Fig. 1. (a) Campo eléctrico como funcién del
tiempo de un pulso con frecuencia w = 0.05
e intensidad Fy = 0.075a.u..
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ky y k. calculados mediante SFA (b) y SCTS
OF

a.u. Espectros

References

[1] Arbo, D. G. et al., Phys. Rev. A.; 74, 021403
(2006)

[2] Lopez, S. D. et al.; Phys. Rev. A; 104, 043113
(2021)

[3] Lépez, S. D.; Arbé, D. G. Phys. Rev. A; 100,
023419 (2019)


mailto:sebastlop@iafe.uba.ar

CLACIM 2022

23-26 octubre, Salta, Argentina

Célculo de secciones eficaces de ionizacion multiple de moléculas tipo Ne por
Impacto de iones livianos: H2O y CH4
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En este trabajo presentamos un modelo teé-
rico simple para calcular las secciones eficaces
de ionizacion multiple de moléculas tipo Ne
(moléculas con 10 electrones) por impacto de
protones e iones livianos. En el modelo se tiene
en cuenta tanto la ionizacion multiple directa
como la emision post-colisional. La teoria se
desarrolla en el marco del Modelo de Electrones
Independientes (IEM). Para mantener el modelo
lo més simple posible, las probabilidades de
particula simple en funcion del parametro de
impacto requeridas por el IEM, son representa-
das por funciones exponenciales decrecientes
para cada orbital del blanco. Los parametros de
las funciones exponenciales son obtenidos a
partir de las secciones eficaces de ionizacion
neta total para cada orbital, aplicando la apro-
ximacion CDW-EIS [1] o el modelo de Rudd
[2]. La contribucidn post-colisional de electro-
nes tipo Auger es considerada teniendo en cuen-
ta las probabilidades experimentales de emision
post-colisional del Ne. Este tratamiento permite
una alternativa muy simple a la evaluacion de la
relajacion molecular post-colisional, con resul-
tados en muy buen acuerdo con datos experi-
mentales y con otros modelos tedricos mas
complejos [3].

En la Figura 1, se muestran secciones efica-
ces de ionizacién simple y doble de H,O y CH,4
por impacto de protones. El caso del agua resul-
ta relevante para investigar los efectos radiobio-
I6gicos del impacto de iones sobre la materia
viva, por sus aplicaciones en Hadronterapia. Por
otra parte, el metano es uno de los principales
gases de efecto invernadero. Como puede ob-
servarse en la figura, los resultados teéricos pre-
sentan muy buen acuerdo con datos experimen-
tales.
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Fig. 1. lonizacién simple y doble de H,O y CH. por
impacto de protones. Linea negra: presente trabajo.
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Sintese de nanoestruturas induzida por feixes de ions de poucos keV
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O desenvolvimento de técnicas que usam
feixes idnicos com até poucas dezenas de keV
para manipulacdo e andlise de superficies res-
saltou a importéancia do estudo da interagéo ion-
solido em baixas energias. Exemplos dessas
técnicas sdo focused ion beam (FIB) e helium
ion microscopy (HIM). FIB tipicamente faz uso
de projéteis de Ga* com energia de 5 keV, mas
projéteis com massas maiores sdo por vezes uti-
lizados, diminuindo a penetracdo dos projéteis e
aumentando taxas de sputtering. HIM trabalha
tipicamente com feixes de He de 30 keV. A
adaptacao da técnica com a troca de He por Ne
também é eventualmente feita, reduzindo a pe-
netracao do projétil [1].

Neste trabalho sdo discutidos efeitos da inte-
racdo de feixes intensos de Cs™ de 2 keV com
diferentes superficies, em particular a sintese de
nanoestruturas auto-organizadas. Alta massa e
baixa energia dos projéteis (v ~ 0.02 Vgonr) re-
sultam em alcances de poucos nandmetros nos
alvos, perda de energia nuclear dominante des-
de as primeiras interacdes, e alta densidade de
energia depositada préxima a superficie.

A formacgdo de ilhas micrométricas de Au
cercadas por superficie de Si com textura ondu-
lada de dimensdes nanométricas é discutida. A
sua sintese é obtida pelo impacto dos ions sobre
uma camada bimetalica de Au/Ti, previamente
depositada sobre wafer de Si, utilizando técnica
desenvolvida no Laboratério de Colisbes Ato6-
micas e Moleculares (LaCAM) do IF-UFRJ [2].

Auto-organizagdo induzida pelo impacto de
fons aparece em dois niveis: (i) surgem texturas
onduladas no background de Si que apresentam
assinaturas no espaco dos momentos, analisadas
a partir de imagens de microscopia de forca
atbmica [3] e (ii) Uma lei de poténcia descreve
a distribuicdo de volumes das ilhas de Au espa-
Ihadas sobre a superficie de Si, analisada a par-
tir de perfilometria 6tica em 3D [4]. A lei de
poténcia observada é comparada a leis de po-

téncia obtidas na fragmentacdo de sistemas ma-
croscépicos nos quais grande quantidade de
energia é depositada na periferia de um corpo.
O papel do desmolhamento (dewetting) na fra-
gmentacdo das ilhas é também explorado.

A incidéncia do mesmo feixe de Cs* de 2
keV sobre um filme amorfo de SiO; resulta na
sintese de nanocristais de Si (SiNC) préximos a
superficie. Uma reacdo de desproporcionamento
de subdxido de Si fornece um caminho para sua
sintese. S@o explorados o papel do sputtering
preferéncial e do curto alcance dos projéteis na
sintese das nanoestruturas. A técnica de analise
synchrotron infrared nanospectroscopy (SINS)
é usada para investigar a presenca de impurezas
e defeitos nos SiNCs sintetizados. A modela-
gem tedrica da interacdo de radiacdo infraver-
melha de campo préximo com a amostra, com-
parada com os dados experimentais, indica a
presenga nos SiNCs de defeitos formados pela
combinacédo de impurezas de oxigénio e vacan-
cias no Si [5].
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Interaccién de particulas cargadas con materiales

bidimensionales modelados como osciladores electronicos
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Las propiedades electronicas y dpticas de
estos sistemas los convierten en materiales
ideales para aplicaciones en optoelectrénica,
almacenamiento de energia y biosensores.
Una herramienta 1util para explorar dichas
propiedades es la interaccién con particulas
cargadas rapidas (electrones o iones). La
descripcién de las pérdidas de energia resul-
tante de este proceso proporciona informacién
valiosa en este sentido.

En este trabajo presentamos una
adaptacion del modelo de osciladores
electrénicos al caso de materiales bidi-

mensionales, desarrollando una formulacién
para calcular la pérdida de energia de la
particula incidente. Los electrones del
material se representan como un arreglo
plano de osciladores arménicos (isotrépicos o
anisotrépicos) cuyas frecuencias de oscilacién
estan dadas por las propiedades del mate-
rial. La particula incidente transfiere energia
a dichos osciladores a través de su campo
electromagnético a lo largo de su trayectoria.
Usando este modelo, obtenemos varias expre-
siones analiticas para la pérdida de energia
como funcién de los pardametros fisicamente
relevantes del sistema, tales como la veloci-
dad de la particula incidente y la densidad
electrénica del material.

Para el caso del grafeno, aplicamos la for-
mulacién anisotrépica del modelo ya que los
electrones de valencia involucrados estan lim-
itados a moverse dentro del plano de la mono-
capa. Consideramos dos regimenes de fre-
cuencias: el rango optico y el rango de fre-
cuencias del THz [2]. En ambos regimenes
calculamos el stopping power y la pérdida
total de energia de electrones incidiendo en
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trayectorias paralela y perpendicular respec-
tivamente. En la figura 1 mostramos las
contribuciones de los osciladores m y o a la
pérdida de energia por unidad de camino
de una particula en trayectoria paralela en
funcién de la velocidad y el parametro de im-
pacto.

1e002——F———F——7—— 7

1e-004

1e-006 [~ —

a.u.)

1e-008

dE/dx

— by=10au.
b,=20a.u.
b,=50a.u. N
b, =100 a.u.

— b,=200a.u.

— b,=500a.u.

— b,=1000a.u.

1 L 1 L
100 120

1e-010

1e-012

| |
60 80
v(a.u.)

1e-014
eO0

40 140

Fig. 1. Stopping power dE/dx como funcién
de la velocidad en el régimen 6ptico, para dis-
tintos parametros de impacto.

El presente modelo de osciladores muestra
un buen acuerdo con el método dieléctrico [3],
de amplia validacion, y su versatilidad per-
mite abordar otros materiales bidimension-
ales con caracteristicas singulares, como el
fosforeno.
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Structural characterization of a Pt ultra-thin films by electron and ion based

H. Trombini'", F. F. Selau?, C. W. Basso?, P. L. Grande?, M. VVos?, J. Morais®

tUniversidade Federal de Ciéncias da Saude de Porto Alegre, Porto Alegre-RS, Brazil
2Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Porto Alegre-RS, Brazil
3Department of Materials Physics, Australian National University, Canberra, Australia

The precise characterization of ultra-
thin films is crucial in several industries, e.g.,
semiconductor and disk drive data storage. The
analysis of such samples by ion-beam and elec-
tron-spectroscopic techniques has been a cen-
terpiece for this industry and the material
science community. Understanding how ele-
mental composition varies with depth (depth
profiling) and how these elements are distribu-
ted over the substrate (e.g. island versus layer-
by-layer growth mode) is indispensable to
achieve well-characterized and precise manu-
facture of ultra-thin films [1].

In this work, we applied angle-resolved
X-ray photoelectron spectroscopy (ARXPS),
medium energy ion scattering (MEIS) and elec-
tron Rutherford backscattering (eRBS) to in-
vestigate a nominal 2 nm thick platinum film
deposited by DC-sputter over a native silicon
dioxide on a silicon substrate [2, 3, 4]. In order
to show a typical result obtained, Figure 1 pre-
sents the experimental (a) and simulated (b)
MEIS 2D map of ion scattering intensities as a
function of the scattering angle and energy for
the 200 keV H' incoming beam impinging
along the surface normal. With these three te-
chniques, the structural characterization of this
sample was achieved, which means that these
techniques provided the thickness and the dis-
tribution over the substrate of this ultra-thin Pt
layer.

A Monte Carlo code was developed in
order to analyze the ARXPS data. Chi-square
analysis was applied for the platinum islands
height and the substrate coverage. The disa-
greement on the nanostructures distribution and
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size obtained from these techniques was less
than 11%.
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Fig. 1. Experimental and simulated 2D-map of the
proton yield as a function of the backscattered
energy and angle for the 200 keV H* incident beam.
The signals from ions scattering off Pt, Si and O are
indicated as well as the reduction of the intensities
due to channeling and blocking effects. The color
maps represents the backscattered proton yield.

These techniques are a powerful tool for
structural characterization of ultra-thin films
even when these films are distributed as nanos-
tructures, a common situation in the first phases
of ultra-thin film growth for many materials.
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Guiding of highly charged ions through capillaries in insulating materials:
experiments and simulations
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After the first observation [1] that keV
ions are guided through insulating nano-
capillaries, the topic has received consid-
erable attention during the past decade.
These capillaries are nanotubes with a di-
ameter of about 100 nm and a length of
about 10 pum. The essential property of the
capillary guiding is a self-organizing pro-
cess, which governs the charge deposition
inside the capillaries [1,2]. With increasing
deposition of the ions, the charge patch in-
creases until the electrostatic field is large
enough to deflect the ions. At equilibrium,
the ions are guided maintaining their inci-
dent charge state.

Milestones of the field concerning ex-
periments and simulations are presented in
accordance with a recent review over the
field of capillary guiding [3]. Experiments
are described giving emphasis to the guid-
ing of highly charged ions in the keV ener-
gy range. Recent experiments with a single
straight macrocapillary are treated allowing
for the control of conductivity by changing
the temperature of the material [4]. Single
tapered capillaries are discussed involving
an enhancement of the beam density and the
production of a microbeam for biological
applications. These studies have motivated
several groups devoting efforts to the pro-
duction of a beam with diameter of the
submicron scale.

Apart from the experimental studies,
theoretical concepts of the capillary guiding
are discussed. Fig. 1 shows results of calcu-
lations using a drift model for trajectories
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Fig. 1: Calculations of 4.5-keV Ar’* ions inci-
dent at 0° and 1° into a conical capillary [5].

and charge distributions for 4.5-keV Ar’*
incident under 0° and 1° into a conical mi-
crocapillary [5]. The simulations show that
the density of the transmittedions is en-
hanced by a factor as large as 4. This results
are of importance for the biological applica-
tions mentioned. Altogether, it is shown that
capillary guiding involves several novel
phenomena whose understanding has made
essential progress .
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CIENCIAY TECNICA EN EL RIO DE LA PLATA

DEL VIRREINATO A LA INDEPENDENCIA
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Haremos una cronologia de la evolucion de
las ciencias y sus aplicaciones desde la
creacion del virreinato del Rio de la Plata hasta
1828 con el fin de la Confederacion Argentina.
Describiremos como la creacion del virreinato
implicé un fuerte impulso a la economia y la
cultura del Rio de la Plata. Uno de los proble-
mas mas importantes de ese periodo era la de-
limitacion de la frontera entre Espafia y Portu-
gal, para resolverlo hubo un flujo de técnicos,
en particular ingenieros militares, que luego se
aquerenciaron en la region. La creacion del
Protomedicato provocd una mejora notable en
los niveles de sanidad de las ciudades, control
de las actividades médicas y farmacéuticas, y
creo la Escuela de Medicina.

Después de la revolucion de mayo este ba-
gaje profesional disponible permitio la creacion
de la Escuela de Matematicas, continuacion de
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la de Nautica, y la Academia de Geometria y
Dibujo impulsados por Belgrano. En tanto la
Escuela de Medicina se convierte en el Instituto
Médico-Militar a cargo de Cosme Argerich. En
un area mas técnica se desarroll6 la fabricacion
de armamento, Holmberg en Tucuman, Beltran
en Mendoza y De Luca en Buenos Aires.

En el &mbito educativo, mientras que en ma-
tematica aplicada, se alcanzaron niveles equiva-
lentes a los europeos, en fisica se mantuvo alto
el nivel de disquisicion filosofica alejado de la
observacion experimental. Recién en 1821, con
la creacidn de la Universidad de Buenos Aires y
la contratacion de cientificos del exterior, la ma-
tematica y la fisica dejaron de ser materias aux-
iliares de las aplicaciones técnicas hasta lograr
su individualidad profesional.
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Quantum interferences govern phase delays in ®-2w strong field ionization

Diego G. Arbo 1?7,

Sebastian D. Lopez*

YInstituto de Astronomia y Fisica del Espacio — IAFE (UBA-Conicet) Buenos Aires, Argentina
? Universidad de Buenos Aires, Facultad de Ciencias Exactas y Naturales y Ciclo Basico Comun, Buenos
Aires, Argentina

In this work, we develop a strong-field non-
perturbation theory of the electronic photo-
emission process in atomic hydrogen due to a
two-color for visible frequency and its first
harmonic -2 [Ti:Sapphire laser (800 nm)
together with the first harmonic (400 nm)] li-
nearly polarized short laser pulse in the multip-
hoton regime. We introduce a general theory
based on the saddle point approximation (SPA)
to study phase delays of photoelectrons. We
focus on the extraction of the phase shifts using
directional emission in the forward direction.
We calculate the ionization time of each inter-
fering electron trajectory, analyzing the depen-
dence of the electron emission as a function of
the relative phase between the w-2m fields
within the strong field approximation.

We consider a vector potential of the form
A(t) =—[ F,, / (2w)sin(2et)+F,, | wsin (ot +¢) |

Within the SPA, electron yield stem from the
coherent superposition of semiclassical trajec-
tories. The energy spectrum in the forward di-
rection as a function of the relative phase ¢
between the two colors within the SPA is depi-
cted. All multiphoton peaks (ATIs and side-
bands) are present in the intercycle factor in
Fig. 1a with separation of one ® photon energy,
which is independent ¢, as expected. The inter-
halfcycle factor can be observed as a 2n-
periodic function in Fig. 1b. The interplay bet-
ween the inter- and interhalfcycle interferences
is plotted in Fig. 1c where both ATI peaks and
sidebands are present. We see that the first
multiphoton peak just above the threshold
(En=0.035 a.u.) is an ATI peak with ¢p=m/4 and
5n/4. In turn, the first sideband at E;3=0.085
maximizes at ¢po=3n/4 and 7m/4.
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Fig. 1: Normalized energy distributions (SPA) in
the forward direction as a function of ¢. (a) Inter-
cycle factor, (b) interhalfcycle factor, (c) (a) x (b).

We focus on the extraction of the phase de-
lays accounting the electron forward emission
along the direction of the polarized electric
fields. Phase delays calculated within our SPA
agree not only with our SFA calculations (not
shown) but also with previous perturbation the-
ories [1,2] if the probe field amplitude is much
weaker than the pump pulse. The extension of
perturbative theories to the strong-field approx-
imation gives rise to novel effects for interme-
diate and high electron energies like the depar-
ture of the sinusoidal behavior of the intensity
of ATIs and sidebands as a function of the rela-
tive phase ¢. This results in the splitting of the
maxima of ATlIs and sidebands as a function of
¢, as observed in Fig. 2c, which force us to re-
vise the extraction method of phase delays for
strong field ionization.

Work supported by PICT-2020-01434 2020-
01755 2017-2945 and of ANPCyT (Argentina).
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Moléculas aromaticas sdo de interesse mul-
tidisciplinar como em bio-, atmosférica- e as-
troquimica e sdo consideradas resistentes a fra-
gmentacdo ao impacto de ions na faixa de e-
nergia intermediaria. Pirimidina (C4HsNy), pi-
ridina (CsHsN) e benzonitrila (CsHsCN) foram
selecionadas respectivamente como moléculas
representativas nos campos relacionados. A
importancia na medicdo da ionizacdo e subse-
quente fragmentacdo dessas moléculas tem sido
destacada em muitos trabalhos associados a
terapia de hadrons [1], formacdo de nuvens
[2,3] e formacéo de hidrocarbonetos aromaticos
no meio interestelar [5] e objetos planetérios
[6].

Neste trabalho relatamos a fragmentacéo de
moléculas arométicas sob colisio de H* e He?*
em uma ampla faixa de energias de impacto de
40 a 150 keV e 700 a 6000 keV, respectiva-
mente, usando feixes de ions e campos de ex-
tracdo pulsados combinados com um espectro-
metro de tempo de voo de alta resolucéo (re-
flectron). Ha poucos estudos experimentais ex-
plorando a fragmentacdo de moléculas aromati-
cas apos interacdo de ions nesta faixa de ener-
gia. Anteriormente, por exemplo, secdes de
choque de fragmentagdo foram medidas somen-
te para pirimidina sob impacto de protons para
algumas energias de 300 keV a 16000 keV [1].

Uma comparacéo entre projéteis H* e He?*
mostra a influéncia da energia de impacto e o
papel do estado de carga nos canais de frag-
mentagédo. Procurando por efeitos de carga so-
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bre os canais de ionizacdo e fragmentacao,
comparamos os dados de He? com aqueles
medidos de prétons de 50 a 150 keV e elétrons
de 20 a 2000 eV que colidem com essas molé-
culas aromaticas.

Para entender o comportamento geral das
secdes de choque ion-moléculas aromaticas,
incluimos resultados tedricos para a ionizacdo
simples e captura de elétrons destas espécies,
combinando a secdo de choque atbmica de seus
constituintes com uma abordagem estequiomé-
trica [7]. Estes valores atdmicos foram obtidos
dentro dos métodos CTMC e CDW-EIS e séo
examinados para sondar a importancia do fe-
ndmeno de captura de elétrons em energias de
impacto que variam de 25 keV a 250 keV. Os
dados derivados deste estudo podem ajudar a
melhorar as estimativas dos modelos astrofisi-
cos, bioldgicos e atmosféricos.
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Aromatic molecules revisited under H* and He?* collision: theory and experiment
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Moléculas arométicas sdo de interesse
multidisciplinar como em bio-, atmosférica- e
astroquimica e sdo consideradas resistentes a
fragmentacdo ao impacto de ions na faixa de
energia intermediaria. Pirimidina (CsHaN2),
piridina (CsHsN) e benzonitrila (CsHsCN)
foram selecionadas respectivamente como
moléculas  representativas nos  campos
relacionados. A importancia na medicdo da
ionizacdo e subsequente fragmentagcdo dessas
moléculas tem sido destacada em muitos
trabalhos associados a terapia de hadrons [1],
formacdo de nuvens [2,3] e formacdo de
hidrocarbonetos ~ aromaticos no  meio
interestelar [5] e objetos planetarios [6].

Neste trabalho relatamos a fragmentacéo de
moléculas aromaticas sob colisdo de H* e He?
em uma ampla faixa de energias de impacto, ou
de 40 a 150 keV e 700 a 6000 keV,
respectivamente, usando feixes de ions
pulsados e campos de extracdo combinados
com uma alta resolucdo espectrémetro de
tempo de voo (reflectron). H& poucos estudos
experimentais explorando a fragmentagdo de
moléculas aromaticas apos interacdo de ions
nesta faixa de energia. Anteriormente, por
exemplo, secdes de choque de fragmentagéo
foram medidas para pirimidina sob impacto de
prétons para algumas energias de 300 keV a
16000 keV [1].

Uma comparacdo entre projéteis H* e He?*
mostra a influéncia da energia de impacto e o
papel do estado de carga nos canais de
fragmentagédo. Procurando por efeitos de carga
sobre os canais de ionizagdo e fragmentacéo,
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comparamos os dados de He?* com aqueles
medidos de 50 a 150 prétons keV e 20 a 2000
elétrons eV que colidem com essas moléculas
aromaticas.

Para entender o comportamento geral das
secBes de choque ion-moléculas aromaéticas,
incluimos resultados tedricos para a ionizacao
simples e captura de elétrons destas espécies,
combinando a secdo de choque atbmica de seus
constituintes com uma abordagem
estequiométrica [7]. Estes valores atdmicos
foram obtidos dentro dos métodos CTMC e
CDW-EIS e sdo examinados para sondar a
importancia do fendbmeno de captura de
elétrons em energias de impacto que variam de
25 keV a 250 keV. Os dados derivados deste
estudo podem ajudar a melhorar as estimativas
dos modelos astrofisicos, biol6égicos e
atmosféricos.
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As potencialidades do ultrassom como alternativa ao ataque quimico para
microestruturas escrita por feixes de préotons
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Nos exploramos as potencialidades do
uso de ondas de ultrassom como tratamento
pos-irradiacdo apds a microestruturagdo em
PTFE pela técnica de proton beam writing
(PBW). Para isso, folhas de PTFE de 2 mm
de espessura foram irradiadas com prétons
de 2,2 MeV com corrente média de 50
pA. Estruturas de linha reta foram
padronizadas no polimero com um feixe de
protons focado de 3,5 x 3,5 um?. Polimeros
pos-irradiagao foram colocados em um
banho a 60°C e imersos em agua destilada e
em uma solu¢ao 6 M de NaOH sob a acao
de ondas de ultrassom de 40 kHz para a
fabricagdo das estruturas. Os resultados
indicam que a agua destilada submetida a
ondas ultrassOnicas ¢ muito eficiente na
remog¢do de estruturas rugosas criadas pela
irradiacao de  protons e assim
proporcionando uma boa razdo de aspecto
as microestruturas por PBW. Por outro
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lado, 0 uso de NaOH 6 M em vez de agua
ndo melhorou a qualidade das estruturas
com o feixe de protons. Os resultados sao
discutidos em termos dos pardmetros que
caracterizam a interacdo das ondas de
ultrassom com o meio liquido e o polimero.
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lon irradiation effects in InGaSb films

C. A. Bolzan'", L.T.Rossetto!, R.Giulian?

YInstituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Here we show that it is possible to manufac-
ture polycrystalline InxGaixSb (x = 0.5, 0.6, 0.8
and 1) films, deposited by magnetron sputter-
ing, whose lattice parameter (and therefore
bandgap) can be modulated through the In/Ga
ratio in this alloy. As a possible efficiency
thermoelectric material, InosGao2Sbh exhib-
ited the highest ZT values (0.53 at 450 K),
which is a very promising result, especially
considering the relatively low measurement
temperature. When irradiated by Au*® ions
of 16 MeV, this alloy presents anomalous
behaviors, characteristic of antimonides,
such as thickness expansion, amorphization
and pore formation from a certain fluence,
which strongly depend on the In/Ga ratio in
the compound[1]. This dependence, howev-
er, is not stoichiometric, i.e, does not follow
the Vegard's law as observed in the isova-
lent InxAl1xSb ternary alloy[2] as shown in
fig.1, which has the same crystalline struc-
ture.

InxGa1xSb after ion irradiation also
showed to be remarkably stable under an-
nealing in vacuum at 200 °C, with very
small changes in atomic concentration in-
duced by thermal annealing. Concerning the
ZT parameter, it was obtained that its value
substantially decreased after ion irradiation.

These results show that ion irradiation ef-
fects in InxGaixSb films deposited by mag-
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netron sputtering have potential application
in gas sensor devices, however, the same is
not observed for thermoelectric material.
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Fig. 1. Swelling as a function of irradiation fluence
for (a) InyGai1-xSb and (b) InxAl1Sb films irradiated
with 16 MeV and 14 MeV Au ions. Film thickness-
es were measured directly from scanning electron
microscopy micrographs.
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Develando plasmones de superficie en el MoS,
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Diversas investigaciones acerca del sulfuro
de molibdeno (MoS,) han surgido a lo largo
de los anos dado su amplio rango de aplica-
ciones. En particular, se ha utilizado como
lubricante seco y como componente para la
fabricacién de dispositivos tanto electrénicos
como optoelectronicos [1]. Bésicamente, es-
tas aplicaciones se deben a que el MoS; es un
material que, estructuralmente, se caracter-
iza por formar capas dobles que interactian
entre si a través de fuerzas débiles de tipo
van der Waals [2], factor esencial que permite
reducir su dimension y por lo tanto modificar
sus propiedades electrénicas [3].

Con el propoésito de aportar a la discusion
alrededor de los procesos fisicos que surgen de
la interaccién de particulas cargadas con un
solido, se presentan resultados experimentales
de un analisis por espectroscopia de pérdida
de energia de electrones reflejados (REELS).
A partir de variar el dangulo (0° y 30°) y
la energia de los electrones incidentes (80 -
500 eV) se logran discriminar las pérdidas
electronicas debidas a contribuciones del vol-
umen y de la superficie de una muestra de
MoS,. Para respaldar los resultados previa-
mente obtenidos, se realiza una comparacién
(Fig. 1) con la funcién de pérdida de en-
ergia (ELF), calculada desde primeros princi-
pios en el marco de la Teoria del Funcional de
la Densidad, haciendo uso del método de on-
das planas implementado en el cédigo Quan-
tum ESPRESSO (QE) [4]. Adicionalmente,
se complementa el analisis con espectroscopia
de fotoelectrones emitidos por Rayos X. De

este modo, se pone de manifiesto la importan-
cia de la técnica REELS y la fiabilidad de los
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modelados tedricos para predecir propiedades
de los materiales.

, .
= REELSO0°
+  REELS 30°
+ XPS 10°

| —— DFT - surface '..\,"'
—— DFT - Bulk -

1

1

Normalized intensity (a.u.)

EIB ‘ 110 115 210
Energy loss (eV)

25 30

Fig. 1. Comparacion de espectros de pérdidas
de energia para el MoSs. Las lineas solidas rep-
resentan los calculos por DFT de las ELF's. Las
restantes son obtenidas mediante a) REELS,
excitando al MoSs con electrones a 100 eV que
incidieron a 0° (curva negra) y a 30° (curva
roja); b) por XPS (curva azul). Los espectros
REELS fueron normalizados a la intensidad del
pico de cero pérdida.
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Radidlise de valina por elétrons de keV
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A detecgdo de aminoacidos em meteoritos e
cometas [1,2] trouxe discussbes a respeito de
como estes materiais sdo produzidos em am-
bientes indspitos como o0 meio interestelar. Por
estarem expostos a radiacdo ionizante nesses
locais, 0 conhecimento de sua radioresisténcia é
fundamental para prever suas meias-vidas.
Além disso, amino&cidos, combinados com ou-
tras moléculas encontradas em meios extrate-
rrestres, podem ter tido um papel importante
nos estudos sobre as origens da vida na Terra
primitiva.

A radiolise de L-valina por feixes de elé-
trons de keV é analisada em laboratério, a 10 e
300 K. As evolugbes da densidade da coluna
durante a irradiacdo sdo medidas por espectros-
copia no infravermelho e secBes de choque de
destruicdo sdo extraidas [3]. Os dados mostram
que, em geral, as secdes de choque de des-
truicdo dependem da energia do projétil, espes-
sura da amostra, temperatura e fluéncia. Além
disso, é proposto um modelo para descrever a
destruicdo da valina em funcdo da profundida-
de e fluéncia da amostra; as previsdes sdao com-
paradas com os resultados experimentais. Con-
forme mostrado na Figura 1, para um filme fino
(~16 nm), uma boa concordancia é encontrada
para a evolucdo da densidade da coluna precur-
sora com a fluéncia, com a energia do projétil e
com a espessura da amostra. Para filmes espes-
sos, 0 modelo superestima a degradacdo da
amostra, sugerindo que a amostra cresceu com
uma amorfizagdo distinta. O modelo utiliza os
resultados do cédigo CASINO [4] para deter-
minar a distribuicdo de energia depositada na
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amostra. Como implicages astrofisicas, prevé-
se a radiodlise da valina dissolvida em gelo de
H>0 e blindada por uma camada de CO2, como
uma tentativa de analisar a degradacdo de mate-
riais realistas por elétrons keV.

8) Valine 16 nm Band 1602-1579 cm |
1.0 1.0keVe » CASINO
i ¢ Experiment
=
(4]
3 :
=
&
205
HE
°
o
=2
0.0
0 20 40

Fluence (10" & em™)

Fig. 1. Evolucdo da densidade de coluna com a
fluéncia de um feixe de 1.0 keV de elétrons para
resultados experimentais (circulo vazio) e as pre-
visGes do modelo baseado no codigo CASINO para
uma amostra de 16 nm.
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ESTUDO DA RADIOLISE DE MOLECULAS SOLIDAS de N,O POR
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Moléculas que contém N-O séo conside-
radas importantes precursoras astroquimicas
de espécies prebioticas. E evidente que a
compreensdo da quimica do nitrogénio e do
0Xigénio no espagco € um passo importante
para ligar a origem e a evolucdo das espé-
cies prebidtica e bidtica a evolugdo dos
mantos de graos interestelares, dos cometas
e das superficies congeladas dos corpos do
Sistema Solar exterior. Neste trabalho, a
amostra de N:20, a 11 K, foi irradiada pelo
feixe de 1,5 MeV “N* do Van de Graaff da
PUC-Rio, até a fluéncia maxima de 1,32 x
10% jons cm™2. O fluxo médio de ions na
amostra durante os experimentos foi de 3,0
x 10% jons cm? sl As amostras foram
analisadas utilizando a técnica de Espec-
trometria de Infravermelho por Transfor-
mada de Fourier (FTIR) cujos espectros de
infravermelho (IR) foram adquiridos na fai-
xa de 4000-500 cm™. A identificacdo das
moléculas precursores e seus produtos for-
mados pela irradiacdo, além da determi-
nacdo das secdes de choque de compac-
tacdo, destruicdo e formacgdo dos produtos
sintetizados pela radidlise foram analizados.

Foram observados e determinados as taxas
de destruicdo de N2O, bem como a taxa de pro-
ducdo e destruicdo das espécies filhas produ-
zidas (isto €, NO, NO2, N202, N203z, N204,
N20s e O3) (Fig.1). Os valores da secdo de
choque de destruicdo do precursor (cq) e da
densidade de coluna inicial (No) utilizados fo-
ram os da banda principal (vi- 1294 cm™) do
N0, cujos valores sd0, o4 = 2,3 x 10 cm? e
No = 4,5 x 10*8 moléculas cm.
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No caso das moléculas produzidas duran-
te a radidlise, as secdo de choque de des-
truicdo (ocd), € a secdo de choque de com-
pactacdo (oc) para cada modo de vibragéo
observado na matriz de gelo de N2O foram
determinadas.
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Figura 1: Espectros IR da radidlise do N;O: (a)
espectro do gelo ndo irradiado; (b) espectro ap6s
a irradiacéo de 1,3 x 10® fons cm e (c) zoom do
espectro (b), na faixa de 2200 - 900 cm™.

Com o estudo das reacBes fisico-quimicas
induzidas pela irradiagéo ionica do N20, na fa-
se solida, obtivemos: (a) o 6xido de nitrogénio
mais abundante gerado é o NO., seguido pelo
NO, N203, N202, O3, N2Os e N20s respectiva-
mente; (b) os valores de o4 ~ 0,25 x 103 cm?;
(c) valores de oc obtidos estdo compreendidos
em uma faixa entre 1,9 e 6,8 x 10 cm?, indi-
cando que a compactacao do gelo afeta diferen-
temente a absorbancia de bandas distintas.
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Emisidn de iones secundarios inducida por fragmentos de fision de mezclas de
gases condensados en hielo de agua
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Superficies cubiertas con hielos astrofisi-
cos son uno de los materiales mas predomi-
nantes en muchos cuerpos del sistema solar,
por ejemplo, cometas y objetos transneptu-
nianos. Estos cuerpos estan constantemente
sujetos al bombardeo por iones del viento
solar y rayos cosmicos. Ese bombardeo in-
duce distintas reacciones quimicas en el hie-
loy ademaés de sputtering, suministrando a
aquellas exosfera radicales o agregados mo-
leculares idnicos y neutros. El procesamien-
to energético de estos materiales a baja
temperatura ha sido investigado a través de
estudios en laboratorio, con el objetivo de
analizar los procesos de desorcion de iones
astrofisicos y de sintesis de nuevas especies
moleculares ™. Se ha observado agua (H-O)
en asteroides, centauros, objetos del disco dis-
perso, objetos transneptunianos y planetas del
Sistema Solar. Se espera entonces que, en esos
ambientes, los gases condensados como el H.O
sean irradiados por particulas energéticas. Un
caso especial ocurre cuando se mezcla H;O con
otros gases, como el etano (C:Hs) o el 6xido
nitroso (N20), mas aun, si la proporcion
H,0:C;Hs 0 H20:N20 es menor que uno. Varios
esudios en laboratorio demostraron los efectos
del procesamiento energético de los hielos a
baja temperatura, como la produccion de varias
moléculas nuevas y radicales libres, entre ellos
H*, H;O*, OH" y O. En el presente trabajo, los
hielos H>0:C>Hs y H20:N2O, con una propor-
cion de aproximadamente 1:100, son irradiados
a una temperatura promedio de 100 K por iones
energéticos multicargados (framentos de fision
del 2°2Cf de ~ 65 MeV). Los iones secundarios
positivos y negativos pulverizados se analizan
mediante espectrometria de masas de tiempo de
vuelo (PDMS-TOF)!, Se identifican varias es-
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pecies idénicas, lo que indica una fuerte frag-
mentacién y reagrupamiento en las superficies.
El bombardeo induce la formacién de series de
agregados ionicos, donde los principales son
(H20)nX, con X = H*, H;0*, OH"y O". Sus dis-
tribuciones de rendimento se ajustan mediante
la suma de dos exponenciales (Fig. 1.):

RIN (iones / impacto)

T T T T T T T T T T T T
1] 2 4 [ 8 0 12 14 18 18 20 22 24

n

Fig. 1. Rendimientos de iones negativos com raci-
mo (H20)nX, emitidos por hielo de H,0:C,Hs bom-
bardeado por proyectiles MeV.

Este comportamiento se describe mediante un
modelo de emisién de agregados con dos regi-
menes: rapido (F) y lento (S)[. Hemos encon-
trado que la mayoria de las distribuciones de
rendimiento tienen decaimientos exponenciales
similares, ke = 0.480 u?! y ks = 0.063 ul. Tal
resultado puede ser util para comprender los
procesos por los cuales en el espacio, las espe-
cies moleculares ionizadas pasan a la fase ga-
seosa.
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Ionizacion de moléculas de agua liquida por impacto electronico
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La ionizacién de moléculas de agua es
una reaccion basica de la fisica atdmica,
relevante en campos como fisica médica,
astrofisica o fisica de plasma. Hay
numerosos trabajos sobre ionizacion de
moléculas de vapor de agua, incluso, varios
que se dedican a estudiar los efectos de las
radiaciones ionizantes sobre los tejidos de la
materia bioldgica, pero es necesario
considerar la fase liquida, ya que la materia
viva esta formada principalmente por agua
este estado. Ademadas, es importante
determinar la dindmica de los electrones
lentos que se producen tras la ionizacidén
(electrones llamados secundarios) puesto
que pueden ocacionar dafios a nivel celular
[1].

En este trabajo, presentamos resultados
tedricos para la ionizacién de moléculas de
agua en estado liquido por impacto de
electrones veloces. El modelo usado para el
calculo de secciones diferenciales multiples
[2,3,4] es pertubativo de primer orden,
donde en la funcion de onda inicial el
estado ligado se representa de forma realista
con un método de orbitales efectivos
desarrollado por Vuilleumier [5].
Consideramos colisiones asimétricas para
las cuales en el estado final resultan un
electron dispersado rapido y otro electron
eyectado lento. La interaccion de este
electron eyectado con el 16n residual se
representa  por medio de funciones
coulombianas.

Las secciones triples diferenciales de
ionizacion de agua liquida mostradas en la
figura corresponden a una energia de
incidencia de 81 eV, energia de eyeccion de
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5 eV y un angulo de dispersion igual a -6
grados. Nuestros resultados para el liquido
reproducen las caracteristicas fisicas
presentes en los experimentos de Ren et al
[6] con moléculas de vapor de agua, como
son la region binaria y de retroceso.
Comparamos también, con los datos
teoricos para la fase gaseosa de [7].

S———F T T T T T T T T T

= Expeld]
—— CDWEIS[T]
—— DWBA[7]

TDCS (u.a.)

0 v 1 g T s 1w T s T o  wme T g T = 1 e T o T
150 180 210 240 270 300 330 360
6 (grados)

Fig. 1. Secciones eficaces triples diferenciales, en el
plano de colision. Energia de incidencia 81 eV,
energia de eyeccion 5 eV y angulo dispersion de
-6 grados.
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Apantallamiento dinamico en proyectiles iénicos y

emision electronica de encuentro binario

N. J. Esponda!, M. A. Quinto, R. D. Rivarola, J. M. Monti

Instituto de Fisica Rosario (CONICET-UNR), Bv 27 de Febrero 210 bis, 2000 Rosario, Argentina

En una colisién entre un i6n y un blanco
atomico, se denominan electrones binarios
(BE) a aquellos electrones del blanco emiti-
dos que sufren una energética colisién con el
proyectil, en las que la velocidad de éste es
superior a la velocidad orbital de tales elec-
trones. De este modo, la interaccion electréon-
proyectil resulta mas importante que la in-
teraccion electrén-blanco. Ademas, éstas col-
isiones implican un parametro de impacto
bajo, del orden del radio de la capa K del
proyectil i6nico. En consecuencia, se espera
que la carga nuclear Zp del proyectil no re-
sulte apantallada por sus electrones ligados y
domine la interaccién. No obstante, en las
secciones eficaces doble diferencial (DDCS) a
0°, la magnitud del pico binario, es decir for-
mado por la emision BE, depende del grado
de ionizacion q del proyectil. La magnitud
del pico BE aumenta a medida que disminuye
q, lo que se ha denominado como un efecto
de anti-apantallamiento por parte de los elec-
trones ligados al proyectil [1,2].

En un trabajo previo [3] hemos presentado
una correccion al modelo de onda distorsion-
ada del continuo con estado inicial eikonal,
CDW-EIS, considerando una carga dindmica
efectiva para la distorsién del proyectil en
el canal de salida. De acuerdo al momento
transferido, la carga dinamica puede involu-
crar distintos grados de apantallamiento de
la carga nuclear Zp.

En este trabajo estudiaremos en mayor de-
talle el efecto del apantallamiento dinamico
sobre la emisién por encuentro binario de un
blanco de He. Comparando los nuevos resul-
tados con versiones previas del modelo CDW-
EIS [4] y mediciones experimentales [1], en-
contramos un comportamiento radicalmente
diferente, obteniendo ahora un mejor acuerdo
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en la magnitud del pico BE.
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Fig. 1. Magnitud del pico binario en funcién

del estado de carga q del proyectil relativa a la
del proyectil desnudo.
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Efectos de la interaccion electrén-electron en la
ionizacién de He por impacto de Li'" 1s2s y 1s2p
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El estudio de la ionizacion simple del He
por impacto de proyectiles de Li'™, en estado
fundamental y excitados (1s2s 'S y 1s2p 'P),
es abordado bajo el modelo de onda distor-
sionada del continuo con estado inicial eikonal
(CDW-EIS). La comparacién entre las sec-
ciones eficaces doble diferencial (DDCS) cal-
culadas permite elaborar hipotesis sobre la
dinamica de la colisién. Ademas, contrastado
con otros estudios tedricos-experimentales de
la bibliografia[1,2], este trabajo explora el al-
cance del actual modelo CDW-EIS aplicado
al caso de proyectiles excitados.

En un trabajo previo [3] hemos presen-
tado una correccion al modelo CDW-EIS con-
siderando una carga dinamica efectiva para
la distorsion del proyectil en el canal de sal-
ida. Mediante el factor de forma del proyectil,
la carga dindmica puede considerar distintos
grados de apantallamiento de la carga nuclear
Zp de acuerdo al momento transferido en la
colision.

En este trabajo aplicaremos dicha cor-
reccion al caso de proyectiles excitados para
los cuales hemos ademas calculado su po-
tencial [4,5]. Comparando las DDCS en
funcién del angulo para tres energias carac-
teristicas de emision, se observa una mayor
contribucion en la emisién del blanco a bajas
energias para el caso Li'* 1s2p que 1s2s. En-
tendiendo a los potenciales de sendos proyec-
tiles como una suma de un término de largo
rango mas otro de corto rango, encontramos
que en el término de corto rango radica la
causa del incremento en la ionizacién con Li'™
1s2p en colisiones de gran parametro de im-
pacto (colisiones blandas). Cabe destacar que
los factores de forma de ambos proyectiles ex-
citados son practicamente iguales en todo su
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dominio.

Impactos a 440 keV/u sobre He: Ionizacién del blanco
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Fig. 1. DDCS de ionizacion del He para en-

ergias de emisién correspondientes a colisiones
blandas, captura del continuo y pico binario a
45°.
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Correlacion entre la captura electrénica al continuo y la
configuracion electréonica de los proyectiles
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Como es sabido de la teoria de colisiones
atomicas, la interaccion entre un electrén emi-
tido del blanco con velocidad similar a la del
proyectil, da origen a un pico en el espec-
tro denominado pico de captura electréonica
al continuo (ECC). El electrén evoluciona en
el campo producido entre el blanco residual y
el proyectil, motivo por el cual se dice ser un
fenéomeno de dos centros. El modelo de onda
distorsionada del continuo con estado inicial
eikonal (CDW-EIS) describe esta situacién
proponiendo que la funcién de onda final del
electron sea el producto de una solucién del
continuo del blanco residual por otro factor
del continuo del proyectil.

En principio se toman ambos continuos
como hidrogénicos, pero con cargas efectivas.
En un trabajo previo [1], hemos presentado
una correccién para el continuo del proyectil
en el canal final. Alli se ha definido una carga
dinamica efectiva basada en el factor de forma
del proyectil, en funciéon del momento trans-
ferido de la colision. De esta manera, la carga
dinamica puede tener en cuenta distintos gra-
dos de apantallamiento de la carga nuclear Zp
del proyectil. Por ejemplo, su uso permite que
el modelo CDW-EIS de cuenta del pico ECC

en sistemas con proyectiles neutros.

En este trabajo estudiaremos en mayor de-
talle el efecto del apantallamiento dindmico
sobre la emisiéon de un blanco de He por im-
pacto de iones O™, O%* y O en estado fun-
damental y O%" excitados (1s2s 'Sy 1s2p 'P).
Se ha calculado el potencial de ambos proyec-
tiles excitados [2,3]. Entendiendo a éste como
la suma de un término asintético mas otro
de corto rango, se ha visto que el efecto
del segundo es despreciable sobre el primero.
De este modo, con excepcion de la “ladera”
de bajas energias del pico ECC, las diferen-
cias observadas en las secciones eficaces doble
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diferencial (DDCS) pueden ser atribuibles a
diferencias en los factores de forma de cada
proyectil. Por ejemplo, puede observarse que
para una emision de 1500 eV, la DDCS de los
proyectiles con un solo electréon en su capa K
es mayor que la de aquellos con dos electrones,
denotando un mayor apantallamiento de éstos
ultimos. En efecto, los factores de forma de
cada proyectil dan cuenta de lo mismo.
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Fig. 1. DDCS de ionizacién del He a 0° por

impactos de iones Q9T en estado fundamental
o excitado. Recuadro: factor de forma de cada
proyectil.
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Efeitos de bunching no straggling eletronico de H e He na matéria
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O straggling de perda de energia ¢ uma
quantidade importante que descreve as
flutuagdes de perda de energia de ions que
atravessam a matéria [1,2]. Normalmente, a
varidncia o ¢ a perda de energia média
<AE> sdo proporcionais ao comprimento do
caminho do ion e, portanto, o efeito das
flutuagdes de perda de energia o/<AE> ¢
mais importante para distincias curtas e
energias de projétil baixas e médias.

Nos investigamos, neste trabalho, a
dispersdo da perda de energia de H e He de
baixa e média energia em materiais simples
disponiveis e mostramos que a conhecida
formula empirica de Yang-O'Connor-Wang
[3] para a dispersao da perda de energia de
prétons na matéria tem uma interpretagao
fisica clara. Esta formula prevé, em bases
empiricas, valores de dispersdao de perda de
energia que excedem os valores das
formulas tradicionais de dispersao (por
exemplo, as de Lindhard e Chu) em
energias em torno de 0,3 MeV/amu por um
fator de 2-3. Esse excesso estd
correlacionado ao efeito de bunching [4-6],
que vem da caracteristica de ndo
homogeneidade da densidade eletronica do
alvo.

Mostramos que a conhecida formula de
dispersao de Yang-O'Connor-Wang
capturou os efeitos de bunching dos dados
experimentais de maneira empirica [7]. Esta
formula foi ainda mais refinada neste
trabalho  para considerar os dados
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experimentais subsequentes. O efeito de
bunching e o excesso de dispersdo sdo
semelhantes entre si e sdo altamente
correlacionados para alvos soélidos e
gasosos. Célculos do bunching e estimativa
semi-empirica  serdo  apresentados e
discutidos na Conferéncia. A influéncia dos
efeitos de packing também foi investigada
para solidos amorfos e policristalinos,
resultando em uma influencia positiva (i.e.,
além do previsto por uma distribuicdo de
Poisson) em materiais reais.

Referencias
[11 P. Sigmund, Particle Penetration and
Radiation Effects, Vol. 1, Springer-
Verlag, Berlin Heidelberg, Heidelberg
(2006).

P. Sigmund, Particle Penetration and
Radiation Effects, Vol. 2, Springer, Berlin
(2014).

Q. Yang, D. O’Connor, Z. Wang. Nucl.
Instr. Meth. B 61 (2) (1991) 149—155.

F. Besenbacher, J.U. Andersen, E.
Bonderup. Nucl. Instrum. Methods 168
(1-3) (1980) 1-15.

P. Sigmund, A. Schinner. Eur. Phys. J. D
58 (1) (2010)

F.F. Selau, H. Trombini, G.G. Marmitt,
AMH. de Andrade, J. Morais, P.L.
Grande, 1. Alencar, M. Vos, R. Heller.
Phys. Rev. 4102 (3) (2020), 032812.

F.F. Selau, H. Trombini, R.C. Fadanelli,
M. Vos, and P.L. Grande. Nucl. Instr.
Meth. B 497 (2021) 70-77.

(2]

(3]
(4]

[3]
[6]

[7]



CLACIM 2022

Pdoster 15

23-26 octubre, Salta, Argentina

Imaging and Analysis of Human Glioblastoma U87 Cells
Treated with Cisplatin by u-PIXE
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The study of chemotherapy drug’s prop-
erties plays a vital role in the development
of new cancer-related treatments and the im-
provement of those currently in use. Cis-
platin (Pt(NH3)2Cly) and other platinum-
based drugs are widely used medications that
treat several different cancers, including, but
not limited to, ovarian, testicular, and neck
[1].

The present work investigated the inter-
action of cisplatin with human glioblastoma
UST cells. Cells were treated with cisplatin
at a concentration of 10, 20, and 100 pM for
24h. The analysis was done using the pu-PIXE
technique, with a 2.2 MeV proton beam of 1.2
x 1.2 pum? spot size, which gave us elemen-
tal information about the sample and allowed
us to create 2D elemental maps with micro-
metric spatial resolution. By measuring the
chlorine and platinum signals, we were able to
identify individual cells in the sample (Fig. 1)
and detect which ones had a greater cisplatin
uptake, respectively. The study of the drug’s
uptake is crucial for understanding the mech-
anisms of resistance that are involved in the
cisplatin interaction with cancer cells. More-
over, we noticed that the 100 pM sample had
a high iron signal correlating with the plat-
inum signal, which was not present at lower
treatment concentrations. This result could
be a piece of evidence for ferroptosis, i.e. a
type of iron-dependant cell death completely
independent from regular apoptosis. Recent
studies have already shown that cisplatin can
induce ferroptosis in high treatment concen-
trations [2].
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All experiments were conducted at the Ton
Implantation Laboratory with a 3MV Tan-
dem accelerator. This work also highlighted
the versatility of the u-PIXE technique and
how it can be used to perform interdisci-
plinary analysis.

(UFRGS)

—10 um 159030P0:Cl

T

Fig. 1. Chlorine map showing the imaging of

individual cells in the sample.
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Influencia de defectos superficiales en patrones GIFAD
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La difraccion de atomos rapidos (GIFAD, por
sus siglas en inglés) se produce cuando los
atomos inciden sobre las superficies cristalinas
con energias del orden del keV y angulos ra-
santes, del orden del grado [1], siendo un fe-
nomeno fuertemente dependiente de la morfo-
logia cristalina y de la distribucién electronica,
en particular de la dltima capa [2,3]. Esta carac-
teristica lo transforma en una extraordinaria
técnica de analisis superficial. Sin embargo, es
necesario contar con una superficie con un ele-
vado grado de periodicidad, lo cual es muy di-
ficil de obtener incluso con las técnicas mas
refinadas, siendo habitual que la superficie pre-
sente defectos superficiales.

En este trabajo nos proponemos dar cuenta de
cémo las terrazas superficiales alteran los pa-
trones de GIFAD. Para ellos nos hemos valido
del método SIVR [4] y de un potencial aditivo
de a pares [5], aplicados a un sistema en el que
atomos de He inciden sobre una superficie de
LiF(100) que presenta terrazas ubicadas en dis-
tintas posiciones, tanto de manera perpendicu-
lar como paralela al eje axial. Para un cristal
perfecto, la conservacion de la energia (asocia-
da a la dispersion eléstica) impone que los ma-
ximos de interferencia se distribuyan sobre un
anillo, denominado circulo de Laue (Fig. 1 (a)).
Pero la presencia de terrazas en el cristal intro-
duce ademas un fondo difuso, el cual se ubica
por encima o por debajo del circulo de Laue
para escalones perpendiculares salientes (Fig. 1
(b)) o entrantes con respecto al plano superfi-
cial. Dicho fondo es particularmente extenso en
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el primer caso, observandose ademas estructu-
ras de interferencia adicionales, de menor in-
tensidad. Por otro lado, los escalones paralelos
al canal de incidencia (Fig. 1 (c)), producen un
aumento en la visibilidad de los picos origina-
dos por los proyectiles deflectados en el borde
del mismo.
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Fig. 1. Distribucion de GIFAD para 1.25keV He —
<110>LiF(001) con energia normal E,=0.46eV.
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Decoherencia por efecto de fonones en colisiones atomo-superficie
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La difraccion de atomos rapidos desde su-
perficies cristalinas (GIFAD, por sus siglas en
inglés) [1] se ha convertido en una poderosa
técnica de anélisis superficial, que se puede
aplicar no solo a temperatura ambiente sino
también a temperaturas elevadas. Sin embargo,
la mayoria de las descripciones teoricas de Gl-
FAD consideran un cristal ideal y estético [2],
mientras que la decoherencia introducida por
las vibraciones de la red -fonones- ha sido es-
casamente estudiada y solo recientemente ha
recibido renovada atencion [3].

Para describir la contribucion de los meca-
nismos de fonones que intervienen en GIFAD
hemos desarrollado la aproximacion Phonon-
Surface Initial Value Representation (P-SIVR)
[4], que es un método semicuantico basado en
la aproximacion SIVR, en el que la representa-
cién estatica del potencial superficial es reem-
plazada por un modelo cuéntico de oscilador
armoénico. Dentro de esta aproximacion, la pro-
babilidad de dispersién puede expresarse como
una serie en términos del nimero neto de fono-
nes intercambiados durante la colision, donde
el término de primer orden, PO-SIVR, corres-
ponde a la dispersion elastica sin intercambio
neto fonones, pero incluyendo transiciones in-
termedias.

En este trabajo investigamos la influencia de
los mecanismos de fonones en los patrones GlI-
FAD para el sistema He/LiF(001) a temperatu-
ra ambiente, centrandonos en la dependencia
con la energia perpendicular del proyectil. Si
bien en todos los casos las vibraciones térmicas
de la red cristalina introducen una amplia dis-
persion polar en los espectros angulares, pudi-
mos dar cuenta de cOmo un mayor acercamien-
to del proyectil a la superficie es responsable de
la disminucion en la visibilidad de las estructu-
ras de interferencia, pero no asi del ensancha-
miento polar, que depende fundamentalmente
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de la temperatura, siendo ambos resultados
coincidentes con los resultados experimentales
disponibles [3,5].
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Fig. 1. Distribuciones angulares para 1.25 keV He
— <110>LiF(001) con diferentes energias normales
E..
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Estudio de parametros fisicos relevantes en la dosimetria de referencia para
Hadronterapia: poderes de frenado y valores w en aire
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En radioterapia se requiere un conoci-
miento preciso de la dosis absorbida en el teji-
do bioldgico para una correcta prediccion de
los resultados clinicos. Los equipos empleados
para los tratamientos requieren de diversas ca-
libraciones. La calibracion de los haces se rea-
liza a través de la dosimetria en condiciones de
referencia. El protocolo internacional TRS-398
de la IAEA [1], proporciona una metodologia
para determinar la dosis absorbida en agua uti-
lizando camaras de ionizacion llenas de aire.
Para convertir la lectura del dosimetro de aire a
agua liquida, se requieren factores de conver-
sion como el cociente de poderes de frenado en
agua-aire y los valores w en el aire. El estudio
de estos paramentros es relevante ya que son
los que mas contribuyen a las incertezas en la
determinacion de la dosis fisica [1]. Los datos
experimentales del valor w para iones rapidos
son escasos Yy los calculos tedricos son muy
complejos, por cual los protocolos de dosime-
tria internacionales recomiendan valores cons-
tantes, independientemente de la calidad del
haz (carga y energia).

En este trabajo se presentan resultados
del poder de frenado y valores w en aire para
protones e iones de carbono rapidos calculados
con dos métodos: un método analitico basado
en la Aproximacion de Frenado Continuo
(CSDA) [2] y un cddigo Monte Carlo, MDM
[3]. Debido al rango de energias utilizado en la
terapia con hadrones (entre 200 y 400 MeV/u),
se aplica una aproximacion relativista a la
energia cinética del proyectil. También se estu-
dia la contribucion post-colision de emision de
electrones Auger. Los resultados obtenidos con
ambos metodos tienen muy buena concordancia
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entre ellos. El poder de frenado muestra un
muy buen acuerdo con los datos recomendados
[4] al aplicar la correccion relativista (CSDA-
AR) (ver Figura). Los valores w calculados de-
penden fuertemente de la emisién Auger y de
las secciones eficaces de excitacion utilizadas.
Al comparar estos resultados con los recomen-
dados en aire [1,4] se encontré un 6% de dis-
crepancia. Por lo tanto, son necesarios datos
experimentales mas precisos y secciones efica-
ces de excitacion confiables, que permitan al-
canzar la precision requerida para determinr la
dosis.

H* + Aire

100 | (0.76 N2 +0.24 02) i

Snas [MeV cm?/g]

——ICRU 49
—B— MDM-AR
— — CSDA-AR
—— CSDA

1L 1 1
1 10 100

Energia [MeV]
Figl: Poderes de frenado en aire calculados
con la CSDA y el Monte Carlo MDM. Se com-
paran con datos recomendados [4].
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Transferencia de carga en colisiones H'-grafeno : efecto de la presencia de ad-
sorbatos alcalinos
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Se presenta un estudio teorico de la coli-
sion frontal de protones (H") con una super-
ficie de grafeno con impurezas alcalinas ad-
sorbidas (Na, Ky Cs), en el limite de bajo
recubrimiento. Se estudia como afecta la
presencia de los adsorbatos en el intercam-
bio de carga cuando la colisién binaria ocu-
rre entre el proton y el adsorbato o entre el
proton y diferentes atomos de carbono cer-
canos a la impureza.

El sistema interactuante se describe con el-
Hamiltoniano de Anderson [1], el cual tiene en
cuenta la repulsion electronica en el sitio de
valencia tipo-s del proyectil. Las fracciones de
carga (neutra y negativa) después de la colision
se calculan usando el formalismo de funciones
de Green-Keldysh fuera del equilibrio [2].
Desde el punto de vista adiabatico, se describe
la adsorcién de atomos alcalinos sobre la super-
ficie usando también el Hamiltoniano de An-
derson incluyendo la repulsién coulombiana en
el orbital de valencia tipo-s del alcalino. Las
densidades de estado local y parcial (LDOS)
proyectadas en el atomo acalino y en los ato-
mos de carbono cercanos a la impureza, se ob-
tienen usando el formalismo de funciones de
Green (transformando Fourier) [3]. EI modelo
requiere el conocimiento de la matriz densidad
de la superficie de grafeno limpio, la cual se
obtiene usando el cédigo Fireball [4].

Los resultados de este trabajo [3] muestran
que los estados internos de los &tomos alcalinos
adsorbidos sobre grafeno introducen importan-
tes diferencias en la transferencia de carga de-
pendiendo de su posicion con respecto a la
banda de valencia del grafeno. En la dispersion
por el adsorbato, se observa una dependencia
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oscilatoria de las fracciones de carga en funcion
de la energia incidente del ion, debida a la es-
tructura de picos que introduce en la matriz
densidad combinada, grafeno+impureza alcali-
na, la presencia del adsorbato. Cuando la coli-
sion es con un &tomo de carbono, el comporta-
miento oscilatorio de las fracciones de carga se
atenta. En este caso la banda del grafeno se
vuelve mas activa en el proceso de intercambio
de carga. Se observa un significativo decreci-
miento en la formacion de iones negativos ya
que la banda vacia del grafeno favorece los
procesos de pérdida de electrones.
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Fig. 1. H" dispersado por el &tomo adsorbido.
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Fragmentos e agregados i6nicos de acetonitrila e metanol em fase condensada por impacto de
elétrons energeticos
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As moléculas de metanol e acetonitrila séo
espécies organicas de importancia prebidtica,
desempenhando um papel vital na criacdo da
quimica necesséria para a existéncia da vida.
O metanol e a acetonitrila sdo respectivamen-
te 0 mais simples &lcool, CH30H, e a mais
simples nitrila, CH3CN. Um conhecimento da
interacdo de moléculas em sélidos molecula-
res € objeto de estudo sob vérias perspectivas,
inclusive apresentando relevancia na ciéncia
espacial. A presenca das moléculas em ambi-
entes astroquimicos, como a Nebulosa de
Orion, o disco protoplanetario TW-Hydrae e
na lua de Saturno, Titd, motivou a investiga-
cao da interacdo entre as mesmas [1]. A inci-
déncia de elétrons em metanol condensado,
em condicBes semelhantes ao ISM, produziu
uma variedade de produtos, incluindo glice-
rol, enquanto em diferentes nitrilas resultou
na deteccdo de aminoacidos em laboratdrio.

Sondar a interacdo da acetonitrila com me-
tanol sem a presenca de &gua tem sido um
tema desafiador, ja que a agua tem a caracte-
ristica de encapsular as moléculas [2,3]. Inici-
almente, aplicamos a espectroscopia de massa
por tempo de voo e a dessorcdo programada
por temperatura em metanol e acetonitrila
pura para determinar o padrdo de fragmenta-
cao e formacgdo de agregados das moléculas
isoladamente. Dois regimes de deposicdo e
crescimento dos filmes condensados foram
aplicados para sondar suas interagdes no esta-
do solido: bi-camada e co-deposigéo.

No primeiro regime, as moléculas subli-
madas sdo depositadas sequencialmente for-
mando filmes sobrepostos e no segundo, sdo
injetadas simultaneamente na fase gasosa e
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um filme dessa mistura € formado. Os expe-
rimentos foram realizados em uma temperatu-
ra de 120K e pressdo de base de 1x10°° mbar,
com pressGes de injecdo dos compostos da
ordem de 1x10”mbar. Selecionando-se o me-
tanol-d4 (CD30D) e a acetonitrila (CH3CN),
identificou-se a interacdo entre as moléculas
de forma univoca.

A partir da técnica MS-TOF determinou-se
os ions ejetados da superficie do filme, e a
abundancia dos fragmentos e agregados i6ni-
cos gerados pelo impacto dos elétrons de
2300 keV. A técnica TPD permitiu verificar a
qualidade do filme, a quantidade das molécu-
las adsorvidas e a estrutura multi- e monoca-
mada do filme. Verificou-se que a interacéo
entre as moléculas, a qual resulta na formacéo
de agregados de (CH3CN), e (CD30OD)s
acrescidos de atomos de hidrogénio da aceto-
nitrila e deutério do metanol e radicais de am-
bas as moléculas, é fortemente dependente do
processo de crescimento dos filmes conden-
sados, da razdo molar entre os compostos e da
presenca de agua. O processo de cozimento
alterou de forma significativa a producdo de
fragmentos e agregados.
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Non-linear ion stopping calculations for a classical free-electron gas
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The free-electron gas (FEG) model has been
used to evaluate the electronic stopping be-
cause its simplicity and reliability [1]. It has
been also used as a starting point and a refer-
ence for more advanced calculations to check
convergence and predictions. The main physi-
cal ingredient in this model is the electron-ion
interacting potential. It is well known in the
framework of dielectric formalism or linearized
Vlasov-Poisson equation for a classical plasma.
For non-linear calculations the self-consistent
electron-ion interacting potential is still un-
known and therefore central potentials deter-
mined from the Friedel sum rule has been used
[2] to calculate the electronic stopping power
and the corresponding the Barkas effect [1] as a
function of the projectile energy. In this work
we solve the non-linear, self-consistent, classi-
cal equations for a FEG at T=0 interacting with
a stationary ion to calculate the full non-central
electron-ion potential, and thus the ion stopping
power. We clearly show the origin of the Bar-
kas effect, namely the first non-linear effect for
projectiles at high velocities responsible. This
effect is strongly enhanced by the multipolar
part of the electron-ion potential, and we dis-
cuss the contribution from the non-conservation
of the angular momentum in electron-ion colli-
sions as proposed by Lindhard [3]. In addition,
Bohr’s stopping-power formula is rederived [4]
for a free electron gas (FEG) system within the
framework of nonrelativistic classical mechan-
ics. A simple and more concise expression for
the stopping power of charged particles in FEG
is demonstrated on classical grounds. Using
semiclassical arguments and the Euler-
Maclaurin well-known mathematical formula,
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Bloch’s correction that links Bethe’s quantum
theory to Bohr’s classical model is also recov-
ered. These non-linear calculations are applied
to understand the stopping of protons in differ-
ent materials.
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Fig. 1. Barkas factor for protons (Z;=1) and antipro-
tons (Z1=-1) on a FEG with Wigner-Seitz radius r; =
2.07 and different multipolar expansions of the self-
consistent ion-electron potential. Dashed lines cor-
respond to standard models of the Barkas effect [1].
HO corresponds to Barkas calculations for a classi-
cal harmonic oscillator.
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Vortices en colisiones de ionizacion por impacto de iones
pesados
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A lo largo los anos los vértices han
sido comunmente asociados a sistemas con
una gran numero de particulas. No ob-
stante, resultan ser estructuras cuanticas casi
omnipresentes en colisiones de pocos cuer-
pos, observandose no solo en ionizaciones
por impacto de electrones, atomos [1, 2],
y positrones [3] sino también en colisiones
con iones [4]. A pesar de ello, los vortices
cuanticos producidos en procesos de colisiones
atomicas por impacto de iones pesados es un
campo que permance mayormente inexplo-
rado.

Es importante resaltar que el surgimiento
de la técnica COLTRIMS en la década de
1990, no so6lo abrié un abanico de nuevas posi-
bilidades en el campo experimental, sino que
representd un desafio para el campo tedrico,
donde era evidente la necesidad de ajustar
los modelos disponibles para describir reac-
ciones multicanales. Un claro ejemplo de
esto es el reciente estudio de la seccién efi-
caz completamente diferenciales para la ion-
izacion de He por impacto de protones a 75
KeV [5], donde se comparan los datos ex-
perimentales obtenidos con modelos tedricos
de onda distorsionada, en los que se realizan
aproximaciones de masa y simplificaciones de
las interacciones internucleares, sin resulta-
dos favorables. En este contexto, procu-
ramos reproducir los resultados utilizando
una teoria cuantica que evita todo tipo de
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aproximaciones cinematicas. En particular,
nos centramos en la configuracion en la que
el electron es eyectado en la direccién hacia
adelante y el proyectil es expulsado con difer-
entes angulos, donde se observé un minimo
profundo en la seccién eficaz completamente
diferencial que habia pasado desapercibido
hasta el momento.

En este trabajo no solo mostraremos que
este minimo se debe a la presencia de un
vortice cuantico, sino que analizaremos su de-
pendencia con distintos parametros del sis-
tema.
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Ionizacién por pulsos laser: el efecto de los potenciales
de corto alcance en las estructuras holograficas.
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La ionizaciéon atémica provocada por
laseres intensos de frecuencias del infrarojo es
un proceso altamente no lineal que presenta
diferentes estructuras de interferencia en los
espectros de fotoemision. Estas pueden dis-
tinguirse entre interferencias temporales y es-
paciales.

En este trabajo, nos enfocaremos en las
interferencias espaciales. Este tipo de inter-
ferencias requiere que los electrones revisiten
al nucleo, recolisionando. Los electrones que
al recolisionar tienen choques duros con el ion
pueblan estructuras de energias altas. Por
otra parte, los electrones que recolisionan de
manera suave, no tienen posibilidad de inter-
cambiar gran cantidad de energia y momento
con el ion, y pueblan el espectro de energias
bajas e intermedias. Como consecuencia, las
trayectorias de estos electrones interfieren con
los electrones directos dando lugar a las es-
tructuras hologréficas [1, 2].

Mediante el estudio de las estructuras
holograficas se puede examinar la dinamica
electrénica subciclo, siendo esto un hecho ex-
perimental [3] y bien explicado para el caso
de potenciales Coulombianos [4]. En este
trabajo mostraremos la influencia del apan-
tallamiento del potenciales de Yukawa en las
distribuciones de fotoelectrones.

En las Figuras. 1(a-c) se muestran los es-
pectros fotoelectronicos calculados mediante
el modelo semiclasico de dos pasos (SCTS) [4]
para la emisién desde un atomo con energia
de ionizacion Ip=0.5 u.a. por un ciclo de un
laser de frecuencia w = 0.05 u.a. e intensi-
dad Fy= 0.075 u.a. linealmente polarizado en
la direccion z. Se observa que a medida que
el apantallamiento se incrementa, las estruc-
turas holograficas se apartan de la direccién
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de polarizacién hacia momentos perpendicu-
lares k, mayores.

Fig. 1. Espectros fotoelectrénicos calculados
mediante el modelo SCTS como funcién de los
momentos paralelo k, y perpendicular k, a la
polarizacién del campo eléctrico del pulso laser
con frecuencia w = 0.05 uw.a. e intensidad Fjy
= 0.075 u.a..
tallmiento 0 u.a.)

(a) Caso Coulombiano (apan-
(b) apantallamiento 0.125
u.a. y (c¢) Yukawa con apantallamiento 0.25
u.a. .
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Espectroscopia de emisidn de rayos X Kp de alta resolucion para el estudio del
entorno quimico

S. Limandri®*, G. Tirao*

YInstituto de Fisica Enrique Gaviola, CONICET. Facultad de Matematica, Astronomia y Fisica, Universidad
Nacional de Cérdoba. Medina Allende s/n Ciudad Universitaria, 5000. Cérdoba, Argentina

La caracaterizacion del estado de oxidacion
y del entorno quimico de los constituye un gran
desafio, particularmente cuando se desarrollan
nuevos materiales, en los cuales las propieda-
des eléctricas y magnéticas se hallan intimama-
nete relacionadas con la estructura electronica
local [1]. Las transiciones electrénicas que in-
volucran orbitales moleculares e internos son
candidatos para el estudio del entorno quimico,
ya que el caracter molecular de los orbitales
depende fuertemente de las especies quimicas
involucradas.

La espectroscopia de emission de rayos X de
alta resolucion (HR-XES) estudia las transicio-
nes electronicas desde orbitales moleculares
hacia la capa K del elemento seleccionado a
través del espectro de emission de rayos X. Pa-
ra elementos de transicion 3d, el espectro HR-
XES Kp muestra una gran sensibilidad al en-
torno quimico (Fig 1a). Para obtener informa-
cién cuantitativa, los cambios espectrales deben
determinarse mediante analisis rigurosos. Los
cambios pieden medirse mediante diversos pa-
rametros [2-3] y aplicando diversos métodos:
a) deconvolucioén spectral b) determinacién de
parametros estadisticos tales como los momen-
tos de la distribucion; c) aplicacion de métodos
multivariados, como analisis por components
principales.

En este trabajo aplicamos estos métodos pa-
ra determinar el estado de oxidacion del Mn en
diferentes compuestos. Las ventajas y desven-
tajas, asi como las incertezas asociadas a cada a
cada método se presentan y discuten.

64

o @) T’ ; [\\
* l\b\v” ]
It 1}
i X50 K
3 It L ¥4 }
g l\\' -l u
B o2t .l ¥
- I
B RAE § | |
Kp' 3| {
01} ° >
/J | T
00} \-——-—’\——

I L !
6500 6520 6540

Energy [eV]

L
6460 6480 6560

Mean Mn oxidation state
36 3.2 2.8 24 2.0

T T T T

6534.8]- b
65345;:{ )
R T
6534.4{ 1 FM Kp
65342 E L k
- i
< 65340 o
o L + =
-1 wn =
T 5172 A
I Eg =
6517.0 I I E
6516.8/- I FP{};{
6516.6/
1 1 ! - 5 .

0

20

40

60

80

100

MnO molecular concentration (%)

Fig. 1. a) XES K spectrum of MnO,. Experimental
(dots); fit (lines). b) KB" and K5 first moments for
mixtures of Mn2+ and Mn4+ oxides as a function
of the MnO molecular concentration

Referencias

[1] S. Vasala et al., Prog. Solid State Chem.
43, (2015)

[2] S. Limandri, et al., Chem. Phys. 367, 93
(2010).

[3] S. Limandri et al. Spectrochimica Acta B

144 29 (2018).



CLACIM 2022

Pdster 25

23-26 octubre, Salta, Argentina

Bombardeio de Glicina e Fenilalanina por Particulas a (keV)
Dependéncia da Secdo de Choque de Destruicdo com Energia e Temperatura
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Compostos organicos observados em
corpos do espaco interplanetario sdo de par-
ticular importancia para revelar processos
fisico-quimicos nesses ambientes. Aminoa-
cidos, como a glicina e a fenilalanina, de-
vem ter desempenhado um papel crucial
neste processo uma vez que sdo0 componen-
tes basicos das proteinas. A analise de fra-
gmentos do meteorito Murchison, por
exemplo, sugere que sua composicdo €
constituida de material produzido antes do
inicio da vida terrestre atual. Em seu interi-
or foram encontrados 17 aminoéacidos pri-
marios e 13 acucares. A irradiacdo por par-
ticulas energeticas é um dos fenomenos que
ocacionam aqueles processos. Assim, in-
formacBes sobre a radioresisténcia desses
compostos sdo essenciais para o desenvol-
vimento de modelos sobre como as molécu-
las prebidticas sdo formadas e/ou como so-
brevivem no espaco exterior.

Dado que as particulas o sdo um dos
maiores constituintes do vento solar com
fluencia maxima em torno a 1 keV de ener-
gia, o presente trabalho tem como objetivo
estudar a interagdo de fons de He®, com
energias de 0,5, 1,0, 1,5 e 2,0 keV, com a
glicina e a fenilalanina, moleculas organicas
observadas em varios corpos do nosso sis-
tema solar. Os efeitos induzidos por estes
ions relativamente energéticos foram anali-
sados pela técnica de espectroscopia por
infravermelho (FTIR). Em particular o sput-
tering e a radiblise foram estudados como
efeitos da radiacdo. Isto permitiu estimar a
secdo de choque de destruicdo por impacto
de ions, e por sua vez a radiorresisténcia da

* E-mail: rafael.mr@unifap.br

glicina, ou seja, sua meia-vida sob irradia-
cdo do He do vento solar.

Os experimentos foram realizados no Labo-
ratorio Van de Graaff da PUC-Rio, onde filmes
de glicina e a fenilalanina foram preparados e
irradiados com feixes de fons de He" de keV,
produzidos por um pequeno canhdo. Os resul-
tados mostram que a secdo de choque de des-
truicdo (og) da glicina depende da energia do
feixe e da temperatura da amostra. As se¢des de
choque em funcdo da temperatura foram obti-
das e variam entre 10 e 10™*® cm? - tempera-
turas menores resultam em menores oq. EM
funcdo da energia, oq varia entre 10*° e 10™°
cm?, sendo seus maiores valores corresponden-
tes as maiores faixas de energia. Além disso,
esta pesquisa pretende descobrir se moléculas-
filhas surgem apds a irradiacdo de glicina e a
fenilalanina com particulas o de keV, sendo
que as primeiras analises mostram a ausencia
de subprodutos devido a irradiacéo.
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Fig. 1. Dependéncia da ¢4 com a temperatura para
trés aminoacidos: Glicina, Fenilalanina, Alanina.
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Degradation of phenylalanine at room temperature by MeV ions
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Phenylalanine (Phe, CosH11NO>) is an essen-
tial amino acid found in foods. It plays a vital
role in the biological process of proteins and
enzymes; hence, its radioresistance has been the
object of investigation relevant to radiotherapy.
This study set out to assess the radioresistance
of Phe under irradiation of projectile ions H*,
He* and N* from 0.5 to 2 MeV energies. Typi-
cal currents were from 6-150 nA for avoiding
heating the sample [1]. The ion beams have
been produced in the Van de Graaff Accelerator
of PUC-Rio University, Rio de Janeiro.

Infrared spectroscopy (FTIR) was used to
monitor the decreasing amount of Phe as a func-
tion of the dose absorbed in MGy. As can be
seen from Fig. 1, five selected infrared bands
from each of the six experiments, with different
ion energies, reveal the mean apparent doses
absorbed, D%, = 8.2 MGy, necessary to dissoci-
ate or eject a Phe molecule at 300 K [2].

In addition, this study provides insight into
the sputtering yield produced by irradiation us-
ing free software to estimate the contribution of
the sputtering to the degradation of the sample.

* E-mail: cfmejiag@gmail.com
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Irradiation effects induced in solid carbon oxide by swift
heavy ions
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Pure carbon monoxide (CO) ices at 15 K
were bombarded by swift heavy ions. The
quantities of CO and its synthesized species
C,,0,, were measured by mid-infrared spec-
troscopy, and their destruction (o4) and for-
mation (o) cross—sections, respectively, were
determined. These cross—sections scale with
the energy deposited by inelastic collision
(Se), 054 x Se. The sputtering yield of the
sample was estimated and the quadratic de-
pendence on S, is confirmed, Y, oc S? [1]. In
addition, the compaction of the sample was
analyzed during the irradiation. The com-
paction cross cross section (o.) was found to
be proportional to S, (Fig. 1), similar to the
compaction process observed in amorphous
solid water [2]. These relations help under-
stand the evolution of astrophysics ices con-
taining CO in the outer solar system bodies,
comets, the ices in the interstellar medium,
and circumstellar envelopes continuously ex-

'E-mail: * cfmejiag@gmail.com

posed to energetic particles.
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Determinacion de la entropia de Shannon en los procesos

de captura electrénica de iones con atomos de hidrégeno
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Consideremos el proceso de captura,

P?t 4+ H(1s) — P4V (nim) + HT, (1)
y a partir del conocimiento de su seccion efi-
caz On;m, NOS proponemos calcular cual es el
valor de la entropfa de Shannon [1]. Vamos
a considerar todo el proceso como si fuera
una caja negra en la cual ingresa un projec-
til P?* y sale las variables correspondientes
al estado final, a saber, el nimero cudntico
principal n € [1,00], el orbital [ € [0,n — 1],
y el magnético m € [—[,[], como si fuesen las
caras de un dado. La entropia de Shannon H
se puede calcular en tres niveles

HN = —ZSnlnSn
n=1
Hyp = _anllnsnh Y
nl
Hyiv = _ZSnlmhlSnlma
nlm

donde S, = o,/0, S = o/, ¥ Spm =
Onim/0 son las 7shape functions” y o
YonOn = 2niOnl = ZnimOnim €S la seccién efi-
caz total. Se usé los valores de o,;, calcu-
ladas con la aproximacién Eikonal Impulsiva
(EI) [1] y se lo compar6 con el primer orden
de Brinkman Kramers (BK).

El cero de la entropia de Shannon corre-
sponde al caso de "no sorpresa”’, esto es el

dado con una sola cara, donde vale S%° =
OnnoOLioOmme; O sea total certeza. Pueden

probarse los siguientes limites

HY, — 0, v — 0 (resonant),
HY — 0.678, v — oo (Oppenheimer).

También puede demostrarse que Hyy — 0,y
Hypy — 0, para v — 0, sélo para protones
(Z = 1). Se verifica en todos los casos que

'E-mail: miraglia@iafe.uba.ar
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Hypyv > Hyp > Hpy, indicandonos que la
"sorpresa”’ se incrementa con la habilitacién
de nuevos nimeros cudnticos (o sea, nuevas
caras, mas informacién).
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Fig. 1. Valores de Hy, Hyr vy Hnra para
protones incidiendo sobre hidréogemo indicados
en colores rojo, azul y verde, respectivamente,

calculados con la EI, en negro la aproximacion

BK.
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Las secciones eficaces teoricas de captura e ionizacion, y experimentales de
frenamiento satisfacen la ley de Benford
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La ley de Benford fue originariamente pro-
puesta por el astronomo Newcomb in 1881 y
formulada mas tarde en 1938 por Benford [1].
Para un conjunto de muchos datos (big data), ya
sea provenientes de la naturaleza o producidos
por el hombre, la distribucién de Benford de-
termina que la probabilidad de ocurrencia de la
primer cifra significativa | sigue la siguiente ley

PP =logi(1 + 1/n), (1)
donde P®, es la probabilidad de Benford. El
numero 1 es un entero entre 1 y 9 (el cero no se
considera como primera cifra significativa, pero
si como segunda).

Encontramos
Benford:

(a) El conjunto de secciones eficaces teoricas
de captura de iones multicargados desde atomos
de hidrogeno, al nivel dado por el nimero cuan-
tico principal n, calculadas con la aproximacion
Eikonal Impulsiva (ver Fig. 1 (a)).

(b) El conjunto de secciones eficaces teoricas
de captura de iones multicargados desde atomos
de hidrégeno, al nivel dado por los nimeros
cuanticos principal n y orbital /, calculadas con
la aproximacion Eikonal Impulsiva (ver Fig. 1
(b)).

(c) El conjunto de secciones eficaces teoricas
de ionizacion de hidrogeno, desde el estado da-
do por los nimeros principal n y orbital /, por
impacto de iones multicargados, calculadas con
la aproximacion Eikonal Impulse Continuum
Distorted Wave (ver Fig. 1 (c)).

(d) Los valores experimentales de stopping-
power de iones multicargados sobre atomos y
moléculas, extraidas de la base de la Interna-
tional Atomic Energy Agency (ver Fig. 1 (d)).

que satisfacen la ley de
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Para mas detalles ver referencias [2] y [3].
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Fig. 1. Los simbolos en color son las proba-
bilidades de ocurrencia del primer digito. El his-
tograma en gris representa la prediccion de Benford

(Eq. (1)).
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Revision de los ultimos veinte afios de stopping power de iones en la
materia: presente y futuro de la base de datos de IAEA

Claudia C. Montanari' ", Felipe Bivort Haiek', Paraskevi Dimitriou?
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El conocimiento de la pérdida de energia
de iones en materiales (stopping power) es
relevante para una amplia gama de aplica-
ciones que van desde las ciencias de mate-
riales, las aplicaciones médicas, las tecno-
logias nucleares y las aplicaciones espacia-
les. Se utilizan directamente en técnicas ex-
perimentales como el analisis por haces de
iones, rangos de deposicién, implantacion
ionica, dafo por radiacion y rupturas de en-
laces moleculares. También se necesitan
valores confiables de stopping power en la
produccion de isétopos y el desarrollo de
detectores para la investigacion béasica y
aplicada. Por otro lado, la descripcion teori-
ca de la pérdida de energia ha sido un cons-
tante desafio desde los inicios de la fisica
atdbmica dada la complejidad de procesos
que involucran muchas colisiones y electro-
nes [1].

En esta presentacion brindamos una des-
cripcion general de los ultimos veinte afios
de esfuerzo experimental y tedrico, identi-
camos las tendencias en mediciones recien-
tes [2-6] y discutimos las necesidades de
nuevos datos. Nuestro anélisis de datos ex-
perimentales se basa en la base de datos de
la Agencia Internacional de Energia Atémi-
ca (IAEA) [7,8], y en descripciones semi-
empiricas y tedricas seleccionadas.

También presentamos la modernizacién
2022 de la base de datos de stopping power
del IAEA y las positibilidades que esta
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brindara a las necesidades de una comuni-
dad de usuarios en continua evolucion.

Electronic Stopping Power of Al in Au

Reference Id
4 el * Tps2
4 o * FsT6
= * Wr7g
* Absla
* Zhao2b

2 3 4 56780
B.e1

Stopping power (MeV/(mg/cm2))

56789
8.e01

Energy (MeV/amu)

Enengy unit Stopping unit

VeV

Fig. 1: Plot of experimental data in the new iaea
stopping database. Choose of data included and
units.
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O uso de redes neurais convolucionais para analise de espectros MEIS
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Redes neurais artificiais sdo algoritmos de
inteligéncia artificial baseados em unidades
computacionais que simulam operagdes do
cérebro humano, esta ferramenta ¢ capaz de
aproximar fungdes desconhecidas a partir de
um volumoso e complexo conjunto de dados.
As redes t€ém demonstrado um grande potencial
para realizar o processamento de dados na area
de analise de materiais por feixes iOnicos. De
fato, o uso de algoritmos de machine learning
permite analisar uma grande base de dados em
menos tempo mantendo uma avaliagdo
consistente sobre todo o conjunto quando
comparada a uma andlise manual. Assim,
viabiliza que o processamento de muitas
amostras sejam implementados na rotina de um
laboratorio.

A técnica MEIS, acronimo em inglés para
Espalhamento de fons em Média Energia,
permite a determinacdo do perfil em
profundidade de filmes finos. O método gera
um mapa 2D da quantidade de ions espalhados
em funcdo de sua energia e angulo de
espalhamento. Para analisar estes mapas ¢
necessario comparar os dados experimentais
com o modelo tedrico, entretanto, esta ¢ uma
tarefa com alta demanda de tempo de um
especialista e de dificil padronizagdao. Entao,
neste trabalho realizamos o estudo da utilizagao
de redes neurais convolucionais para realizar
esta andlise. Redes convolucionais sdo
geralmente implementadas na area de visdo
computacional, mas sdo uteis neste problema
pois os dados estdo organizados em matrizes e
nao em vetores.

Como estudo de caso avaliamos o uso de
redes neurais convolucionais para analisar
amostras de filmes de platina depositados em
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substratos de silicio. Portanto, para ensinar a
rede como realizar a analise de espectros
MEIS, foi necessario gerar um conjunto de
mapas simulados com parametros de amostra
variados, que apos ser pré-processado, o
modelo ¢ treinado e validado com esta base de
dados. Uma vez que a rede foi treinada, ela ¢
capaz de avaliar a espessura do filme, a
quantidade de carbono presente e a energia do
feixe de ions utilizado. Na figura 1 ¢ possivel
observar os resultados obtidos pelo o modelo
analisando amostras simuladas pelos softwares
SIMNRA e PowerMEIS. Nesta figura também
estd presente a avaliagdo realizada pela rede de
um espectro experimental medido pelo
laboratorio de feixes ionicos da Universidade
Federal do Rio Grande do Sul (UFRGS)
comparada a analise manual.

Espessura da platina

SIMNRA §

PowerMEIS .”o_-
+ Experimental

Espessura de carbono

=
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@
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Fig. 1. Teste de validacdo da rede e analise do
espectro experimental.
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La Funcién Dieléctrica de Levine-Mermin para describir
la pérdida de energia de blancos multielectronicos
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La shellwise local plasma approximation

(SLPA) se ha utilizado con éxito para tratar
la pérdida de energia por unidad de camino
(stopping power) debida a la excitacién y la
ionizacion de electrones ligados. Para blan-
cos relativistas multielectrénicos (numero
atémico mayor que 54) en el rango de al-
tas energias de impacto [1]. Nuevas medidas
en Hf, Ta, Wy Pt [2, 3, 4, 5] confirman estas
diferencias.
En esta contribucion, presentamos una
mejora del formalismo de la SLPA mediante el
uso de Levine-Mermin (SLPA-LM) [6]. Desde
este enfoque consideramos una descripcion
mas realista de los electrones ligados, con-
siderando el amortiguamiento (damping) en
las excitaciones colectivas. Introducimos un
damping-local que depende de la densidad
de electrones de cada capa, manteniendo to-
das las caracteristicas tedricas de la SLPA.
Utilizando una descripcién no perturbativa
para energias de impacto por debajo de la
de excitacién de plasmones [7]. Presentamos
aqui nuestros resultados recientes de elemen-
tos del periodo VI (Hf, Ta, W, Os y Pt). La
dependencia de la SLPA-LM con el niimero
de subcapas, el stopping power en blancos
metalicos del grupo VI de la tabla periddica
(Cr y Mo). Como se observa en la Fig.1 para
Pt, se obtiene una clara mejora en la region
de alta energia, junto con una descripcion
precisa del maximo y también en la region de
baja energia.
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Fig. 1. Pérdida de energia. Curvas: linea
sélida roja, resultados actuales; curva pun-
teada gris, SRIM [10]; curva raya-doble punto
gris, DPASS21.06 [8]; curva discontinua gris,
CASP6.0 [9].
[11].

Simbolos: datos experimentales
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Poder de frenado, de La a Lu
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El conocimiento de pérdida de energia

por unidad de camino (stopping power)
electronico es importante en muchos cam-
pos, desde la fisica bésica a la tecnologia y la
medicina. Nos enfocamos en lantanidos de-
bido a su complejidad electrénica (subcapa 4f
abierta, necesidad de descripcion relativista
[1]); la importancia de los 6xidos de tierras
raras, y discrepancias entre los datos exper-
imentales. En este trabajo realizamos un
estudio sistematico del stopping power desde
La (Z=57) hasta Lu (Z=T71). Se desarrol-
lan calculos de estructura atémica completa-
mente relativista, para las funciones de ondas
atémicas y energias de ligadura. Estos valores
son las unicas entradas de nuestros calculos
tedricos en el modelo de densidad local por
capas (shellwise local plasma approximation
o SLPA), [2]. Este modelo utiliza la funcién
dieléctrica de Levine-Mermin (SLPA-LM),
considera la densidad de electrones de cada
capa y la energfa de ionizacién [3]. Nue-
stros resultados cubren una amplia regiéon
energética considerando por separado el gas
de electrones libres (FEG) y los electrones
ligados como en [2].
Como ejemplo, en la Fig. 1 mostramos para
stopping de protén en Gd, los resultados ac-
tuales describen muy bien el tltimo dato ex-
perimental alrededor del stopping maximo.
Las diferencias entre datos nuevos y val-
ores anteriores muestran la necesidad de
nuevas mediciones en todos los Lantanidos
[4].  También comparamos con otros mod-
elos tedricos, como [5] y CasP 6.0 [6].
Mostraremos que el estudio sistematico de
todos los lantanidos nos deja algunas dudas
sobre las predicciones del SRIM para este tipo
de blancos.
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Fig. 1. Pérdida de energia. Curvas: sélida
roja, presenta resultados usando SLPA-LM;
sélida naranja para electrones ligados (1s-4f)
y la linea sélida azul presenta resultados para
FEG con rg 2.61 (N. = 3); curva pun-
teada gris, SRIM [7]; curva raya-doble punto
gris, DPASS21.06 [5]; curva discontinua gris,
CASP6.0 [6]. Simbolos: datos experimentales.

Ver referencias de datos en [8]
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Estudio de Funciones Dieléctricas para Aluminio

J. P. Peralta*', M. Fiorif,
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Existen diversas aproximaciones para el
calculo de funciones dieléctricas en metales,
una de las primeras es la funcion de Thomas
Fermi, derivada a partir del potencial apan-
tallado para una impureza cargada. En su
version original es un modelo estatico, inde-
pendiente de la frecuencia. Un modelo mas
refinado y muy popular derivado a partir de
una teoria de respuesta lineal es el de Lind-
hard. A partir de la teoria de Lindhard se
hicieron diversos modelos para incluir la inter-
accion electron-electron. Uno de los primeros
tedricos en incluir esta interaccion fue John
Hubbard que deriva una funcion dieléctrica
en termino de la funcién de Lindhard y un
factor que representa la interaccién e-e. Con
la misma forma funcional se hicieron otras
funciones tales como la de Mermin o la de
Swingwi-Sjolander [1].

v.P(q,w)
1+ GH((LW)P((L w)

(1)

e(qw)=1-—

Donde P(q,) es la funcién de polarizacién
de Lindhard y Gy es la funciéon de Hubbard
que puede tener distintas formas, siendo una
correccion local al campo eléctrico y al apan-
tallamiento dieléctrico.

La funcién dieléctrica de Mermin
tiene la particularidad de que introduce
explicitamente un tiempo entre colisiones
de los electrones pertenecientes al gas.
Este tiempo aparece como un parametro
fenomenolégico que dependera del metal en
cuestién y en general es estimado a partir de
resultados experimentales.
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La funcion dieléctrica de Swingwi-Sjo lan-
der tiene la particularidad que incluye cor-
relacion de intercambio y fue calculada en
forma numérica ya que las funciones de dis-
tribucion de pares, la funcion de Hubbard y
la funcion dieléctrica estan relacionadas entre
si. Sin embargo, la funcién de Hubbard puede
ser aproximada por una expresion simple:

e—B(Q/kF)Z)

G(q) (2)

donde las constantes adimensionales A y
B dependen del tipo de metal.
En este trabajo calcularemos la funcién
dieléctrica para el aluminio, utilizando tres
aproximaciones para la funcion de Hubbard
mas la aproximacién de Swingwi-Sjolander,
compararemos estos resultados entre si y con
los obtenidos a través de la funcién de Mer-
min. A partir de estas funciones calculare-
mos el poder de frenamiento para proyectiles
iénicos, analizando nuestros resultados frente
a los resultados experimentales con los que se
cuenta hasta el momento [2].

También estimaremos el efecto de los esta-
dos internos ligados usando una aproximaciéon
basada en la primera aproximacién de Born

3].

Al -
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Técnicas de Analisis por Haces de Iones en el Acelerador
de Iones Tandem 1,7 MYV del Centro Atémico Bariloche
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El acelerador de iones Tandem 1,7 MV
es un instrumento de grandes dimensiones lo-
calizado en el Departamento de Interaccion
de la Radiaciéon con la Materia del Centro
Atémico Bariloche (CAB). Dicho equipo es
capaz de acelerar una gran variedad de iones,
tanto desde gases como de sélidos, a distintas
energias segin se requiera, y dirigirlos hacia
la linea de andlisis de materiales o bien ha-
cia la de colisiones atéomicas con blancos ga-
seosos, dependiendo de la investigacion que
quiera llevarse a cabo.

Entre las técnicas de analisis de materia-
les por haces iénicos (IBA: Ion Beam analy-
sis) empleadas regularmente en el laborato-
rio del acelerador se destacan PIXE (Particle
Induced X-ray Emmision spectroscopy), que
permite obtener la composicion atéomica de la
muestra y con la que se han realizado inves-
tigaciones tan diversas como el deterioro en
materiales de implantes dentarios, secciones
eficaces de produccion de rayos x, composi-
cién quimica de nanoparticulas y caracteri-
zacion de piezas arqueoldgicas; RBS (Ruther-
ford Backscattering Spectroscopy), con la que
se explora la distribucién en profundidad de
los elementos constituyentes de la muestra y
se ha empleado, por ejemplo, en la caracteri-
zacion de peliculas de metales, 6xidos y super-
conductores, analisis de la capa de conversién
en detectores CMOS dedicados a la deteccion
de neutrones y andlisis de electrodos de ba-
terfas de nueva generacién; y NRA (Nuclear
Reaction Analysis), técnica también enfoca-
da al estudio de la composicion en funcion de
la profundidad, con la que se han realizado
capacitaciones y actividades de docencia pa-
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ra alumnos de la Licenciatura en Fisica del
Instituto Balseiro.

Por otro lado, estda en proceso de diseno
e implementacién una nueva linea de anélisis,
con una camara de ultra-alto vacio, apuntada
al estudio de la Ciencia de Superficies y con
espectroscopia de rayos x de alta resolucion,
en el contexto de desarrollo de proyectos PIP
y PICT.

Actualmente se estan llevando a cabo pro-
yectos de investigacion relacionados con la ge-
neracién de neutrones monoenergéticos, inter-
calados moleculares, caracterizacion de films
y nanoparticulas y estudio de materiales de
interés geoldgico. En esta presentacion, des-
cribimos los avances de estos proyectos asi
como también las propuestas de trabajo en
colaboracién y/o para posgrado.

Fig. 1. En la figura se muestran las técnicas
mas utilizadas en el laboratorio.
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Formacgao e analise da estabilidade de ions duplamente carregados metaestaveis de
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O mecanismo de fragmentacdo dos Hidrocarbo-
netos Aromaticos (HAs) sob radiagdo ionizante
ainda ndo ¢é totalmente elucidado. A proposta do
trabalho experimental e teérica foi de investigar a
ionizagdo deste grupo de moléculas com énfase na
formagao de ions duplamente carregados e de frag-
mentos i6nicos por impacto de elétrons. O foco da
investigacdo foi o estudo da formagdo de ions du-
plamente carregados metaestaveis de moléculas
aromaticas contendo no anel seis atomos de carbo-
no. A presenca destas espécies pode ser identificada
univocamente no espectro de massa pela sequéncia
de picos que incluem valores fracionarios de razao
massa/carga [1]. As moléculas selecionadas foram:
benzeno (C¢Hg), tolueno (C¢HsCHj3), clorobenzeno
(C6H;sCl), anisol (CsHsOCHj;) e anilina (C4HsNH,).
A escolha de compostos benzénicos de grupos subs-
tituintes ativadores e desativadores visou determi-
nar a influéncia do radical na formagao de analogos
de dications do benzeno. Por questdes comparati-
vas, o cicloexano (C¢H,), um composto ndo aroma-
tico, também foi considerado.

As medidas foram realizadas no Physikalisch-
Technisch Bundesanstalt no laboratério da divisdo
de radiacao ionizante [1]. Utilizou-se um espectrd-
metro de massa por tempo de voo de alta resolugao
tempora, um mini-reflectron. A partir da analise dos
espectros, determinou-se a abundancia dos dications
das moléculas em relagdo a molécula-mae ionizada
em fungdo da energia de impacto dos elétrons em
uma larga faixa de energia, de 20 até 2000 eV. As
abundancias de produgdo dos dications CeH,> da
molécula de benzeno e clorobenzeno foram compa-
radas com as abundancias de fragmentos i6nicos na
mesma regido de massa/carga (m/z).

Utilizando métodos de quimica tedrica, determi-
nou-se as possiveis estruturas de menor energia dos
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dications C4H,>". Calculos de busca sistematica do
minimo global utilizando o método de algoritmo
genético implementado no programa AUTOMA.-
TON [2] foram realizados. Como o programa foi
recentemente desenvolvido, foi necessario primei-
ramente validar o mesmo, empregando a molécula
C¢Hg™" como padrio porque suas estruturas molecu-
lares ja foram estudadas anteriormente [3]. Apos a
definicdo dos parametros iniciais, determinou-se as
possiveis estruturas das espécies CeHs™", CsHy*" e
C¢H;*". Calculos de otimizacdo de geometria e fre-
quéncias dos isdmeros de mais baixa energia foram
realizados com o funcional PBEO na base def2-
TZVPP e resultados mais precisos foram obtidos.
Esses resultados mostraram que apenas o CeHs®"
apresentou uma estrutura de menor energia total-
mente linear. Desta forma, ha indicios que a sepa-
ragdo entre as duas cargas ndo seja o fator de maior
influéncia na formagao como sugerido em trabalhos
anteriores.
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Radiolise de bases nitrogenadas de DNA irradiadas por elétrons de keV a dife-
rentes temperaturas

V.P.Rego™, E.F. daSilveiral e C. A. P. da Costa!

1Departamento de Fisica PUC-Rio, Rio de Janeiro, Brasil

A origem da vida ainda é uma questdo
aberta na ciéncia. Dentre as possiveis respostas,
a panspermia é uma alternativa amplamente
discutida. Ao investigar esta possibilidade, o
desenvolvimento de modelos que descrevam o
comportamento de moléculas interagindo com
raios cdsmicos sao de extrema importancia. Pa-
ra esta finalidade, filmes finos de diferentes
espessuras de bases nitrogenadas - adenina, ci-
tosina, guanina e timina - foram depositados
sobre pastilhas de ZnSe para serem irradiados
por elétrons de 1,0 e 0,50 keV. A adenina foi
irradiada sob diferentes temperaturas. Apos ca-
da irradiacdo parcial, a espectroscopia Optica na
regido do infravermelho (FTIR) foi usada para
monitorar as modificacdes nas caracteristicas
espectrais.

Observou-se que a se¢do de choque de
destruicdo das bases nitrogenadas irradiadas é ~
1071% cm? e, para a adenina, este valor aumenta
para temperaturas baixas. A secdo de choque
varia muito pouco quando as espessuras dos
filmes sdo aumentadas de 10 para 30 nm, € 0S
valores encontrados para as quatro bases se-
guem a ordem: citosina, adenina, guanina e ti-
mina, respectivamente, da menos para a mais
radioresistente.

O programa de microscopia eletronica
CASINO gera dados importantes tais como a
catodoluminescéncia em funcéo da profundida-
de do feixe no interior de uma amostra. Pode-se
relacionar, na figura 1, a catodoluminescéncia
com a energia depositada no interior do alvo.
Visto que a se¢do de choque (co) é dependente
da energia para a dissociacdo molecular ( onde

* E-mail: viniciuspessanhal@gmail.com
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f é a parte da energia depositada util para a ra-
diolise e Edep é a energia depositada),

oo = (f Edep/DO) / Nmax

pode-se obter diferentes se¢fes de chogque no
interior de uma amostra. E a se¢do de choque
se torna uma somatoria de exponenciais.

A obtencdo dos resultados de evolugdo de
densidade colunar em funcéo da fluéncia como
a somatéria de exponenciais ja citada recebe o
nome de CASINO-estendido [1] e tais dados
apresentam bom acordo com dados experimen-
talmente obtidos quando radidlise e sputtering
sdo considerados.

Adenina1ZnSe
56 nml

c) 0.20 2 keV

|
0,15

20 30 40 50
Profundidade ( nm )

60 70

Fig. 1. Dependéncia da energia depositada pela pro-
fundidade em uma amostra de adenina obtida pelo
programa CASINO.
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Modelo de potencial separable aplicado a ionizacién de
Hidrégeno por campo intenso

V. D. Rodriguez*'!
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Un modelo de potencial separable para el
estudio de ionizacion atémica por pulsos de
ldser se ha sido introducido recientemente [1].
El potencial local del atomo blanco es reem-
plazado por un modelo de potencial separable
no local que admite algunos estados ligados
del potencial original. Se han empleado so-
lamente tres estados obteniendose probabili-
dades de excitacion y espectros de ionizacion.
El método ha sido probado por otros autores
[2] sugiriendo aumentar el conjunto de estados
ligados soportado por el potencial modelo.

En este trabajo se obtienen resultados
con potenciales separables y niimero cuéntico
principal maximo n,,,, que va de 2 a b5.
El niimero maximo de estados admitidos es
15 (Mmae = 5). Se utilizan los mismos
pardmetros que en la figura 3 de [1], aunque
el pulso laser se ha reducido a 20 ciclos (la
mitad). De esta manera el dtomo no estd
completamente ionizado. al final del pulso, y
la probabilidad de ionizacién puede utilizarse
para probar las propiedades de convergencia
del modelo. En la Tabla 1, las probabilidades
de ionizacion total en el final del pulso se enu-
meran para diferentes valores de nmax en el
modelo de potencial separable. Cuando se usa
sélo tres estados (1s, 2s y 2pg) se observa una
clara sobreestimacion de la probabilidad de
ionizacion. Sin embargo, las probabilidades
de ionizacion con n,,.,. 4 y 5 difieren entre si
en menos del 5 por ciento.

Tabla 1. Probabilidades de ionizacién.

Nmae ©Stados Prob. de ionizacion
2 3 0.91
3 6 0.72
4 10 0.67
5 15 0.64

La Figura 1 muestra las probabilidades de
excitacién para los estados més poblados, (a)

1E-mail: vladimir@df.uba.ar

Is, (b) 2pp ¥ (c) 3po en funcién del tiempo
para diferentes valores de nmax. Todos los
casos de n,,4, concuerdan bien hasta 4 ciclos.
Maés alla de este tiempo, las probabilidades de
1s y 2pg para n,., = 2 se apartan de los casos
con N,,q mas altos, que muestran una con-
vergencia global. La comparacion entre n,,q.
4 v 5 es bastante buena incluso al final del
pulso. Se concluye que el método exhibe bue-
nas propiedades de convergencia si al menos
los primeros seis estados estan representados
por el modelo de potencial separable.

1.0 r —— T —

08¢t K
06+
04+

0.2} R /\\ i

0.20+
0.15¢+
0.10+
0.05}

Probabilidades de excitacidon

0~ 50 100 150 200 250 300
tiempo (u.a.)
Fig. 1. Probabilidades de estar en (a) 1s, (b)

2po, (¢) 3po para nyq: 2 (lineas punteadas); 3
(lineas discontinuas) y 5 (lineas llenas).
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Carga dinamica efectiva en el continuo del modelo CDW-EIS para
ionizacidon simple en colisiones i6n-atomo: dependencia angular y
energética.

M.F. Rojas', M.A. Quinto*”, R.D. Rivarola*", J.M. Monti*"

2 Instituto de Fisica Rosario (CONICET-UNR) and Facultad de Ciencias Exactas, Ingenieria y
Agrimensura, Universidad Nacional de Rosario, Avenida Pellegrini 250, 2000 Rosario, Argentina

El modelo de onda distorsionada CDW-EIS
(Continuum Distorted Wave-Eikonal Initial
State) se aplicé con éxito para obtener las
secciones eficaces de ionizaciéon simple en
numerosos sistemas de colisiéon [1]. Sin
embargo se observa una subestimacion sis-
tematica de los experimentos para grandes
angulos de emision, cuyo origen yace en la
aproximacion del potencial no coulombiano
del blanco residual por un potencial cou-
lombiano efectivo con una carga dada por el
criterio de Belki¢ [2]. En un trabajo previo
se ha mostrado que la subestimacion a gran-
des angulos disminuye notablemente al
reemplazar la carga de Belki¢ por la carga
nuclear del blanco [3].

T T T

23 e

107

T

L 500 keV H' + Ar

0 30 60 90 120
Emission angle (deg.)

Fig. 1. Seccidn eficaz doble diferencial para io-
nizacién simple de Ar por impacto de H' a
500KeV, a una energia de emision electréonica
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de 200 eV como funcién del angulo de emision.
Teoria: linea roja DC-CDW-EIS, linea de guio-
nes negra CDW-EIS y linea guién-punto azul
CDW-EIS calculado con funciones numéricas.
Experimentos: puntos negros [4].

De esta manera a fin de disminuir o elimi-
nar tales subestimaciones se propone consi-
derar un potencial coulombiano efectivo
con una carga dinamica dependiendo del
angulo y energia de emision. Este modelo
ha mostrado una mejora en las secciones
eficaces doble diferenciales principalmente
para angulos de emision hacia atras en todo
el rango de energias de emision.

Referencias
[1] Stolterfoht N, DuBois R and Rivarola R D
Electron Emission in Heavy Ion-Atom
Collisions, (Berlin: Springer-Verlag,
1997).

Belki¢ DZ, Gayet R and Salin A, Phys.
Rep. 56, 279 (1979).

[2]

[3] Monti J M, Fojén O A, Hanssen J and Ri-
varola R D, J. Phys. B: At. Mol. Opt.

Phys. 43, 205203 (2010).

[4] M. E. Rudd, L. H. Toburen, and N. Stolter-
foht. Differential Cross Sections for Ejec-
tion of Electrons from Argon by Protons.
Atomic Data and Nuclear Data Tables,
23: 405, January 1979.



DDCS (em’eV'sr)

._.
=|

100

ta
)

23

CLACIM 2022

Pdster 40

23-26 octubre, Salta, Argentina

lonizacién de moléculas por impacto de iones desnudos: carga
dindmica efectiva en el continuo del blanco.

M.F. Rojas', M.A. Quinto®*”, N.J. Esponda’”, R.D. Rivarola®", J.M. Monti*"

2 Instituto de Fisica Rosario (CONICET-UNR) and Facultad de Ciencias Exactas, Ingenieria y
Agrimensura, Universidad Nacional de Rosario, Avenida Pellegrini 250, 2000 Rosario, Argentina

El modelo de onda distorsionada CDW-EIS
(Continuum Distorted Wave-Eikonal Initial
State) para la determinacién de secciones
eficaces doble diferenciales de ionizacion
simple de blancos moleculares, ha mostrado
buenos resultados cualitativos [1,2]. Sin
embargo se presenta una substimacion de los
experimentos para grandes angulos de emision
y altas energias. Con el fin de disminuir estas
subestimaciones se ha considerado reemplazar
el potencial no coulombiano del estado final del
continuo, por un potencial coulombiano
efectivo con una carga dindmica dependiente
del angulo y la energia de emision, dada por el
criterio de Belkic.

LB R AL | LBLRRRLL LEELNLELLRLL Y |

LELRARLL |

T —

250 KeV H' + H,0

PR SR S NS TN S S [ T T N [T T S R NN ST SR T N S T

=

30 60 90 120 150

Emission angle (deg.)

Fig. 1. Seccion eficaz doble diferencial para ioniza-
cion simple de H,O por impacto de H* a 250 KeV,
a una energia de emision electronica de 320 eV
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como funciéon del angulo de emision. Teoria: linea
roja DC-CDW-EIS, linea de guiones negra CDW-
EIS y linea guion-punto azul CDW-EIS calculado
con funciones numeéricas. Experimentos: puntos ne-
gros [3].

Esta propuesta ha mostrado una mejora notable
en los resultados de las secciones eficaces
doble diferenciales en todo el rango de energias
de emision, particularmente para angulos de
emision hacia atras.
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Nanoparticulas de Ag embebidas modificadas por feixe de Ne*
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Universidade Federal de Ciéncias da Sadde de Porto Alegre (UFCSPA), Porto Alegre, Brasil

Nanoparticulas (NPs) de prata na superficie
ou embebidas em filmes finos dielétricos apre-
sentam propriedades interessantes para tecnolo-
gias de biossensores, energia, informacao e tele-
comunicagdes. O comportamento de tais matri-
zes de NPs depende do tamanho, forma e distri-
buicdo das NPs.

Este trabalho explora os efeitos das irradi-
acOes de Ne* nas caracteristicas do arranjo
de NPs de prata embebidas em SizsN4 produ-
zidas via magnetron sputtering [1]. Realiza-
mos irradiages de Ne* com 200 keV e inci-
dencia de 60° em relacdo a normal da amos-
tra. Esta irradiacdo foi realizada em tempera-
tura ambiente dentro de um sistema de espa-
Ihamento de ions de média energia (MEIS).
Um feixe de He" de 200 keV foi usado para
caracterizar a microestrutura antes e depois
das irradiacoes. A Fig. 1 mostra um esquema
da coleta de dados e um tipico espectro
(mapa 2D) obtido pela técnica MEIS sobre
as NPs de Ag.

As medidas MEIS correspondentes de-
monstram que, ap6s uma fluéncia de irradia-
cdo de ® ~ 4 x 10 Ne/cm?, as NPs ini-
cialmente oblatas (valores médios do semi-
eiXOR = 41nmer 3,69 nm) seguem
um processo de engrossamento e evoluem
para estruturas contendo um nadcleo (n) de
Ag e uma regido enriquecida por &tomos de
Ag (c) apresentando dimensGes médias
R, = 796nm, r.=4,25nm e R,

12,74 nm, r, = 9,2 nm. As evolu¢des mi-
croestruturais observadas por este experi-
mento de irradiacdo sdo discutidas emfuncéo
da geometria de irradiacdo e comportamen-
tos de deslocamento atébmico dos 4&tomos de
Ag, Si e N. A quantificacdo dos dados obti-
dos por MEIS revela um coeficiente de difu-
sdo induzido por irradiagdo para Ag em

* E-mail: ffselau@gmail.com
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SisNs de Drgp = 7,4 X 10722 m?s~1 e um
coeficiente de decomosicdo para NPs de
Y = 4,85 Agatoms Nei_01nS'

Detector Sensivel
a Posicao

£

Placas de Micro canais 5
Elétrons

Analisador
Toroidal

Eletrostatico
Feixe

200 keV He*

Fig. 1. Esquema da aquisi¢do de dados pela técnica
MEIS. Na parte inferior esquerda esta uma imagem
de microscopia eletrdnica de transmissdo das NPs de
Ag e a direita um espectro tipico obtido pela técnica
MEIS.
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Secciones eficaces de procesos inelasticos por impacto de protones sobre bases
del ADN y ARN. Aplicacion al calculo de Stopping Power
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La Protonterapia (radioterapia en la que se
utilizan haces de protones) es actualmente una
de las terapias de vanguardia para el
tratamiento de algunos tipos de tumores del
sistema nervioso central, oculares y pediatricos,
ya que permite un mejor control tumoral que la
radioterapia convencional. Esta técnica permite
una importante localizacion de la dosis en el
tumor gracias a las propiedades fisicas de la
interaccion de los protones con la materia. Sin
embargo, la dosimetria para estos haces es muy
compleja, ya que requiere conocer la Eficacia
Biologica Relativa (EBR). Este parametro
depende de varios factores, tales como: la
energia y «carga del ion incidente, la
microdosimetria, entre otros. Para abordar su
estudio, resulta relevante disponer de las
secciones eficaces de los procesos fisicos
inelasticos que toman lugar cuando los
protones impactan sobre las bases de ADN y
ARN. Por este motivo, en el presente trabajo se
aborda el calculo de las secciones eficaces de
ionizacion, excitacion electronica e intercambio
de carga por impacto de protones sobre
adenina, timina, citosina, guanina y uracilo
aplicando modelos semiempiricos [1][2], a los
que se realizaron ajustes de acuerdo a los
blancos moleculares estudiados. Los resultados
obtenidos muestran muy buen acuerdo con
datos experimentales y con resultados
obtenidos aplicando otros modelos teodricos
ab-initio (fig. 1).

El Stopping Power electronico (pérdida de
energia del proyectil por unidad de camino
recorrido en el medio), calculado a partir de
estas secciones eficaces, presenta muy buen
acuerdo con otros modelos teoricos. Los
resultados obtenidos se comparan a su vez con
los obtenidos para agua liquida y vapor,
mostrando  diferencias  notables. Esta

82

informacion deberia considerarse en codigos de
simulacion para el calculo de la EBR en
Protonterapia.
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Fig. 1. Secciones eficaces por impacto de protones
sobre Adenina. Se muestran resultados de otros
modelos: (-.-) [2], () [3], (--) [4]y (--) [5]y
datos experimentales: circulos [6]. La linea llena
corresponde a nuestros calculos.
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Fotoionizacion asistida por campos no homogéneos
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La fotoionizacion asistida por laser
(LAPE, por sus siglas en inglés) ocurre
cuando un campo ultravioleta extremo
(XUV) y un infrarrojo (IR) se superponen
en el tiempo y en el espacio donde se encuen-
tra el atomo. Dependiendo de la duracion del
XUV se pueden distinguir distintos régimenes
de ionizacién: (i) "sideband”, cuando la du-
racion del XUV es de varios ciclos del IR.
En este caso la absorcion simultanea de un
foton XUV y el intercambio de varios fo-
tones IR se manifiesta con "bandas”, o picos
en el espectro electrénico cada vez que se
satisface la regla de conservacion de energia
[ver figura 1(a)]. Por otra lado, (ii) en el
régimen de "streaking”, el XUV es mucho
mas corto que la longitud de onda del laser
por lo que el electrén se comporta como una
particula clasica y al instante de la ionizacién
toma momento lineal del campo IR. Estas
caracterisitcas de los espectros de emisién
en funcién de los perfiles TEMPORALES
de los campos ya han sido estudiadas amplia-
mente y comprendidas a través de expresiones
analiticas (deducibles por la periodicidad del
laser IR) que dependen de los pardmetros
de los perfiles temporales de los campos en
cada uno de los regimenes, y de cierta canti-
dad "kernel”, con informacién del atomo y de
ciertos arreglos geométricos que es idéntica
para todos los regimenes [1].

Si bien la dependencia del perfil temporal
ha sido analizada con profundidad, atin resta
comprender cémo afecta el perfil ESPACIAL
del campo en la emision electrénica. Por
esta razon, en el presente trabajo consider-
amos el campo IR laser espacialmente NO ho-
mogéneo y estudiamos la distribucion de mo-
mentos resuelta en angulos y energia para la
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fotoionizacién de He(1s). Para ello utilizare-
mos la aproximacién de campo fuerte (SFA)
NO dipolar, donde incorporamos la funcién
de onda Volkov No dipolar, que describe al
electron emitido en presencia de un campo
laser no homogéneo en el espacio [2].

(a) Dip
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Fig. 1. Factor interciclo en (a) la aproxi-

macién dipolar y (b) el caso NO dipolar.

Uno de los principales efectos que intro-
duce la no homogeneidad del IR es la incli-
nacion de las "bandas” del factor interciclo
(quien modula la emisién electrénica) segin
la direccion de emision, ver figura. Y mas
ain, tal como mostraremos durante la con-
ferencia, esta inclinacién se asentia a energias
altas del fotoelectrén.

References

[1] R. Della Picca et al Phys. Rev. A 102, 043106
(2020).

[2] C. J. Joachain et al, Atoms in Intense Laser
Fields, Cambridge University Press (2012).


mailto:renata@cab.cnea.gov.ar

CLACIM 2022

Pdster 44

23-26 octubre, Salta, Argentina

Intercambio de carga en colisiones de Li* dispersados por una superficie de gra-
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M. A. Romero™?", F. Bonetto'?, E. A. Garcia®

'Instituto de Fisica del Litoral (IFIS, UNL-CONICET), Santa Fe, Argentina
2Departamento de Fisica, Fac. de Ing. Quimica, Universidad Nacional del Litoral, Santa Fe, Argentina

Es conocido que la presencia de adsorba-
tos en la superficie altera la funcién trabajo
macroscopica de la misma. Localmente, los
adsorbatos superficiales inducen fuertes
cambios en la estructura electronica de su
entorno. Como consecuencia, es esperable
que la transferencia de carga entre proyecti-
les y superficies se vea severamente afecta-
da por la presencia de adsorbatos en las
mismas. En el presente trabajo se estudia
tedricamente de que manera el proceso de
transferencia de carga se ve afectado cuan-
do proyectiles de Li* colisionan con una
superficie de grafeno en presencia de impu-
rezas de K, en el limite de baja deposicion.

El formalismo tedrico se basa en el modelo
de Anderson para describir el intercambio de
carga resonante que ocurre en la colision bina-
ria simple entre el proyectil y el &omo adsorbi-
do, y entre el proyectil y los atomos de C de la
superficie de grafeno més cercanos al sitio de
adsorcion [1]. ElI modelo tiene en cuenta los
detalles de la estructura electronica de bandas
de la superficie (grafeno mas impureza). Los
tres estados posibles de carga del proyectil son
calculados en un proceso cuantico dependiente
del tiempo donde la repulsion electrénica en el
orbital de valencia tipo-s se considera grande
comparado con el acoplamiento proyectil-
sustrato (U>>V). Se asume que las trayectorias
de entrada/salida del proyectil son perpendicu-
lares a la superficie de grafeno (colision fron-
tal).

Los resultados obtenidos muestran una
dependencia muy diferente para la fraccion
de neutros dispersada por el adsorbato o
por atomos de carbono lejanos a la impure-
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za (ver Fig. 1). Mientras en el primer caso
se observa una fuerte dependencia inducida
principalmente por el caracter localizado de
la DOS del K, una ligera dependencia se
obtiene para la fraccion de neutros/iones
dispersados por atomos lejanos de C (C3,
C4, C5, etc.). Por otro lado, una fuerte in-
fluencia del adsorbato se advierte en el es-
tado final de carga del proyectil cuando éste
colisiona con atomos de C cercanos al sitio
de adsorcion (atomos C1, C2).
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Fig. 1. Fraccidn de proyectiles Li neutros dispersa-
dos en funcién de la velocidad de salida.

Resultados preliminares muestran que
aun cuando la interaccion entre algunos
atomos de carbono de la superficie de gra-
feno y el adsorbato sea no nula (reflejada a
través de un ancho de hibridizacion apre-
ciable de los niveles electronicos de ioniza-
cién y afinidad), el estado de carga del pro-
yectil no es significativamente afectado.
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Ion tracks in ultrathin polymer films: The role of the substrate
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With the increasing use of nanomaterials in
technological devices, the understanding of ra-
diation effects at small target volumes has be-
come an important issue. Several changes in
either the type, yield or recovery of damage
have been reported on materials under spatial
confinement, including nanoparticles, nan-
owires or ultrathin films and 2D structures. In
recent years, we have been using polymer thin
and ultrathin films as a model system to inves-
tigate radiation effects of high-energy ions,
where confinement happens in one dimension.
For surface effects, such as cratering and parti-
cle ejection due to single ion impacts, a strong
reduction in efficiency was observed in PMMA
films thinner than about 40 nm [1] The de-
crease in damage efficiency in thin layers has
been attributed to the suppression of long-range
effects arising from excited atoms lying deeply
in the solid.

This raises the possibility that the substrate
of the films itself may be relevant to the radia-
tion effects seen at the top surface. Here, the
role of the substrate on cratering induced by
individual 1.1 GeV Au ions in ultrathin
poly(methyl methacrylate) (PMMA) layers is
systematically investigated . Materials of dif-
ferent thermal and electrical properties (Si,
Si0,, and Au) were used as substrates to depos-
it PMMA thin films of various thicknesses
from ~1 to ~300nm. We show that in suffi-
ciently thin films craters are modulated by the
underlying substrate to a degree that depends
on the transport properties of the medium [2].

Crater size in ultrathin films deposited on
the insulating SiO; is larger than in similar
films deposited on the conducting Au layer.
This is consistent with an inefficient coupling
of the electronic excitation energy to the atomic
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cores in metals. On the other hand, the damage
on films deposited on SiO2 is not very different
from the Si substrate with a native oxide layer,
suggesting, in addition, poor energy transmis-
sion across the film/substrate interface. The ex-
perimental observations are also compared to
calculations from an analytical model based on
energy addition and transport from the excited
ion track, which describe only partially the re-
sults.

PMMA/SIO,

PMMA/Si PMMA/Au

Fig. 1. AFM images of individual ion impacts in
Snm PMMA films on different substrates. (bottom)
Momentum maps derived from the sum of impulses
model (o is the radial distance from the impact
point and z is the depth), showing changes in mo-
mentum transferred to particles of the film due to
the substrate. The dashed line depicts the poly-
mer/substrate interface.
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