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INTRODUCCION

La espectroscopia es una técnica basada en la
obtencién de datos experimentales relativos al conocimiento
de la estructura atdémica y de los procesos relacionados con
ella. Es de interés en diferentes campos de las Ciencias
Fisicas: Fisica Atdémica, Fisica de Plasmas, Fisica de

Laseres, Astrofisica, etc.

En este trabajo se han realizado estudios
espectroscopicos de la emisidn de &tomos excitados por
mecanismos diferentes, obteniéndose resultados de magnitudes
atémicas como son las probabilidades de transicidén o 1las
secciones eficaces, que permiten avanzar en el conocimiento
de la estructura atdémica, en los diferentes procesos de
excitacidn y en el desarrollo de nuevas aplicaciones de la
espectroscopia. Los mecanismos de excitacidn atdmica en este
trabajo han sjido: excitacidn por colision con electrones a

energias dadas, y excitacion por impacto de luz laser.

En el primer capitulo se efectia un estudio tedrico
de las probabilidades de transicidn. Este estudio se aplica
a la especie neutra In I, obteniéndose las probabilidades de
transicidn tedricas de lineas que en su mayoria terminan en
los estados fundamental y metaestable. Estos resultados se
comparan con los valores existentes en la bibliografia.

El capitulo dos estd centrado en el estudio de 1la
evolucion temporal del plasma generado por un laser de
potencia. Este trabajo se ha realizado en las especies
ionizadas In IT y Sn 1II. Las magnitudes espectroscépicas de
interés han sido: intensidad y ensanchamiento de 1linea,
densidades electrdénicas, y por uUltimo probabilidades de
transicidén. Los resultados obtenidos de las probabilidades
de transicidn corresponden a un intervale de tiempo
prefijado dentro de la evolucidn del plasma, y en una regidn



de éste determinada. Se recogen los resultados obtenidos y
se comparan, en los casos que es posible, con los de otros

autores.

En el tercer y ultimo capitulo de este trabajo y
utilizando la excitacidén de muestras gaseosas por colisién
con electrones, se han medido secciones eficaces de
ionizacién y excitacién simultdnea desde el  nivel
fundamental, para niveles del neon, argon y cripton. Estas
medidas se han realizado para energias de los electrones
comprendidas entre el umbral y 1000eV. Se describe el método

utilizado y se presentan los resultados obtenidos



CAPITULO 1

PROBABILIDADES DE TRANSICION Y VIDAS
MEDIAS EN EL INDIO



1.1 ~ INTRODUCCION

Se han desarrollado estudios tedricos Yy
experimentales para la determinacién de probabilidades de

transicién en el espectro atdmico del indio neutro.

Penkin Y Shabanova en 1963, obtuvieron
experimentalmente los mas completos y fiables resultados
conocidos hasta el momento sobre las fuerzas de oscilador
para transiciones de la series, ns ’s (serie sharp) y nd D
(serie difusa) correspondientes al In(I), principalmente de

niveles resonantes.

Para otras configuraciones excitadas se han realizado
algunos trabajos tedricos siendo el mas completo el
publicado por Migdalek en 1976 utilizando un método

semiempirico relativista.

El motivo de este trabajo es obtener resultados de
probabilidades de transicidén para configuraciones que no han

sido estudiadas hasta el momento.

Para ello se ha efectuado un calculo sistemdatico de
las probabilidades de transicidn de lineas con origen en las
configuraciones excitadas 5s°ns con n=6,7,...13; SSznp con
n=6,7,...9; y 55°nd para n=5 y 6.

El factor angular en el calculo de la probabilidad de
transicién se ha obtenido considerando acoplamiento L-S.
Para el calculo de la parte radial se ha utilizado el
potencial semiempirico propuesto por Green y col. (1969%9), y
el término que tiene en cuenta el efecto de polarizacidn de
la zona interna de la corteza o "core" por el electrén de
valencia. Ademas, los efectos de polarizacidén modifican el
operador momentc dipolar en el elemento de matriz de 1la
transicidén, por lo que se ha utilizado el momento dipolar
modificado de Migdalek y Baylis (1979).



Un segundo proceso se ha sequido para el calculo de

la parte radial teniendo en cuenta los efectos relativistas.

lLas probabilidades de transicién absolutas obtenidas
en este trabajo, han permitido:a) determinar 1las wvidas
medias de los niveles superiores efectuandose el estudio de
su dependencia con el nuimero cudntico efectivo,b) y comparar

con los valores tedricos y experimentales de otros autores.

1.2 - DIAGRAMA DE NIVELES DEL ATOMO DE INDIO

El d&tomo de indio, de numeroc atémico 49, pertenece al
grupe (B,Al,Ga,In,Tl) o grupe IIIB en 1la clasificacién
periédica de los elementos.

El indio neutro tiene en su estado fundamental la
configuracidén electronica, [Kr]4d“3525p (zPﬂjz). Para el
Atomo en estado excitado, el electréon odptico corresponde a
orbitales nl de configuraciones Sssz)_El, Ss_ggf o
5s5p(°P°) nl. Dicho orbital nl, en el esquema de
acoplamiento Russel-Saunders, da lugar a estados dobletes de
la configuracioén 552(15) n1’L con energias por debajo del
limite de ionizaciodn.

La configuracioén 5s 5p2da lugar a los términos 4P,
2S, 2P, v °D. Los niveles correspondientes al términc P se
encuentran situados entre los niveles 6p °P° y 7p °P° por
debajo del limite de ionizacidén; los restantes términos de
este "core" se encuentran situados por encima del limite de
ionizacién dando lugar a estados autoionizantes. (Bicchi y

col. 1990)
Por ultimo la configuracidén 5s 5p(3P°) nl da lugar a
los términos 6s’°p° y 6p'—8p’25 todos ellos con energias por

encima del limite de ionizacidn.

En la figura 1.1 puede verse un diagrama parcial de
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FIGURA 1.1: Diagrama parcial de Grotrian del In I
{(*): Energias dadas por Vlieger y col. en 1983



Grotrian de niveles cuyas energias (Moore (1958)) se

encuentran por debajo y por encima del limite de jonizacidn.

1.3 - ESTUDIO TEORICO DE PROBABILIDADES DE TRANSICION
Y VIDAS MEDIAS

El intercambic de energia entre un atomo y la
radiacién electromagnética, corresponde a procesos de emisidn

y absorcidén de fotones.

En nuestro caso estudiaremos transiciones entre un
nivel superior de energia E; y peso estadistico gj y un
nivel inferior con energia Ei y peso estadistico gi en 1los

gque tendra lugar la emisién de un fotdén de frecuencia

viit = (Ej - EKi)/h

siendo h la constante de Planck.

La probabilidad de transicidén por unidad de tiempo,
en aproximacién dipolar eléctrica, para la emisidn
espontdnea de un fotdn de frecuencia vji viene dada por la
expresion (Sobelman 1372}

(1.1}

donde wj Y wi son las funciones de onda de los estados de
partida y de llegada en la transicion, para los cuales hay

gue precisar sus nimeros cuanticos



| a3 Jj Mj >

A
v
]

| v >= | ai J1 Mi >

gquedando la expresiodén (1.1) en la forma

3 2 3
32 m e uji 1 7 l<aijMj‘ _f |cx1J1Mi>|2

3 =
3 hc g3 MjMi

(1.2)
LLamando fuerza de linea Sji a la expresion

Sii = § |<aidiMi| 2 |aiJiM1>|2 (1.3}
MM
i i

la probabilidad de transicioén, Aji, en (1.2) toma la forma

32 © e’ vh 1
Ajr = 3 Si
3h ¢ gj

(1.4)

y expresando en (1.4), la longitud de onda en A, y la fuerza
de linea en unidades atomicas ( afez), la probabilidad de

. . . -1 '
transicidén en s = corresponde a la expresidén

2.026 x 10'® Sji
2’ g

(1.5)




Si en un instante t, hay Ni(t) Aatomos en el estado
excitado j con energia Ej, la variacién de la poblacidn del
nivel debida a las transiciones espontéaneas a todos los
posibles niveles i de energia inferior Ei, viene dado por la
expresidn

d Nj(t)
—_— = = Nj(t) ¥ Ajxn
dtc i

integrando esta ecuacidén se tiene

-t Aji
Nj(t) = Nij(o) e ° 2™ (1.6)
Se define la vida media del estado j como
1
2 Aj
i
luego sustituyendo en (1.6) resulta

Ni(t) = Ni(o) e ¢/F; (1.8)

Asi pues el concepto de vida media de un nivel
excitado estd relacionado con el decaimiento exponencial de
la poblacién de dicho nivel debido a procesos de emisién
espontdnea.

1.4 - CALCULO DE PROBABILIDADES DE TRANSICION

Las probabilidades de transicién se obtienen a partir

de las correspondientes fuerzas de linea como se indicé en



la expresién (1.5) del apartado anterior.

La fuerza de linea en aproximacion dipolar eléctrica

corresponde a la expresion

Sin = ¥ | <a3TiMi| ? |oadiMi>|?
MM
j i

del apartado anterior.

Puesto que el operador ? puede escribirse como un
operador tensorial de rango 1 (Cowan 1381),

> )
r =r C

1 - M - . .
donde c'¥ representa los arménicos esféricos renormalizados

y sustituyendo en la ecuacién de la fuerza de 1linea,
indicada anteriormente, V4 aplicando el teorema de
Wigner-Eckart se obtiene

2
Sy = | <a3 I3 || v ™ || e Ti> | (1.9)

Para calcular la fuerza de 1linea Sji1 es necesario
conocer las funciones de onda de los estados inicial vy
final.

Para obtener las funciones de onda, la mayor parte de

los meétodos de calculo se basan en encontrar soluciones
aproximadas de la ecuacidén de Schrodinger

10



HY =E ¥ siendo H €1 hamiltoniano

H=§ [— 1 o Z ] . 1 (1.10)

El calculo mas sencillo es aquel que considera un
modelo de particulas independientes donde cada nivel del
aAtomo pertenece a una configuracidén bien definida. En estas
condiciones 1la funcidén de onda del estado puede ser
expresada como combinacién lineal de determinantes de Slater

construidos con las funciones de onda monoelectrénicas

¥ (n,l,m,ms) siendo
Pni1(r) )
¥ (n,1,m,ms) = ——— le(9,¢) x (o,ms)
r

En esta aproximacion de particulas independientes
sometidas a un potencial central, las variables angulares y
radiales de cada electrdn pueden separarse y en consecuencia
la fuerza de linea puede expresarse como el producto de un
factor angular y un factor radial.

1.4.1 - CALCULO DE LA PARTE ANGULAR. ACOFPLAMIENTO L-S

Se considera el atomo formado, por una parte central
llamada "core" con numeros cuanticos Ic y Sc y un electrén
externo (electron éptico) con nimeros cuianticos 1 y s. En la
aproximacién de acoplamiento L-S el numero cuantico angular
del "core" se acopla con el nimero cuantico orbital del
electrén optico para dar el numero cuantico orbital del
dtomo L. Asi mismo se acoplan los numeros cuanticos de spin,

11



dando lugar al spin total del atomo S. El momento angular

total del atomo J se obtiene sumando L y S.
Utilizando la expresion (11.38) de Cowan 1981, el

elemento de matriz del operador dipolar eléctrico para

acoplamiento L-S8 puede escribirse en la forma

<a LS T |jrc'” || aLrsrT> =

= sssr(-1) ST /o) (20741)

L s J )
x <a L |} rec || a’L’> (1.11)
Jgs 1 L

Aplicando la misma férmula al dltimo elemento de
matriz en la expresién (1.11) y considerando los numeros
cuanticos correspendientes al "“core" y al electrdén oSptico
podemos separar las partes angulares y radiales. Teniendo en
cuenta las reglas de seleccidn para acoplamiento -8, y las
relaciones triangulares que satisfacen los simbolos 6j para
gque no sean nulos se obtiene la siguiente expresién para la

fuerza de linea

19y’
]

(23 +1) (237+1) (2L+1) (2L7+1) =«

L s J1}2 Le 1 L }2
x 4
Jr 1 L W 1 Lef

I 2

ES

(1.12)

]

lmax | J Pnl(r) r Pn’l’(r) dr

Siendo los dos dltimos factores de esta expresidén
(1.12), la parte radial de la probabilidad de transicién,
cuyc valor de acuerdo al desarrollo indicadc no depende del
esquema de acoplamiento considerado, y sustituyendo (1.12)
en (1.5), la probabilidad de transicién en s = entre el

12



estado | j > y el estado | i > viene dado por el producto de

un factor numérico, un factor angular y un factor radial.
Factor numérico
2.026 x10%8/ A° (1.13a)

Factor angular

L s J )2 Le 1 L )2
(23741 ) (2041 ) (2L7+1) x

Jr 1 L L’ 1 L
(1.13b}
Factor radial
lmax | { Pnl(r) r Pn’l’(r) dr |2 (1.13c)

1.4.2 - CALCULO DE LA PARTE RADIAL

En el apartado anterior 1la expresién (1.13¢)
correspondiente al factor radial de la probabilidad de
transicién intervienen las partes radiales de las funciones
de onda monoelectrdénicas de los orbitales que participan en
la transicidn.

En la aproximacién de campo central se supone due
cada electrén se mueve en el campo producido por el nucleo
atémico y un potencial central medio que representa el
efecto de los restantes electrones sobre él. Con esta
hipdtesis el hamiltoniano de un atomo en unidades atémicas
viene dado por

=
If
f 1 =
| !
I
].d
<]
N
+
<
M
("]
| |

j=
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siendo V (ry) la energia potencial del electron "i" en el

campo producido por el nicleo y los restantes electrones.

Las funciones de onda radiales serdan las soluciocnes
de la ecuacion de Schrodinger

[ 1 d 1(1+1)

> = Yo V(r) ] P ,(r) = E P (¥)

(1.14)

siendo E 4 el valor experimental de la energia de ligadura
del electrén "nl".

La parte radial de las funcidnes de onda
monoelectrénicas se han obtenido: teniendo en cuenta la
aproximacién de Coulomb, y de la resolucidén numérica de la
ecuacidén (1.14) considerando para V(r) un potencial local
semiempirico.

1.4.2.1 — APROXIMACION DE COULOMB

El método fué formulado por Bates y Damgaard en 1949
y estd basado en gue la mayor contribucidén a la integral,
corresponde a la reqgion mas alejada de el miclec atdmico, en
donde el potencial es casi coulombiano. En esta aproximacidn
los efectos del "core" (el micleo y Z-1 electrones), vienen
representados por un potencial asintoético

Z - Nc C

V(r) = = (1.15)
r r

siendo Z la carga nuclear y Nc el numero de electrones en el
"core" atdmico.

La solucién de la ecuacién de Schroédinger (1.14) con
el potencial propuesto en (1.15) es:

14



) = () [ - S50 ]

n n
® a
. { Y kk } (1.16)
k=0 r
. * - s .
sijendo n el numero cuantice efectivo cuye valor es
* C
n —
1/2
(2E_ ;)

v Enl es la energia experimental del nivel expresada en
Rydbergs.

Ios coeficientes ay satisfacen 1la relacién de
recurrencia

n % *
a, = a { [ 1{(1+1)-(n -k){(n -k+1) ] }

1 c 1/2

con a, = = [ % ~ ]
n I (n +1+1) T (n -1)

Para asegurar la converdgencia de la serie en (1.16),
ésta debe ser finita. Esto se consigue haciendo los
coeficientes a nulos cuando k = n*+1.

Esta aproximacién de Coulomb simplifica en gran
medida el problema, siendo valida cuando las transiciones
entre niveles son altamente excitados, es decir alejados del
"core" atdmico.

Resulta interesante realizar el céalcule de las
probabilidades de transicidén en aproximacidén de Coulomb, con
el fin de comparar estos resultados con los obtenidos por

otros métodos ya sean tedricos o experimentales.

15



1.4.2.2 - POTENCIAL SEMIEMPIRICO

Para 1la obtencién de 1la parte radial de 1la
probabilidad de transicién mediante este método, se
introduce en la ecuacidén de Schrédinger (1.14) un potencial
paramétrico gque tenga en cuenta el apantallamiento del
electrdén éptico, debido a los restantes electrones en el
dtomo. E1 potencial utilizado, propuestoc por Green y col.
(1969), es:

1

Z -1
VG(r)z-— - [ 1+
r H [

] {1.17)
exp (r/d) -1 ] + 1

Este potencial depende de dos parametros: H y d.

Nuestros cialculos se han realizado tomando para d el
valor de 0.810 propuesto para el &tomo de indio por estos
autores, y el parametro H se ajustéd de forma que los
autovalores de la energia al resolver la ecuacién radial de
Schrodinger cecincidiese con las energias experimentales
dadas por Moore (1958). E1l valor H obtenido, es en todos los
casos, proximo al valor 3.842 propuesto por dichos autores.

En la ecuacién radial (1.14) se introduce el cambio
de variables

1 eP’?

_ P
r = ef P(r) = P(p)
7 Z1/2

quedando la ecuacidén radial en la forma:

d 1 5
[ - + (1 + ) — 2Zer — 2Er ] P(p} = 0
dr 2 (1.18)

16



siendo:

1/s2
Z

/2
P

p=1nr + 1ln 2 ] P{(p) = P(r)

La ecuacidn radial (1.18) es de la forma

P’ (p) = £(p) . P(p) siendo

£(p) = ( 1+ 172 )® - 22_r - 2Er”

Para integrar la ecuacidén radial (1.18), se ha

empleado el método de Numerov.

METODO DE NUMEROV

Este método de integracidén consiste en dividir el

intervalc de integracién en subintervalos de amplitud h =

Phe1” Pp ¥ desarrollando en serie de Taylor las funciones
rr rr 3 1

Pn’ Pn+1 ;, P n Y P n+1 N torno de Pn Y utilizando 1la

ecuaciodn

P’ (p) = £(p) . P(p}

se obtiene la relacién de recurrencia

17



siendo Pn=P(pn), Pn+l=P(pn+h), Pn_1=P(pn-h) con

anidlogas expresiones para la funcidn f.

El programa utilizado (Apéndice 1) integra 1la
ecuacidén diferencial partiendo del origen hacia r
crecientes, y partiendo de una r suficientemente grande
hacia el origen con las condiciones de contorno

p(r) = rltl
P(r)

R

cuando r » 0

1

exp( - (—ZE)Iﬁﬂ r) cuando r -5 «
siendo E la energia experimental del orbital.

Ambos cdlculos se empalman en el punto clasico de
retroceso quedandose con la mejor zona de cada uno, Yy

sirviendo la precisidn del empalme como criterio de calidad
del calculo.

Como amplitud del intervalo de discretizacion se ha
tomado h=1/16 en radios de Bohr.

Para cada orbital se aplica este procedimiento de
resolucidén numérica, modificando el valor del parametro H en
el potencial hasta que la diferencia de las pendientes en el

empalme sea inferior a 10 .

En la ecuacién de Schrédinger (1.14) wutilizada para
el calculo de 1las funciones de onda radiales de los
orbitales, tunicamente interviene el nimero cudntico orbital
1l , por lo que en las energias experimentales, se ha tomado
la energia promedio con los pesos estadisticos de los

distintos niveles de una misma configuracidn, es decir:

) [ (23, +1) E,; ]

i

Y (23 + 1)
i

18



Una vez obtenidas las funcicnes de onda radiales
Pnl(r), se ha calculado la parte radial de la probabilidad
de transicién en la aproximacién dipolar eléctrica

oo
2

lmax | [ Pnl(r) r Pn,l,(r) dr | (1.19)
Q

Esta integral se calcula numericamente por el método
de Simpson. En el apéndice 2 se muestra el listado del
programa utilizado.

1.4.2.3 - POLARIZACION DEL CORE

En los calculos realizados en los  apartados
anteriores, se ha considerado al "core" del Atomc formado
por capas completas con simetria esférica, por lo que la
polarizacidén que el electrdn dptico induce sobre el "core"
se ha considerado despreciable. Sin embargo el efecto de la
pelarizacidén puede ser importante. Para tener en cuenta este
efecto se suele considerar un potencial de polarizacién y

una correccion al momento dipolar.

Migdalek y Baylis en 1979 propusieron el potencial de
polarizacién y el momento dipolar que a continuacidén se

indica.
1 r?
vV = — p (1.20)
p 2 P (r®+r%)°
C
r
r = — r+a (1.21)
P P 2 2 ,3r2
{(r +-rc )
siendo:

19



a_ la polarizabilidad dipolar estatica del "core”

r, el radio de corte

El wvalor de r, nos asegura que la interacidn

permanece finita cuando r tiende a cero.

Para la obtencidén de las funciones de onda radiales,
teniendo en cuenta la polarizacidn del "core” se resuelve la
ecuacidén de Schrodinger (1.14) de forma andloga al apartado
anterior considerando el término adicional Vp en el
potencial de Green. Los valores de o, y r. han sido 32.29 y
2.21 unidades atdémicas respectivamente, tomados de Fraga y

col. (1976).

En esta situacidn, el valor del parametro H obtenido

es ligeramente superior al valor 3.841 del caso anterior.

El momento dipolar modificado se ha utilizado al
calcular las probabilidades de transicién radiales en la
ecuacioén (1.19).

1.4.2.4 - CORRECIONES RELATIVISTAS

Los efectos relativistas en las funciones de onda
radiales comienzan a ser apreciables para atomos con 2 = 30
(Cowan 1981). Para tener en cuenta adecuadamente los efectos
relativistas, se deberia resolver la ecuacién de Dirac en
lugar de la ecuacidén de Schrodinger. Afortunadamente es
suficiente considerar correciones relativistas en 1% orden
en la ecuacidén de Schrodinger. Estas correciones se deducen
de la ecuacidn de Dirac, considerando que la velocidad v del
electrén es siempre pequefia con respecto a la velocidad de
la luz, y despreciando todos los términos gque tienen
potencias de exponentes mayores que 2 en (v/c} (Cowan 1981
pPag.81).

Asi pues para un potencial central V(r), en 1la

20



ecuacién de Schrédinger, se le adicionan tres nuevos
términos al Hamiltoniano, correspondientes a los efectos

relativistas.
Estos términos en unidades atémicas son:

-Término gque tiene en cuenta la variacién de la masa

con la velocidad.

( E — V(r) )?

~Término de Darwin. Tiene en cuenta el momento

eléctrico inducido relativisticamente del electroén.

& d V(r) d -

4 dr dr

-Término de spin-érbita. Representa 1la energia de
interaccién magnética entre el momento magnético de spin del
electrén y el campo magnético que el electrédn ve como
resultado de su movimiento orbital dentro del campo

eléctrice del nicleo.

En las anteriores expresiones a es la constante de

estructura fina.

> > > - -
El operador {({ 1 . s ), siendo j = 1 + s se puede
poner como
1 2, 2, 2,
— (3 - 17 — s )

21



y el autovalor correspondiente es:

H

[ J(J+1) - 1(1+1) - s(s+l1) ]

n

quedandoc la ecuacion de Schrodinger (1.14) en la forma:

1 a? 1(1+1) o
[ _ b ——— V() - (E — V(r))?-
2 dr 2r 2
dv(r) d a’ X dv(r)
2 -1
R e () ] e
= E P_,(r) (1.22)

En esta ecuacidn V(r) es igual a la suma del
potencial de Green VG(r) (ecuacidén (1.17)) y el potencial de
polarizacidn Vﬁ(r) (ecuacioén (1.20)).

Y efectuando el cambio de wvariables, tal como se
indicé en el apartado 1.4.2.2, y siendo

Z -1

r/d

H(e -1) +1

la ecuacion de Schroédinger (1.22) queda de la
forma
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4
r

pr’ = 1+ 1/2)° — 22 r — « —
(p) {( /2 ) . N T

2 s @ a’ (2 - 1) Her/d:i:'2
—a" (E - Wr)) r©° — { +
2 (B (/2 — 1) +1)% a
4 2 2 S 1
l 2 r (I‘c = 21‘ ) —gE - —2—'
tZ,r - @ 2 2,4 as2 +
e 2 p (r + r. ) r
) (z - 1) H /4 zZ,
+ a° X [ r7d > + -~ -
(H (e - 1) + 1) 4 r
(rc2 - 2r2) r’ 2
- 5 52 ] — 2Er }P(p) (1.23)
P (£® + %)
c
y llamando A, B, y C a las expresiones
(z - 1) H 779
A= r/d z
(K (e - 1) + 1Y*4a
2 2 2
_ (r,” - 2r") r _ z,
B = — a, > — , Y C=A+ B +
(r~ + r ") r

la ecuacién que hay que resolver queda de la forma
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P’ (p)= {(1 +1/2)°— 22, r — « _

2

—a? (E - W)’ rP +a®c (X + 178"

) —

o d

—  2Er? } P(p) (1.24)
2 dp

Las funciones de onda de los orbitales se obtienen de
la resoclucidén de la ecuacidén (1.24) siguiendc un proceso
similar al caso no relativista y con la ley de recurrencia
correspondiente. Para obtener P’(p) se utiliza la pendiente
de la recta que une Py P__,.
En el apéndice 3 puede verse el listado del programa

utilizado.

Una vez obtenidas las funciones de onda radiales, se
calculan las correspondientes probabilidades de transicidn,
considerando el momento dipolar normal r y el momento
dipolar Th modificade por la polarizacién del "core" vy

expresado en la ecuacidn (1.21).

En el apéndice 4 se da el listado correspondiente al
programa utilizado en el cdlculo de las probabilidades de
transicién radiales (integracidén efectuada por el método de

Simpson) para las funciones de onda relativistas.

1.4.3 - RESULTADOS OBTENIDOS

Las funciones de onda radiales obtenidas para cada
orbital por 1los diferentes métodos son ligeramente
diferentes. Algunas de ellas, correspondiendo a los niveles

mas bajos de las configuraciones estudiadas, pueden verse en
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las figquras 1.2 a 1.5.

E1 factor angular en la probabilidad de transicidn
corresponde, comc ya fué indicado anteriormente, al modelo
de acoplamiento L-S y para transiciones de la forma

5 S

[S, Ll 1 "Ly ———  [S; L,] 17

p&,
el factor angular correspondiente a la ecuacidn (1.13b) se
ha obtenido en cada caso de acuerdo con la expresidn

L s J Le 1 1 }2
(23741) (20+1) (2L7+1) { x
Jr 1 L’ ’

Las probabilidades de transicion obtenidas se
muestran en las tablas 1.1, 1.2, y 1.3, correspondiendo a
transiciones con origen en orbitales de la serie °S, ’p? Yy
2 .

D respectivamente.

En la tabla 1.1 se indican las probabilidades de
transicidén correspondientes a las transiciones radiativas
ns 2SU2ﬂ—~+ mp ZPSZ,B/z con n = 6,7, 13 ym =z 5, del
In{I) obtenidas por nosotros, y para comparacidén, tambien
estdn recogidos en 1la tabla: los valores obtenidos por
Migdalek en 1976 (los mas completos encontrados en la
bibliografia) y 1los de Migdalek y Baylis en 1979, como
tedricos, y los valores experimentales tambien encontrados

en la bibliografia.

Cabe destacar al comparar con los resultados
experimentales, que existe un buen acuerdo con los valores
obtenidos por nosotros teniendo en cuenta la peolarizacién
del "core" expresados en la columna c de la tabla 1.1. Las
variaciones encontradas resultan ser inferiores al 12% para
los casos mas desfavorables.

Se ha efectuado una estimacién global de comparacidn
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In I

Funcién de onda radial

nivel 6s°S

—

Parametro H obtenido en los calculos efectuados:

Potancial semiempirico H = 3,83

Polarizacién del "cora” H= 4.17

Relativista H= 4.45
FIGURA 1.2
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P(p)

In I

Funcidn de onda radial

nivel 5p °P°

\/ "

Parametro H obtenido en los calculos efectuados:

Potencial semiempirico H = 3,87
Polarizacidén del "core” H=4.18
Relativista H=4.3y 4.25

para j = 1/2 y 3/2

FIGURA 1.3
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P(p)

In I

Funcién de onda radial

nivel 5d °D

N\

Param.tro H obtenido en los calculos efectuados:

Potencial gsemiempirico H= 334
Polarizacién del "core" H=4.02
Relativista H=4.05v 4.04

para j = 3/2 y 5/2

FIGURA 1.4
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In I

P(p)

Funcién de onda radial

nivel 4f °F°

t — P
Parametro H cotenido en los calculos efectuados:
Potencial semiempirico H= 332
Polarizacidédn del "core” H=4.0
Relativista H=4.0para j =5/2y 7/2

FIGURA 1.5
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TABLA 1.1 .~ Probabilidades de transicién de lineas con origen en los niveles ns ?‘SU2 del

dtomo de indio.

a: Cdlculos en aproximacién de Coulomb
b: Cdlculos con potencial de Green
¢! Cdlculos con potencial de Green y polarizacién del Ycore"
d: Cdlculos teniendo en cuenta correciones relativistas en el caso c.
e: CAlculos de Migdalek {1976). Entre paréntesis caculos de Migdalek y Baylis (1979)
f: Experimental de Penkin y col. (1963). Valores absolutos con la vida media del
nivel 68 °Si/2 de Norton y col. (1971)
g: Experimental de Andersen y col. (1972)
TRANSICIUN A, 48 PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° s ')
Nivel Nivel Este trabajo Otros autores
Superior Inferior a b | c [ d e { £ g
6s ° —— 5p °p° 4102.9 25.4 | 55.6 | 55.0 | 49.3 54.3 51.5 | 47.6
172 172 (53'5)
5p ’p° 4512.6 38.2 | 83.5 | 82.7 | 87.06| 100.3 93.1 | 98.3
3/2
| (94.3)
78 °s. _—— 5p °p° 2754.7 6.6 | 15.7 | 14.2 | 14.0 13.9 13.2
1/2 172
5p 2?3/2 2933.5 10.9 | 25.9 | 23.5 | 23.9 24.9 23.3

CONTINUA ~—7M—



1¢

=1

TRANSICION AL (A) PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj1 x 10° &™)
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b c q p g
2 240
78 s, —— 6p P, , | 22296.1 3.5 3.7 3.9 3.6
6p °p° 23884.0 5.8 6.1 6.3 6.5
3’2
2 20
8s °s ,—— 5p °P],, 2460.8 2.8 7.0 6.0 6.0 5.9 5.7
5p “PY . 2602.5 4.7 | 11.8 | 10.1 | 10.1 | 10.6 10.2
6p 2P:/2 11337.7 1.06| 1.11] 1.14| 1.3 1.2
6p zp;/z 11734.4 1.9 2.0 2.06] 2.2 2.1
“p zp:/z 56326.6 0.9 0.92| o0.92| o0.84
7p *P] . | 60100.8 1.46| 1.52| 1.53| 1.58
9s *s, . —— 5p °P7 2340.9 1.43| 3.7 3.13| 3.15{ 3.11 3.17
5p 2 S, 2468.8 2.43] 6.3 5.3 5.3 5.6 5.47

CONTINUA —m—)
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TRANSICION A (B PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° &™)
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b c a e l £ g
98 251/2-———+ 6p 2P:/2 9172.7 0.52] 0.55| 0.57] o0.48] 0.6 |
6p 2P;/2 9430.6 0.95( 1.01|{ 1.04] 0.9 1.05
7P Zp:/z 25925.5 0.28| 0.28] 0.28| 0.29
7p 293/2 26697.2 0.51| o0.51| 0.52] 0.51
8p “P7 . |112177.0 0.3 0.29] 0.31| o0.28
8p 29312 119459.0 0.50| 0.48] 0.52| 0.54
108 s —— 5p °P] _ 2278.9 0.83| 2.34] 21.85! 1.87] 1.84
s5p ‘P) 23959.9 1.43( 4.01| 3.17{ 3.15{ 3.26 3.2
6p ZP:/E 8289.0 0.30{ 0.32] 0.33] 0.30] 0.35
6p apgjz 8499.0 0.55 0.59| 0.61{ 0.50| 0.61
7p 29?/2 19922. 4 0.15| 0.15| 0.15] 0.15
7p 2?2/2 20374.9 0.27] o0.28] 0.29| 0.26

CONTINUA ———
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TRANSICION AL, (A PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj1 x 10° s ')
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b | c | 4 o P g
108 °S _ - B8p °P° 48692.0 0o.120! o0.10| o0.10] o0.10
1/2 172
sp ‘P, _ | 50015.3 0.18! o0.18| 0.19] 0.18
11s °s ,,—— 5p ‘P 2242.4 0.53| 1.42| 1.13| 1.15] 1.19
5p °P] . 2359.4 0.91| 2.45| 1.94| 1.91| 2.11 2.1
ép P . 7825.2 0.19| o0.19| 0.20| o0.18] 0.22
ép °pC . 8012.1 0.35| 0.37] 0.37| 0.29] 0.39
7P 2P:/2 17438.3 0.09| 0.09| o0.09| 0.1
7p 2P§/2 17784.0 0.17| o0.16| o0.16| 0.16
8p “P? _ | 36117.3 0.06/ 0.05| 0.05| 0.06
8p ‘P . | 36840.3 0.10| ©0.10/ 0.09] 0.09
9p EP:/E 81515.0 0.04| 0.04] 0.04| 0.04
p °P2 _ | 83s89.1 0.08{ ©0.07! 0.07] 0.07

CONTINUA —m8
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TRANSICION AL (R PROBABILIDAD DE TRANSICION (A1 x 10° &7')
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b l c a e £ g
12s s, —— 5p P}, | 2218.9 0.36| 0.97| 0.74] 0.76
sp °P; . 2333.5 0.61] 1.67! 1.30] 1.25 1.4
6p EP:/Q 7546.8 0.13| 0.13{ 0.13] o0.12
6p apg/z 7720.6 0.24| 0.24] o0.24| o0.19
70 zp:/Z 16113.9 0.06{ 0.05| 0.05| 0.06
7p *P),, | 16408.6 0.11| o0.10| o0.10| o0.10
8p ZP:/E 30863.3 0.03| 0.04( 0.03] 0.04
8p 2P;/2 31389.8 0.07| ©0.07| o0.06{ O0.06
sp “P; ,, | 58889.3 0.02{ o0.02| o0.02] o0.02
9p EP;/2 59964. 3 0.05| 0.04| 0.04] 0.04
10p “P? _ |126259.5 0.02| o©0.02| o0.02| 0.02
10p 2P:/2 129355.6 0.04| 0.03| 0.03] 0.03

CONTINUA ——m—
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TRANSICION A, (B PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj1 x 10° s™')
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b c a £ g
13s °s,  —— 5p P}, 2202.9 0.25|! o0.69] o0.54| o0.55
5p ‘P, 2315.8 0.43| 1.18| 0.93| o0.91 0.97
6p 2P:/2 7365.1 0.09| 0.09] 0.09| 0.09
6p 293/2 7530.5 0.17| 0.17| 0.17| 0.14
7p ZP:/2 15307.4 0.04{ 0.04]| 0.04] 0.05
7p ZPQ/Z 15573.2 0.08{ 0.08| o0.08[ o0.08
8p ZP:/Z 28034.5 0.02] 0.03| 0.02] 0.03
8p “p . | 28468.2 0.05/ 0.06| 0.05] o0.04
9p EP:/E 49381.8 0.02]{ o0.02| o0.02] o0.02
9p 2P;/2 50135. 4 0.03] o0.03| 0.03| 0.03
10p *P? _ | 89368.9 0.01] 0.01| 0.01| 0.01
10p °P° 90909.1 0.02] 0.02] 0.02] o0.02
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con los valores experimentales a través de la expresidén

n Aexp tebr
n = Z l ' x 100

(1.25)
en donde 7 representa el % promedio entre 1los valores
experimentales y los calculados siendo n el numero de
casos comparados fijado por el nimero de valores
experimentales existentes. Ios % resultantes han sido de
4.1% para el caso no relativista y del 3% para el caso

relativista.

Los calculos relativistas no difieren en gran
medida de los obtenidos teniendo en cuenta los efectos
de polarizacidn ya gue las correciones relativistas son
muy pequefias al tratarse de un elemento quimico de
nmimero atdmico relativamente pequeno.

En la tabla 1.2 se recogen los resultados obtenidos
por nosotros de las probabilidades de transicién de la serie
principal del In(I) y para comparacién los obtenidos por
Migdalek en 1976. Se observa que las diferencias encontradas
entre nuestros cdalculos, con correciones de polarizacidén del
"core” y con correciones relativistas, columnas ¢ y d en la
tabla de resultados y los obtenidos por Migdalek, llegan a
ser considerables a medida gque los niveles son mas excitados
en la transicién. Y tambien, a medida que aumenta el nivel
de partida considerado en 1la transicidn, el efecto
relativista va siendo mayor, como puede observarse a partir
del nivel 8p siendo el efecto relativista grande para 1los
niveles de partida con numero cuantico total j = 1/2, frente
a los niveles con j = 3/2 .

No se ha encontradec en la bibliografia valores

experimentales de probabilidades de transiciodn

correspondiente a esta serie.
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TABLA 1.2 .- Probabilidades de transicidén de lineas con origen en los niveles np p°

172,372

del &tomo de indio.

al! Cdlculos
b: cdlculos
¢! CéAlculos
d: Cédlculos
e! Célculos

en aproximacién de Coulomb

con potencial de Green

con potencial de Green y polarizacién del Ycore"
teniendo en cuenta correciones relativistas en el caso c.
de Migdalek (1976)

TRANSICION A, .o §A) PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° s™')
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a ' b o d e
6p ZP:/a—‘“‘* 68 zs“2 13434.1 15.1 | 15.9 | 14.7 | 14.8 17.3
2.0 2
ép P, —— 68 ‘S | 12916.7 17.0 | 17.8 | 16.5 | 16.3 18.9
70 P°  —— 68 28 6902.0 2.5 2.3 1.5 1.03 1.54
1/2 172
78 25”2 39067.7 2.4 2.5 2.5 2.4
5d ‘D, . | 16752.6 0.58{ 0.55[ 0.72] 0.89

CONTINUA —M—
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TRANSICION AL (A PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° s™ 1)
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b c 4 e
7p °PY | 6s 251/2 6849.3 2.561 2.4 1.5 1.7 2.18
T8 25”2 37437.1 2.7 2.8 2.8 2.6
54 2 L. | 16445.4 0.06| 0.06| o0.08| 0.07
rq ¢ <, | 16508.7 0.55| 0.51| 0.68] 0.60
8p °P} ,—— 68 °s 5279.3 1.03| 0.77] o0.43] o0.22 0.45
78 aslfa 18098.2 2.7 2.8 2.8 2.6
8s 25“2 84006.0 0.65| 0.66| 0.64] 0.67
5d 293/2 11192.0 0.20! ©0.21| 0.28] 0.45
6d 203/2 35988.7 0.27| o0.27] o.28] 0.31
8p 2pg/z—-—+ 6s °s 5711.5 1.04| o.78] o0.43] o0.49 0.72
78 251/2 17921.9 0.49| 0.44| 0.46| 1.4
88 ‘25“2 80338.7 0.75! 0.75| 0.73] 0.71

CONTINUA ——m8
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TRANSICION S ¢ 3 PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° s™')
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b l c I a e
8p ‘P , —— 5d 203/2 11124.3 0.02| 0.02] o0.03| o0.03
5d *p, , | 11153.2 0.17| 0.19] o0.25| o0.31
6d °p_ 35298. 4 0.03| 0.03| 0.03] 0.02
6a “p_ | 35931.5 0.24| 0.25] 0.25/ 0.06
9p “P}, , —— 68 °s 5264.2 0.56| 0.43] o0.17] o0.11 0.19
78 *s, | 14149.5 0.19| o0.19| 0.17| 0.19
8s “s . | 36598.1 0.16| o0.16| 0.16| 0.18
98 251/2 153718.7 0.23| 0.23] o0.23] o0.23
5d ‘D, . 9544.7 o.08{ o0.09| o0.14] o0.18
6d D, , | 23144.7 0.12| 0.10| 0.14] 0.13
74 °p, . 65237.6 0.10f{ o0.10| 0.10] 0.11
L

CONTINUA ——M——
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TRANSICION SN E Y PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj1 x 10° s ')

Nivel Nivel Este trabajo Ootros autores
Superior Inferior a b l c a e
9p Pl —— 68 °5 5255.8 0.56{ 0.43] 0.17] o0.20 0.33

78 *s | 1408s8.8 0.20| o0.20] 0.17| o0.27

Bs “s . | 36194.9 0.16/ 0.17| o0.16| 0.22

9g 251/2 146847.1 0.27| 0.26] o0.26] 0.25

5d 203/2 9517.1 0.01] o0.01} 0.01] 0.01

sa “p_ . 9538.2 0.07] o0.08| 0.13] o0.14

6a *p, _ | 22982.8 0.01| 0.01| 0.01] o0.01

6d °p 23249.5 0.11( 0.09| 0.12{ 0.07




En la tabla 1.3 se indican las probabilidades de
transicidén de los niveles mas bajos de la dencminada serie
difusa correspondiente al In(I), obtenides por nosotros y
los obtenidos por otros autores (tedricos y experimentales)
encontrados en la bibliografia. Es de destacar el buen
acuerdo encontrado al comparar los calculos mds completos
efectuados por nosotros, columnas ¢ y d en la tabla de
resultados, y los valores experimentales.

Los niveles de la serie nd °D para n mayor que 6 se
encuentran perturbados (Jonsson Yy col. (1983)) por la
configuracion SSSp2 entre otras; es por ello que para los
términos mas bajos, 54 y 6d, en los que la perturbacidén es
menor, nuestros resultados son aceptables al compararlos con

los existentes experimentales.

1.5 - VIDAS MEDIAS

Al existir abundantes datos experimentales de la vida
media de niveles del In{I) debido a diferentes autores vy
métodos experimentales, pasamos a comparar esta magnitud
atémica obtenida por nosotros de las correspondientes
probabilidades de transicidén teniendo en cuenta la relacidn
(1.7) y 1las experimentales y tedricas encontradas en la
bibliografia.

1.5.1 - RESULTADOS OBTENIDOS

En las tablas 1.4, 1.5, y 1.6 se recogen los
resultados mas completos obtenidos en este trabajo sobre
vidas medias de niveles correspondientes a la serie sharp
(°s), serie principal (°P°) y serie difusa (°D)
respectivamente, y los encontrados en bibliografia.
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TABLA 1.3 .- Probabilidades de transicién de lineas con origen en los niveles nd °D

372,572

del &tomo de indio.
a: Cdlculos en aproximacién de Coulomb
b: CAlculos con potencial de Green
c: Célculos c.n potencial de Green y polarizacién del “core"
d: Cdlculos teniendo en cuenta correciones relativistas en el caso c.
e! Calculos de Migdalek (1976). Entre paréntesis cdlculos de Migdalek y Baylis (1979)
f: Experimental de Penkin y col. (1963). Valores absolutos con la vida media del
nivel 6s 2Si/2 de Norton y Gallagher (1971)
g: Experimental de Andersen y S@rensen (1972)
TRANSICION Avaclsl) PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj1 x 106 S'—I)
! .~
Nivel Nivel Este trabaijo Otros autores
Superior Inferior a b | c | d e | £ l g
sd °D. _——— 5p °p° 3040.2 |119.6 |205.7 |128.6 |115.6 | 184.1 | 119.1 |133.6
3/2 lr2 (127.7)
5p °p° 3259.5 19.4 | 33.4 | 21.0 | 22.0 35.2 33.9
, 372 (24.2)
6p “P; | 92979.0 0.06{ 0.06] 0.06( 0.06
4
5 °p. _—— s5p °p° 3257.0 |116.8 |201.0 |125.6 [131.9 | 205.4 | 138.4 |130.0
572 372 (144.6)
ép ‘P . |124901.2 0.03| o0.03] 0.03] 0.03

CONTINUA ——————>
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TRANSICION AL (B PROBABILIDAD DE TRANSICION (Aj: x 10° &™)
Nivel Nivel Este trabajo Otros autores
Superior Inferior a b c a e £ g
éd ’°p, , —— 5p °P; | 2560.9 37.9 | 74.3 | 34.2 | 31.8 55.9 | 20.9 40.7
5p 2P;/2 2714.7 6.4 | 12.5 5.8 5.8 9.9 4.
6p °P, . | 13827.7 8.8 9.0 8.9 8.6
6p ZP;/?_ 14422.4 1.54| 1.58] 1.57| 1.74
2 2.0
éd °p, ,—— 5p °P; , 2711.1 38.3 | 75.2 | 34.6 | 36.9 60.5 28. 42.4
6p °P° 14319.3 9.45| 9.72] 9.62| 10.8

3/2




TABLA 1.4 .- VIDAS MEDIAS DEL In I EXPRESADAS EN ns.

_
Serie °s Tedricos Experimentales
Nivel Este trabajo Gruzdev Otros autores
y col.
Pol.C. Rel. L (1978)
6s 23S 7.3 7.3 7 7.51.3?3;; 7.01.3:?
1/2 7.4+.3 °; 7.5:.7(;
7.2:.5(8); 6.9%.3 8)
8.5:.1(?): 8.3+1.2"
6.3+.8 '
2 (j) (£}
7s  °s 20.9 20.8 19.5 | 19.5%1,5'77; 2111
1s2 27+6
g8s °g 45.8 45.3 43.1 5315§i;; a7+3' )
12 55+6
9s 251/2 85.5 87.5 81 118+10°77; 104%12'%
10s 231/2 142.1 146.1 137 200+20'3’; 163+13'®
2 (k)
11 °s__ 233 238 214 244+%19
2 (k)
12s °s 354 361 315 33021
13s 251/2 487 497 490+35 ‘¥?

Pol.C.: Calculos teniendo en cuenta la polarizacidén del

"core"

Rel.: C&lcules teniendo en cuenta en el caso anterior

{a)e
(b) =
{c):
(G-
(e) s
(£) =
{g) s
(h)$
(i) <
(j)s
(k)<

las correciones relativistas

Cunningham y Link (1967). Desplazamiento de fase.
Norton y Gallagher (1971). Efecto Hanle.

Havey y col. (1977). Decaimiento de la fluorescencia.
Andersen y Sorensen (1972). Beam-foil.

Erdevdi y Shimon (1976). Coincidencias retardadas.
Blagoev y col. (1985). Coincidencias retardadas.
Hulpke y col. (1964). Desplazamiento de fase.
Lawrence y col. (1965). Bombeo atdmico.

Penkin y Shabanova (1963). Métocdc de "Ganchos"

Zaki y Snoek (1983). Decaimiento de la fluorescencia.
Jénsson y col. (1983). Decaimiento de la fluorescencia.
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TABLA 1.5

.- VIDAS MEDIAS DEL In I EXPRESADAS EN ns.

Serie °P° Tedricos Experimentales
Nivel Este trabajo Gruzdev Otros autores
y col.
Pol.cC. Rel. (1978)
6p °P° 68.3 67.3 70 5544 ¢’
1/2
6p °p° 60.6 61.3 70 55442’
372
7p  °P° 215 231 165
172
2.0
p P 198 203 165
3/2
sp P 483 368 500:30 "’ ; 312+20'
sp P 459 335 490450 '"’; 316%20'
9p °p° 905 885 80080 ' ®’
1/2
op °Pp° 978 828 830:40 ‘"’
372
Pol.C.: Calculos teniendo en cuenta 1la polarizacién del
"ecoreW
Rel.: Calculos teniendo en cuenta en el caso anterior

las correciones relativistas

ta): Zaki Ewiss y col.

(b):

Blagoev y col.
(> Neijzen y col.

(1985).
(1979).

45

(1983). Decaimiento de la fluorescencia.
Coincidencias retardadas.
Decaimiento de la fluorescencia.




TABLA 1.6 .- VIDAS MEDIAS DEL In I EXPRESADAS EN ns.

Serie °D Tedricos Experimentales
Nivel Este trabajo Gruzdev Otros autores
y col.
Pol.cC. Rel. (1978)
5d °D , 6.7 7.3 6.4 7.91.5Ea:; 8.5+.9'®
3s 6.3:.8 °; 6.3:. szf
6.9+.5'°7; 7.62.6'"
5d 295/2 7.9 7.6 6.4 7.9%. 5fa:; 9.9+1 .?;“
- 6.4:.8 °); 7.6t. 5(’
7.8+.5'®); 7.g8x.6‘"
6d 2D 19.8 20.8 2123%); 2623'F)
372
6d 2D5/2 22.6 21.0 :?: 18.6+1.5 ‘%
231
L.

Pecl.C.: Calculos teniendo

"core"
Rel.: CAlculos
las correciocnes relativistas

Phase sShift.
Bombeo atémico.
Método de
Beam-foil.
Coincidencias retardadas.
Coincidencias retardadas.

(a): Cunningham y Link (1967).
(v): Lawrence y col.
{c¢): Penkin y Shabanova (1963).

(d): Andersen y Sorensen (1972).
(e): Erdevdi y Shimon (1976).
tf): Blagoev y col.
(¢»: Zaki y Snoek (1983).

teniendo

(1965) .

(1985} .

en cuenta

en cuenta

en el

la polarizacion del

caso anterior

"Ganchos"

Decaimiento de la fluorescencia.
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Los valores obtenidos resultan satisfactorios, y en
la mayoria de los casos se encuentran dentro del margen de

error de los valores experimentales.

Para estimar de forma global la dispersidn entre los
valores experimentales y los obtenidos por nosotros, se ha
utilizado 1la expresion (1.25), y se ha aplicado (unico
caso posible) a los términos de la serie °s. Los valores
experimentales elegidos para comparacién, han sido los
obtenidos por Jonsson y col. (1983) por ser los mas
completos, y para el nivel 6s se ha tomado el valor
experimental de Norton y Gallagher en 1971. El1 % de
variacién encontrado ha sido del 6.7% (calculos con
pelarizacion del Mcore"), y del 6.5% (calculos con
correciones relativistas), frente al 8.7% de variacidn para

los calculos efectuados por Gruzdev en 1978.

En la figura 1.6 se ha representado la vida media de
los niveles de la serie S hasta n=13 frente al numero
cuantico efectivo en escala doble logaritmica. Con nuestros
resultados vy los valores experimentales anteriormente
indicados se ha obtenido la dependencia funcional tT(ns) =
0.69 (n")2%-24

confirma la regularidad de la serie y su buen comportamiento

' » -
con exponente en n muy proximo a 3, lo cual
como serie de Rygberg sin perturbaciones.

En la figura 1.7 se representan las vidas medias de
los niveles mas bajos de la serie ’p® frente al numero
cuantico efectivo en escala doble logaritmica. Con nuestros
resultados tedricos Yy 1los experimentales que se han
encontrado en bibliografia se obtiene una recta de ajuste
correspondiente a la funcién T(ns) = 2.03 (n*)B'4 . De
nuevo tenemos la ley exponencial predicha para una serie sin

perturbaciones.

Por el contrario la serie °D se encuentra fuertemente
perturbada(Gruzdev y Afanaseva (1978);Jonsson y col. (1983))
debido entre otras causas a interaciones con términos de 1la

configuracién 555p2. Es por ésto por lo que solamente
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hemos realizado calculos en esta serie para los términos mas
bajos, donde la perturbacidén es peqguefia, como lo confirman
nuestros resultados al compararlos con jos valores
experimentales encontrados en 1la bibliografia. Veéase 1la
tabla 1.6.

Por ultimoc en la figura 1.8 se ha representado en
escala doble 1logaritmica la vida media de los estados
1'1('212D3/2'5/2 para n = 5,6,......20 frente al nuimero cuantico
efectivo. las vidas medias tomadas corresponden a los
valores experimentales de las medidas mas recientes de
Jonsson y col. (1983), y para los niveles mas bajos los
obtenidos por nosotros. Claramente se pone de manifiesto en
esta representacion, la perturbacidn de la serie a partir de
los términos con n = 7.

De ésto se deduce, que es necesario efectuar cilculos

tedricos incluyendo efectos de interacidén de configuraciones

. 2 .
en esta serlie "D, para explicar estos resultados.
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CAPITULO 2

ESTUDIO DE PLASMAS GENERADOS POR LASER:
APLICACIONES EN MUESTRAS METALICAS DE
INDIO Y ESTANO



2.1 - INTRODUCCION

Un haz laser con una densidad de potencia =10°
wat/cm? (Radziemski 1989), al incidir sobre un blanco,
produce el plasma de emision de los atomos e iones excitados
de las especies atdémicas dque constituyen la muestra, siendo
de interés el estudio espectroscoépico del plasma asi

formado.

Las temperaturas dgque alcanzan estos plasmas son
mayores que las correspondientes a los plasmas obtenidos por
descargas, por lo que constituyen una fuente muy interesante
de estudio de emisiones de las lineas procedentes de atomos
ionizados.

El estudio de la radiacién emitida por los plasmas
generados por laser es de gran utilidad para comprender sus
mecanismos de formacidon y evolucidn, asi como las

caracteristicas generales de la fisica de plasmas.

Inicialmente, la emisidn corresponde a un continuo
intenso debido a que la densidad electrdénica es muy alta.
Esta emisidn continua tiene una distribucién de cuerpo negro
con una temperatura muy elevada. A medida que transcurre el
tiempo, el plasma se va expandiendo y relajando, dando lugar
a la presencia de las lineas de emisidén sobre el continuo.
En esta situacidn, la densidad de electrones es todavia alta

y las lineas aparecen ensanchadas por efecto Stark.

En general las caracteristicas de la emisidén
(intensidades, ensanchamientos, etc.) dependen del gas
ambiental que rodea al plasma en cada punto e instante de
tiempo. Los parametros de interés en el plasma, temperatura
y densidad de electrones, van disminuyendo a medida que el
plasma se expande. Los valores mas altos de temperatura y
densidad electdnica se encuentran en las regiones mas

internas del plasma, donde se hallan las especies mas
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ionizadas.

Para el periocdo de maxima emisidn de 1lineas, las
densidades electrénicas se encuentran entre valores de 10'°
Y 107 electrones /cm3 y las temperaturas entre 9 y 12 kK
en la regién ocupada por los atomos una vez ionizados,
llegando a alcanzar temperaturas mas elevadas en las

regiones mas calientes del plasma.

En estas condiciones de densidades electrdénicas y
temperaturas, el plasma se encuentra en equilibrio
termodinamico local {Thorne, 1988), por lo que las
poblaciones relativas de los diferentes estados energéticos
sigquen una distribucién de Beoltzmann y las densidades
relativas de especies ionizadas satisfacen la ecuacidén de
Saha; este equilibrio termodinamico se debe al predominic de
las colisiones de los atomos y especies idnicas con los

electrones, cuya distribucién de velocidades es Maxwelliana.

En los estudios de 1la radiacién de 1los plasmas
generados por laser, es fundamental que el detector disponga
de resolucidén temporal debido a la gran velocidad con que
evoluciona la emisién del plasma. Es por lo gque en este
trabajo se ha utilizado como detector un analizador éptico

multicanal con resolucidén temporal.

2.2 - ESTUDIO TEORICO

El andlisis espectroscépico de una fuente de
radiacion es utilizada en general para la determinacién de
la estructura interna de 1los A4tomos y moléculas gque

constituyen la fuente en procesos de absorcién o emisién.

El primer andlisis corresponde a la obtencién de su
espectro y a la identificacién de sus lineas de emisién,
estableciendoc qué atomos estdn presentes en la fuente de

radiacidén. Este estudic corresponde al campo de la
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Espectroguimica que Jjunto con medidas relativas de
intensidad de radiacidén, proporciona informacidn sobre los

porcentajes de los diferentes atomos en la fuente.

Asi mismo, para cada linea espectral, se establecen
los niveles energéticos o estados estacionarios que conecta
la transicién del atomo o molécula. Esto constituye la base
experimental para el desarrollo tedrico de las estructuras
internas atdémicas y moleculares. Finalmente las propiedades
fisicas (temperatura, presién,...) del gas o plasma dgue
contiene a las particulas radiantes, afecta a la intensidad
y longitud de onda de la radiacion. El1 estudio de estos
efectos, estableciendo los parametros fisicos de la fuente,
corresponde al campo de la Espectrofisica.

La Espectrofisica estudia basicamente las
interaciones entre atomos, moléculas, electrones y fotones,
mediante la determimacidén de intensidades de linea, anchuras
y desplazamientos, asi como la intensidad y distribucidn

espectral del continuo de la radiacion.

2.2.1 - PLASMA EN EQUILIBRIO TERMODINAMICO LOCAL

Se denomina "plasma"™ a un conjunto de Aatomos vy
moléculas en un cierto grado de ionizacidén y electrones que
encerrados en un pequefio volumen, pueden ser tratados
estadisticamente de la misma forma que un gas teniendo en
cuenta su interaccidn electromagnética. El plasma
considerado como un todo es eléctricamente neutro, siendo la
carga idnica total igual al nimerc de electrones libres. Las
distribuciones energéticas que tienen lugar en el plasma
corresponden a sus energias radiativas, c¢inéticas y de
excitacidén, verificadndose las relaciones de Planck, Maxwell,
y Boltzmann respectivamente. Los procesos de recombinacidén e

ionizacidén vienen regidos por la ley de Saha.

Si la radiacién y las particulas estan encerrados en
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un recinto mantenido a una temperatura constante T, siendo
esta temperatura la mnisma  para cada una de las
distribuciones energeticas, se dice gque el plasma se
encuentra en equilibrio termodinamico, es decir dque cada
proceso energético que tiene lugar en el plasma debe venir
acompanado del proceso inverso; por cada fotén emitido un
fotén de la misma frecuencia debe ser absorbido, para cada
excitacidén por colisién electrdnica debe tener lugar 1la
desexcitacidén correspondiente, etc.

En situaciones reales hay a menudo una distribucidn
de equilibrio de uno o mas de uno, pero no de todos los
procesos energéticos y el parametro de temperatura puede

variar para cada unc de ellos.

En el estado conocido como equilibrio termodinamico
local (LTE) es posible encontrar una temperatura comin de
poblacidn sequn la estadistica de Maxwel-Boltzmann e incluso
de ionizacidén (Saha), pero no equilibrio de radiacidn, dando
lugar a la emisidén de un espectro de lineas en lugar de un

continuc de cuerpo negro.

Para dque el plasma se encuentre en equilibrio
termodindmice local, los procesos de colisiones tienen que
ser mas importantes que los procesos radiatives; es decir,
un estado excitado debe tener mayor probabilidad de
desexcitarse por colisidn que por emisidn espontanea, como
ocurre en plasmas con densidades electrdénicas Nez 10 %cn™3 Yy
temperaturas T= 6x10* K (Griem, 1963).

2.2.2 - ECUACION DE TRANSFERENCIA

Consideremos un plasma de profundidad 1 en un estado
de equilibrio termodindmico local a la temperatura T. La
intensidad de una linea de emision a la frecuencia v es
definida como la energia emitida desde el plasma por unidad
de tiempo, unidad de superficie, unidad de Angulo sdélido, y
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unidad de frecuencia.

f.a variacion de la intensidad a lo largo de la linea
de sehal es dada por la ecuacidn de transferencia de Ila
radiacién (Chandrasekhar,1960)

a I(v)
= K(v) [ B(v,T) - I(v) ] (2.1)
d x

siendo x la coordenada axial a lo largo de la linea de 1la
sefial y perpendicular a la superficie del plasma, B(v,T) 1la
funcién de Planck correspondiente a un cuerpo negro, y K(v)
el correspondiente coeficiente de absorcidén que incluye

correcciones de emisidén estimulada y es dado por la ecuacidn

siendo:

h y K 1las constantes de Planck y Beltzmann
respectivamente.

N la densidad de poblacidén de la especie de interés
en el mas bajo nivel de energia de los niveles que envuelve
la transicién.

P(v) el perfil de la linea de emisidn centrada en v ,
Y normalizada, es decir ’

Vo+ ]
[ P(v) dv = 1 (2.3)

vV - w
a

Bij es el coeficiente de absorcién de Einstein.

1os coeficientes de Einstein, B, de absorcidn, AJi
1]
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de emisién espontdanea y B de emisidén estimulada verifican
Jji

las relaciones

1
(2.4)

9, Y 9, son los pesos estadisticos de los niveles

considerados en la transicidén y ¢ es la velocidad de la luz.

La ecuacidén (2.1) integrada con respecto a x a lo
largo de la profundidad 1 del plasma, resulta

I(v) = B(v,T) [ 1 - e KOV 1 ] (2.5)

donde la constante de integracidén se ha considerado nula al
no existir fuentes de radiacidén externas al propio plasma.

El espesor optico del plasma, K(r}. 1 , si es pequefio
comparado con la unidad se dice que el plasma es 6pticamente
delgado y si por el contrario es infinitamente grande, el
plasma se comporta como una superficie radiante de cuerpo

negro a la temperatura T.

Es costumbre vy apropiado medir 1la intensidad

integrada de una linea de emisidn centrada en v
a
V+ o
[+]
I = I I(v) dv

vV - o
o

resultando de la ecuacidén {(2.5)

58



V°+ ]
I = B(v,T) I [ 1 - e K(¥)- 1 ] av (2.6)

V - w
[+

En el 1limite de espesores pequenos resulta 1la
conocida proporcionalidad de la intensidad con la poblacidn

del nivel emisor y la probabilidad de transicidn.

2.2.3 - DISTRIBUCION DE BOLTZMANN Y FUNCION DE
PARTICION

En un plasma en equilibrio termodindmico 1local la
relacién de poblaciones de una especie para una transicion
dada entre los niveles 1 y 2 de energias E v E, depende de

la temperatura de equilibrio y viene dada por la relacidn de

Boltzmann.
N g _ _
& = 2 e (Ez E1)/ KT (2.7)
N1 9,

siendo N, g, y E respectivamente la poblacién del nivel, su
degeneracién y su energia. El1 subindice dos corresponde
al nivel superior y el subindice unc al nivel inferior en la
transiciodn.

Considerando la densidad total de 1la especie en
estudio como la suma de las poblaciones en los diferentes
estados energéticos, es decir

N = No + N1 + N2 + ...

donde Ni para i1 = 0,1,2,... representan las poblaciones en

los diferentes estados, y siendo No la poblacién del nivel
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fundamental, la relacidén de Boltzmann (2.7) referida a este

nivel fundamental toma la forma

N g -
: - : e” B, /KT (2.8)
N 9o
resultando la poblacidén total
No - E_/KT - E_/KT
N= —m— [ g+t g e 1 + g e 2 + ... ]
g o 1 2
o
w
N
(o] -E /KT
= 19
j=0
y siendo la funcién de particidén
wm
=K KT
oy = ¥ g e/ (2.9)
J
j=0
la ecuacidén de Boltzmann gqueda en la forma
N
N = ——— gJ e Ej /KT (2.10)
’ Q(T)

obteniéndose la poblacidén de un nivel, en funcidn de 1la
poblacién total de la especie atdmica a una temperatura de
equilibrio.

Cuando la temperatura es baja, la funcidén de

particién es practicamente igual a la degeneracidn (2J+1)
del estado fundamental.
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2.2.4 - INTENSIDAD DE UNA LINEA ESPECTRAL

En el apartado 2.2.2 de este capitulo se expresa la
intensidad integrada de la emisidn de una linea espectral

COomo

]}04“ )
I = B(v,T) J [ 1 - e RV 1 ] dv (2.11)
V-

Esta intensidad en general no depende linealmente con 1la
concentracidén, pues el espesor optico K{v).l1l decrece con

el incremento de la concentracidén, reduciendo el numero de
emisores en la transicion. En el 1limite de Dbajas
concentraciones donde el plasma viene a ser Jpticamente
delgado, la intensidad crece linealmente con la densidad
numérica, y siendo K(v).l1 << 1 , la expresidén de 1la

intensidad de linea toma la forma

h v N .l
I = o Aji — g, e Ej /KT (watios) (2.12a)
4 Q
o bien
N .1
I = Aji —_— gj e Ej /KT (fotones /seq) (2.12b)
Q

donde se ha tenido en cuenta las relaciones entre los
coeficientes de Einstein (ecuacidén 2.4), la normalizacién
del perfil de la linea (ecuacidén 2.3), y la funcidén de

radiacion de Planck

61



2hv 1
2 ehvo/KT _

B(Vo'T) = (2.13)

Asi pues, la intensidad de emisidn viene dada por el
Area que subtiende el perfil de la linea.

2.2.5 - TEMPERATURA Y DENSIDAD ELECTRONICA

los perfiles fueron ajustados a un perfil de Voigt,
previa correccién por el perfil instrumental.

La mayor contribuciédn a la anchura de 1la linea
corresponde al perfil Lorentziano de cuya anchura a la
semialtura se obtiene la densidad electrdnica del plasma en
las condiciones de trabajo. Considerando el ensanchamiento
Stark total de la linea como (Griem 1964).

N
= W _— 2.14
Yexp.” 9p | Tohe ] (2.14)

que expresa el ensanchamiento de la linea debido al
predominio de las colisiones con los electrones.
Consideramos despreciable el ensanchamientoc debido a otros
mecanismos dado que estudiamos plasmas con densidades
electrénicas del orden de 10'°cm™° y temperaturas de 10°K.

En la expresién anter i or, Wéxp. representa el
ensanchamiento experimental, wp es la anchura patrén
conocida de la transicidén en estudio , vy Ne es la densidad

- . . 16 -3
electronica en unidades de 10 cm .

Para determinar la temperatura de poblacidén se emplea

el siguiente método. Medidas las intensidades de emisién y
utilizando la expresidén 2.12b en la forma
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I
ln[ — ] = cte - E /KT (2.15)

se efectuia la correspondiente representacién de Boltzmann
para un margen de energlias de algunos electron-voltios en
las transiciocnes en estudio de 1las que se conocen sus
probabilidades de transicidén. E1 buen ajuste a una recta
garantiza la existencia del supuesto equilibrio
termodinamico local en el margen de energias considerado,
junto con la requerida densidad de electrones verificando la
inecuaciodn

3

™2 (AE)® cm” (2.16)

N 1.6x10™°

.7
con T en grados Xelvin, y el intervalo de energias
considerado AE en electron-voltios.

De 1la pendiente en dicha recta se obtiene 1la

correspondiente temperatura de equilibrio.

2.3 - DISPOSITIVO EXPERIMENTAL

El sistema experimental utilizado para la formacidén y
estudio del plasma generado por laser y mostrade en 1la
figura 2.1, esta compuesto por un laser de Nd-YAG, una
camara de vacio donde se sitdia la muestra en estudio en el
medioc gaseoso elegido, un sistema optico para recoger vy
seleccionar la radiacidn, un sistema de deteccién OMA y un
ordenador encargado de la recogida de 1los espectros de

radiacion seleccionados para su analisis posterior.
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LASER NdA:YAG __.‘
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Sistema de
ventana de cuarzo TL_ vacio
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TR IGGER

FIGURA 2.1: Diagrama de bloques del dispositivo experimental
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2.3.1 - FUENTE ESPECTRAL: PLASMA PRODUCIDO POR LASER

Para generar el plasma se ha utilizado un laser
pulsado de NA-YAG con Q-Swictch incorporado. Este laser
proporciona impulsos de luz de longitud de onda 1064nm, de
duracién 7ns a una frecuencia de repeticidén de 20 Hz, y con

una energia madxima por impulso de 300mJ.

Este haz de radiacidén lédser es llevado a la muestra,
utilizando una lente de focal 15 cm. El1 impacto sobre la
muestra se realiza en la direccidén perpendicular a su

superficie.

En la formacion y evolucidn del plasma asi formado,

se distinguen dos etapas temporales {(Shah y col. 1989).

En la primera etapa temporal, correspondiente al
tiempo de duracidén del impulso léaser (si la irradiancia del
ldser es mayor o del orden de 108wat/cm2), el plasma se
inicia en la superficie de impacto y en el medio gue le
rodea, y crece alejandose de la superficie. E1 wvalor del
umbral para producir este efecto depende de la longitud de
onda del haz laser y de la naturaleza y presidén del gas gque

rodea a la muestra.

Al inicio del impacto del haz sobre la muestra, esta
radiacién es absorbida en 1la superficie de impacto
calentdndose rapidamente y dando lugar a 1la fusidn vy
evaporacién de la superficie del blanco. IlLas particulas
formadas interacionan con la radiacidn del laser dando lugar
a su excitacién e ionizacién, siendo importantes los
procesos de absorcidn multifoténica (Eberly y co0l.1978). Asi
mismo son tambien extraidos electrones libres por efectos
fotoelectrdénicos multifotdnicos. Los procesos de colisiones
entre las particulas aumentan la temperatura y la presién
del gas.

La evaporacion y calentamiento continida hasta que la
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densidad electrénica es lo suficientemente alta para que de
comienzo el proceso de '"bremsstrahlung inverso". Este
proceso calienta los electrones en un medio altamente

icnizado efectuadndose transiciones entre estados libres.

Una rapida expansion del plasma corresponde al tiempo
del maximo de intensidad del impulso laser, siendo 1la
velocidad de expansién del orden de 10’cm/s. Se distinguen
dos direciones de expansidén: la denominada radial
(perpendicular a la direcién del haz laser) caracterizada
por una mayor concentracién de las especies neutras y una
vez ionizadas, y la denominada axial (de la misma direcidn
del haz 1laser) donde se concentran las especies mas
altamente ionizadas.

La segqunda etapa temporal es la que tiene interés en
este trabajo, y corresponde a la evolucién del plasma ya
formado, a partir del instante de tiempo en que cesa el

impacto del laser.

Finalizado el impulso del laser tenemos un plasma con
forma de pluma en la direcidén del haz incidente, de alta
densidad energética, debido al fuerte atrape y difusidn de
la radiacidon, de alta densidad electrdnica (-~ 1Omelect./cm3)

y alta temperatura(- 10° K).

El plasma en esta etapa evoluciona expandiéndose y
enfriandose, y via procesos de dexescitacidén y recombinacidén
llega a extinguirse en tiempos que van desde 300ns a
40«s (Radziemski 1989.Capitulo 8). En los primeros instantes
hay un predominio del continuo de 1luz y a medida que
evoluciona el plasma disminuye el continuo y emergen las
lineas de 1las transiciones atdmicas de 1los diferentes
estados 1idénicos dependiende sus intensidades del tiempo
transcurrido desde que cesa el haz laser hasta su completa

extincidn.

En el presente trabajo se han generado plasmas de

indio y estano y se ha estudiado su evolucidén temporal.
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Una de las ventajas que presenta la utilizacidn de un
plasma ganerado por laser como fuente espectral es 1la
obtencidén directa de los espectros de las especies atdmicas
que constituyen el material en el gue se estd interesado,
evitdandose las posibles superposiciones con lineas del gas
de llenado de otros tipos de fuentes espectrales. En 1la
figura 2.2 se comparan una seccién del espectro de indio
obtenido de una lampara de catodo hueco y el obtenido del
plasma generado por laser.

2.3.2 - CAMARA DE FORMACION DEIL PLASMA

La muestra en estudio se sitda dentro de una camara
de vacio, sobre una plataforma mévil que permite cambiar la
posicidén de la muestra desde el exterior, manteniéndose el
vacio o la presién de gas elegido dentro de la camara
(figura 2.3). De esta forma el plasma se forma en cada
medida sobre la superficie lisa del blanco y no sobre el

crater formado en las medidas anteriores.

La camara lleva asociada un sistema de vacio provisto
. . . . -5
de bombas rotatorila y difusora alcanzandose vacios de 10

torr.

Tal como escribimos anteriormente, el haz laser es
llevado y enfocado en la muestra mediante una lente de 15 cm
de focal en direcidn perpendicular a la superficie, dando
lugar a la formacion del plasma. La luz se recoge a través
de una ventana de cuarzo situada en la cadmara y es llevada a
la rendija de entrada del monocromador.
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2.3.3 ~ INSTRUMENTOS OPTICOS. RECOGIDA Y SELECCION DE
LA RADIACION

Los sistemas dépticos utilizados estan formados por un
prisma de reflexidn total, cuya finalidad es la de llevar la
luz del 1laser perpendicularmente a la superficie de 1la
muestra. Una lente de cuarzo de 5cm de focal recoge la luz
del plasma y la enfoca en una guia de luz que la lleva a la

entrada del monocromador.

El plasma en estudio se lleva a la rendija de entrada
de un monocromador tipo Czerny-Turner de 1m de focal,
provisto de una red holografica plana de 2400 trazas/mm. La
luz del plasma se introduce en el monocromador, utilizando
una gquia de luz como se indicé en parrafos anteriores, o
creandose el plasma frente a la entrada del monocromador y a
una distancia de 6cm. recogiéndose la luz en la direciédn

radial y transversal del plasma.

2.3.4 - SISTEMA DE DETECCION . ANALIZADOR OPTICO
MULTICANAL (OMA)

A la salida del monocromador se situa el sistema de
detecciédn (OMA) que comprende, el detector de luz
propiamente dicho, el controlador del detector, y una
interface que comunica el detector con el ordenador,
almacenando temporalmente los espectros para su analisis
posterior.

El analizador &éptico multicanal es un sistema
electro-dptico capaz de adquirir simultaneamente datos
espectrales de una banda ancha de longitudes de onda. Esta
amplia informacidén espectral es una de las ventajas de estos
sistemas de deteccidn frente a los tradicionales
fotomultiplicadores que sélo proporcionan informacidén de
forma instantdnea sobre un rango estrecho de longitudes de
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onda, dependiendo de 1la posicién angular de la red de
difraccién del espectréometro y su resolucidén espectral. Un
OMA dispone de diversos canales de deteccidén que situados a
la salida del monocromador, cada uno de ellos integra un
rango estrecho de longitudes de onda, y que en su totalidad
proporcionan un espectro en una banda de longitudes de onda.

El sistema de deteccidn nos permite obtener los
espectraos con resclucién temporal, mediante una ventana
temporal de anchura variable y con un retardo, también
variable, respecto a una sefial de disparo procedente del
propio experimento. Esta resolucion temporal es
imprescindible en el estudio de plasmas generados por laser,
por tratarse de plasmas que evolucionan , y rapidamente, con

el tiempo.

2.3.4.1 - DETECTOR DE LUZ

El detector de luz estda formado por un reticdén de
1024 fotodiodos de silicio alineados (array); siendo el
tamafioc de cada fotodiodo de 25«m de anchura y 2.5mm de
longitud, la anchura total del array es de 25.6mm. El1 array
viene precedido de un intensificador de imagen de 25mm de
didametro, limitdndose en 1000 los fotodiodos utilizables del

reticon.

El intensificador de 1imagen estid formado por un
fotocatodec de un material multialcalino gue emite electrones
cuando sobre €1 inciden fotones. Los electrones emitidos son
acelerados por una tensién negativa de 200voltios, vy
mediante una seflal de puerta temporal prefijada aplicada al
fotocatodo, marca el comienzo y la duracidén de dicha sefal,
determinandose de esta forma el tiempo que el intensificador
permanece abierto. Los electrones se aceleran en una placa
microcanal produciéndose electrones secundarios debido a las
colisiones con las paredes siendo la ganancia de 10*. Por
Gltimo los electrones son acelerados con una tensién de 5kV
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hacia una pantalla de material fluorescente. La luz de
fluorescencia emitida se lleva mediante haces de fibras

épticas al array de fotodicdos.

Para evitar corrientes de fuga o de obscuridad en los
fotodiodos, debidas a portadores de carga generados
térmicamente, el detector estd equipado con un refrigerador
termoeléctrico de efecto Peltier que permite reducir 1la
temperatura hasta -40°C, con la posible medida de sefales
poco intensas en las que el tiempo de integracién es alto.

Todo el sistema de deteccidn se encuentra inmerso en
una atmésfera de nitrdégenoc seco a la presidén de 1 atmdésfera
cuyo fin es evitar descargas eléctricas entre los distintos

electrodos por las posibles condensaciones de vapor de agua.

Para la deteccién de 1luz de fuentes continuas de
radiacidén (lamparas de descarga,...), el detector <tiene
también la posibilidad de mantener abierta la ventana del
intensificador de 1imagen, seleccionando el tiempo de
exposicidn de los diodos antes de su lectura.

2.3.4.2 -~ PROCESO DE ADQUISICION DE DATOS

El proceso de lectura de los canales del reticdén y el
de apertura del intensificador se sincronizan, siendo el
generador de impulsos de apertura quien dispara al
controlador del detector.

Mediante software se indica a 1la interfase del
detector las caracteristicas que debe tener todo el proceso
de deteccidn de luz.

El generador de impulsos de apertura del
intensificador, se dispara externamente por medio de una
sefial déptica con energia minima 10pJ y del propic haz laser,
para gque se produzca el disparo.
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La secuencia de tiempos =sequida en cualquier
experiencia puede verse en la siguiente figura 2.4, y consta
de los sigquientes pasos:

A B cC D A’ |B’ c’ D

2us 1us Sms 16ms

| D Trigg.out T

hY
< =7

50ms a 20Hz

pulsc laser pulso laser

FIGURA 2.4: Diagrama temporal correspondiente a la

deteccion de luz entre dos disparos consecutivos del laser.

Una vez disparado el generador de impulsos, se
introduce:

A) Un retardo entre el disparo del generador de

impulsos de apertura y la generacidn del impulso de salida.
B) El1 tiempo de duracidon de dicho impulso de salida.
C) La sefal es llevada al amplificador y es retrasada

8ms para disparar el controlador del detector con el fin de

gque toda la informacidén haya llegado a los fotodiodos.

D) Por ultimo la lectura de la informacidén se realiza
en 16ms.

Entre dos disparos consecutivos del 1lédser, el

controlador dispara internamente al generador de impulsos,
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repitiéndose la secuencia anterior, y los datos almacenados
mediante este proceso son sustraidos de los anteriores,

corrigiéndose el fondo en cada medida realizada.

Un ejemplo del programa utilizado en esta experiencia
para el estudio del plasma de estano es el siguiente:

Nombre del fichero..... "Sn.DAD"

"PTOMA 6 ESPECTROS A DISTINTOS TIEMPOS EN EL INTERVAI.O 0-1Qus"

CLR.ALL;CRM "BORRA MEMORIAS Y AREA DE COMANDOS™
FREQ 50;XS;58C "50Hz RED;EXT SYNCRO;SOURC.COMP{INTEGRADA"
MEM 1;J 6 "COMENZAR MEM 1;MEM. USADAS= &"
40N/OFF 1;FPW 1E-6 "AMPLIF ON;GATE 1lus"
DAD
DP 1;MEM 1 "DOBLE PRECISION;COMIENZA MEM. 1"
SET O

"LECTURAS PREVIAS IGNORADAS CON RETARDO A O.1lus"
SET.DLY 1E-7;DO 4;IGN;TOUT;IGN;LOOP"
"IECTURAS VALIDAS:SUMA SENAL(DISP.LASER) Y RESTA FONDO"
"CADA RENGLON ES SUMA DE 20 ESPECTROS A UN TIEMPO, Y EN UNA
MEMORTIAY
SET.DLY 9.0E-6;DO 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP;INC.MEM
SET.DLY 6.5E-6;D0O 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP; INC.MEM
SET.DLY 4.5E—6;D0 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP; INC.MEM
SET.DLY 2.5E-6;DO 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP; INC.MEM
SET.DLY 1.5E-6;:D0O 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP;INC.MEM
SET.DLY 0.8E-6;D0O 20;ADD;TOUT;SUB; LOOP
CLR 0; EXIT

Las instruciones que se le indican al interface son:

- Borrar todas las memorias disponibles en doble
precision y areas de comandos.

—~ La frecuencia de la red, y que el disparo se realiza
externamente.

- Las memorias que se van a utilizar. En este caso 6.

- El1 tiempc de apertura del detector. En este caso 1lus.

Con esta instrucion, el generador de impulsos de
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apertura, da una sefial de 1lus de duracién gque llevada al
amplificador de impulsos da una sefial de la misma duracidn y
de amplitud -—-200V, dando lugar a la apertura del
intensificador.

- S8e le indica que acumule comenzando en la memoria 1.

- Se ignoran los 4 primeros disparos del laser, los
cuales son usados para eliminar posibles impurezas en la
superficie de la muestra.

- Cada espectro es suma de 20 secuencias simples.

- Por ultimo se ordena la recogida de los espectros a
los retardos indicados. El retardo corresponde al tiempo que
transcurre desde el disparo del laser hasta el instante de
apertura del intensificador. En este caso los retardos
indicados son 9.0, 6.5, 4.5, 2.5, 1.5, y 0.8 «s. Véase la
figura 2.5. Cada espectro simple asi obtenido es corregido
el fondo, realizandose una medida consecutiva en las mismas
condiciones y sin luz del plasma. Véase la secuencia de

tiempos en la figura 2.4.

Disparc OJptico
\/r_7ns+retardo :
Generador de 7 1us
impulsos —
Amplificador de —
impulsos 1us
=200V
FIGURA 2.5

El registro de lectura corresponde a las tarjetas del

controlador del detector:
- La tarjeta controladora del registro que comunica con

la tarjeta analdgica enviandole informacién de cémo y cuando

realizar la lectura.
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- La tarjeta analdgica que recibe un pixel por cada
diodo registrado del detector. La sehal recibida tiene dos
componentes (doble canal de salida del detector), una
correspondiente a los diodos pares y otra de los impares.
Esta tarjeta combina las componentes de la informacién
original procedente del reticédn y da lugar a una sefal
analégica comprendida entre 0 y 10 voltios, correspondiendo
los 10 voltios a la saturacidén del fotodiocdo. Esta sefal

analdgica es llevada a la tarjeta analdgica- digital.

- La tarjeta analdgico-digital convierte la sefal
analdgica en digital, y estd provista de 14 bits que permite
un rango de 0 a 16383 cuentas. El maximo estd ajustado con
el nivel de saturaciodon de la sefial analdgica (10voltios),
dando lugar a 1 cuenta por cada 0.61lmV de la sehal
analdégica.

La sefnal digital de cada registro se envia al
interface del detector, y almacenadas en la memoria RAM de
la unidad de control del OMA. El proceso se repite tantas
veces como haya sido indicado en el programa de control y
una vez finalizado (suma de los espectros obtenidos en cada
toma de datos) se transmite el espectro resultante al

ordenador.

2.3.5 - ORDENADOR. RECOGIDA DE LOS ESPECTROS PARA SU
ANALISIS POSTERIOR

El ordenador utilizado dispone de una tarjeta de
comunicaciones a través de la cual se realiza la comunicacidén

con la unidad central del OMA.

Desde este ordenador se programa todo el proceso de
adquisicién de datos del OMA y se recibe el espectro una vez
finalizado todo el proceso de medida, guedando grabado en su

disco duro. Esto se realiza por medic del programa que
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establece la comunicacién con la unidad central del OMA, vy
hace uso de las rutinas que tiene grabadas en su memoria
ROM.

La configuracion de todos los parametros
seleccionables del OMA , asi como la secuencia de
funcionamiento para la adquisicién de datos se realiza
dentro del entorno del programa anterior. Toda la secuencia
de drdenes necesaria para un determinado mode de adguisicidén
de datos puede grabarse en un fichero con extensidén DAD
(Data Acquisition Design). Un ejemplo puede verse en el
apartado anterior.

Los ficheros de datos grabados en el ordenador, son
posteriormente analizados. Medidas de ensanchamientos e
intensidades de lineas se han realizado mediante un programa
en Quick-Basic desarrollladeo por el Dr. F. Blanco en este
Departamento; con este programa se ajusta el perfil de 1la
linea experimental a un perfil de Voigt previa correccién
del perfil de Voigt instrumental, obteniéndose las
componentes gaussianas Y lorentzianas de los

correspondientes efectos Doppler y Stark, respectivamente.

2.4 -~ RESOLUCION Y EFICIENCIA DEL SISTEMA

La luz del plasma llevada a la rendija de entrada del
monocromador Czerny-Turner de 1m de focal con red de
difraccidén holografica plana de 2400trazas/mm tiene un rango
espectral de 1800A a 7000A.

La luz dispersada es detectada por el analizador
éptico multicanal a la salida del espectrémetro.

La dispersién 1lineal de este espectrémetro, para
angulos de dispersidn pequehos, es de 4.17A/mm. Esta
dispersidn lineal se traduce en una dispersidén por canal de
0.1A al tener en cuenta la dimensidn de 25um de cada uno de
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los 1024 fotodiodos del OMA. La banda espectral detectada
por el array de fotodiodos es de unos 100A. Los valores
reales sin embargo dependen de la longitud de onda, es
decir, del angulo de dispersién. En nuestro caso se tienen
dispersiones de 0.104A/canal para A=1800A hasta 0.059A/canal
para A=7000A.

Utilizando una lampara de arco de mercurio, y siendo
la rendija de entrada del monocromador 50um, se ha obtenido
una resolucién de 0.37A.

Para la obtencidén de la curva de eficiencia del
sistema se ha medido la respuesta No(A) (nimero de cuentas
de los canales centrales del reticén) de 1la radiancia
espectral R(A) de una lampara calibrada de tunsgteno en el
rango de 3000 a 7000&A, siendo éste el rango de trabajo en

esta experiencia.

Asi pues la eficiencia en funcién de la longitud de
onda se obtiene de la expresion

No(A)
e(A) = (2.15)
R(2)

de donde la intensidad real de una linea se obtiene
dividiendo el nmumero de cuentas obtenido frente a la

eficiencia para la longitud de onda correspondiente.

Aunque la respuesta de los canales era practicamente
plana como puede verse en la figura 2.6, las medidas se han
realizado (siempre que ha sido posible) sobre 1lineas dque
aparecen en los canales centrales del reticdén en los que se

ha obtenido la curva de eficiencia.

La curva de eficiencia obtenida puede verse en 1la
figura 2.7. En el rango de trabajo (3000A a 7000A) no se han
obtenido diferencias apreciables en la calibracién del

sistema al introducir 1la 1luz de la lémpara en el
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monocromador utilizando: la guia de luz con lente de enfogue
de 5cm de focal, © bien introduciendo la luz directamente

(sin la fibra odptica).

I (u.a.)

FIGURA 2.6: Respuesta plana de los 1024
- canales del array del detector
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2.5 - ESTUDIOS REALIZADOS EN EL INDIO

Se realizaron estudios previos cualitativos, para
elegir las condiciones 6ptimas de experimentacioén para la
medida de intensidades de linea. La finalidad de estas
medidas fue la de obtener las probabilidades de transiciodn
relativas correspondientes al multiplete 4f F° del In II.

2.5.,1 - ESTUDIOS PREVIOS

Con el sistema experimental descrito en el apartado
anterior y cuyo esquema puede verse en la Figura 2.1, se
obtuve el espectro de emisidén del indio entre 190GA y 7000A4.

Para ello se situdé la muestra de indio con impurezas
de Al, Mg y Ti entre otras, en la plataforma mévil de la
camara de vacio, y se enfocd el haz laser en ella,
perpendicularmente a su superficie, formandose el plasma
correspondiente en el aire a presidén atmosférica.

La luz es recogida en la direccidén axial, es decir
perpendicular a la superficie de impacto del haz 1laser,
mediante su enfoque en la guia de luz que la introduce en el
sistema de deteccidn.

Cada espectro obtenido corresponde a la suma de 5
espectros simples previos 2 disparos del ldser para la
eliminacién de impurezas superficiales en la muestra. El
retardo elegido fue de lus, Y el tiempo de
exposicién (recogida de luz) de 20us.

En estas condiciones de trabajo, las transiciones

observadas corresponden a las especies neutras y una vez
ionizadas.
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Como puede verse en las Figuras 2.8-2.11, las
transiciones mas intensas que decaen al estado fundamental y
metaestable del In I (véase su diagrama de Grotrian en el
capitulo 1 de este trabajo) aparecen muy ensanchadas, y con
una estructura particular. La gran anchura de estas lineas
es debido entre otros efectos, a la gran autocabsorcidn
existente dada la elevada concentracidén de atomos de indio

en las proximidades del blanco.

La absorcidén en las proximidades del mnaximo de
emisién de la linea, recibe el nombre de "self-reversal".
Esta estructura aparece, cuando la regidn mds caliente del
plasma (en las proximidades del blanco) origina una gran
autoabsorcidn de las lineas que decaen al estado fundamental
o estados metaestables. En regiones mas frias la
autoabsorcidn es menor disminuyendo considerablemente 1la

anchura de la linea debido a este fendmeno.

También se observa que el perfil de las lineas no es
simétrico, véanse las figuras 2.12a y 2.12b, ya gque por
efecto Stark, en las proximidades del blanco, las altas
densidades electrdénicas desplazan las energias de los
niveles, y por tanto desplazan las longitudes de onda
correspondientes. Estos desplazamientos pueden ser hacia el
rojo o hacia el azul, dependiendo de los desplazamientos
relativos de las energias de los niveles implicados en la
transicién. Este efecto se pone claramente de manifiesto en

la hendidura no simétrica de las figuras 2.8-2.11.

En las regiones frias del plasma con densidades
electrdnicas bajas, el desplazamiento experimental es

inapreciable.

En la figuras 2.13 y 2.14 se indican lineas de
emisiodn pertenecientes a transiciones de estados
autoionizados (en este tipo de plasmas los estados
autoionizados pueden encontrarse muy poblados poniéndose de
manifiesto sus lineas de emisioén), transiciones

correspondientes a un cambio de “core", y transiciones
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correspondientes a la especie ionizada In II. Las
transiciones mas intensas de impurezas en la mnuestra de
indio tales como Mg Yy Ca se pueden observar en los

espectros.

Estudios analogos cualitativos se realizaron en las

transiciones observadas correspondientes al In II.

Los 48 electrones del In IT se encuentran
distribuidos en torno al nicleo, en la configuracion
[Kr14d'°5s® para el estado fundamental de término 1SO, en
las configuraciones [Kr]4dm5p2 Yy [Kr]4d“%s nl para los
estados excitados con términos singletes y tripletes, con
energias bien definidas y por debajo del 1limite de
ionizacidén. Su diagrama de Grotrian se indica en la figura
2.15 con los términos y energias correspondientes tomados de
las tablas de Moore de 1958.

Las figuras 2.16, 2.17a, 2.18a y 2.19 ponen de
manifiesto los perfiles de emisién de algunas de estas
transiciones. Cabe destacar que las lineas son mas estrechas
que las observadas del In I aunque sean transiciones
resonantes. Es por esto que la autoabsorcidn es mucho menor.
Las alas del perfil de estas lineas estdn ensanchadas
ajustdndose a perfiles tipo lorentziano, como se indica en
las figuras 2.17b y 2.18b.

Los niveles altamente excitados se  encuentran
superpuestos en el continuo de emisidén. Véase la figura
2.20. Esto es debido a que el retardo considerado es muy
corto, pues auin no se han poblado los niveles

suficientemente en el proceso de relajacidn del plasma.

Una vez realizado este estudio cualitativo pasamos a
estudiar la emisién del multiplete del In II 4f °F° a
diferentes retardos y diferentes gases de llenado. Se fijé
la zona de estudio en el plasma a unos 2mm. del punto de
impacto del haz laser, por ser entre 1 y 3mm. donde aparecen

las lineas mds intensas, recogiéndose la luz del plasma en
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la direccidén transversal.

2.5.2 - MEDIDAS REALIZADAS EN In II

Formado el plasma por Iimpacto del haz ldser, se
procede a la obtencidén de los espectros del In II en el
rango 4600A a 4700A. Un diagrama parcial de Grotrian se
muestra en la figura 2.21, donde se indican las transiciones
del multiplete en estudio. Las energias de los niveles han
sido tomadas de las tablas de Moore (1958).

2.5.2.1 - EVOLUCION TEMPORAL DEL PLASMA

Los espectros obtenidos con un vacio en la camara de
10?2 torr, pueden verse en las figuras 2.22-2.26, para
diferentes retardos, siendo el tiempo de apertura de 1la

ventana del intensificador de 0.2us.

El plasma evoluciona a gran velocidad y se extingue
en tiempos muy cortos, siendo su existencia en el primer us

después de finalizado el impacto del haz léaser.

La especie ionizada In III, se pone de manifiesto en
las lineas 4032.3A y 4023.7&A y su evolucidén temporal puede
verse en las fiquras 2.27, 2.28 y 2.29 para los retardos
0.0us, 0.2us y 0.5us.

Las especies altamente ionizadas efectian sus
emisiones en los primeros nanosegundos una vez finalizado el
impacto del haz ldaser. Para su estudio es necesario trabajar
en el ultravioleta de vacio donde tienen la mayor parte de
sus emisiones, Yy con sistemas de deteccidn con
resolucién temporal del orden de ns o menor.

Las intensidades relativas obtenidas para 1las
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transiciones mas intensas del multiplete del In II respecto
a la intensidad de la linea 4681.1A para los retardos 0.0us,
0.2us, 0.5us, y 1lus, se recogen en la tabla 2.1.

Se puede observar el buen acuerdo existente entre los
valores experimentales, y los tedricos dados por Khun (1969)
considerando acoplamiento L-S.

Asi mismo en la figura 2.30 se indica la evolucidén
temporal de la intensidad relativa de las Jlineas mds
intensas del multiplete, considerando una intensidad unidad
para la 1linea 4638.2& obtenida con un retardo de 1lus,
manifestando todas ellas la tendencia que se indica en la
grafica.

Cuando el medio en la camara de experimentacidén es un
gas inerte a baja presidén, el plasma formado tiene un tiempo
de vida media mayor gque en el vacio y se mantiene para
tiempos mas largos con respecto a la finalizacién en su

formacion.

Se ha realizado un estudio andlogo al anterior
considerando argon como gas de llenado a una presidén de 6
torr.

En atmésfera de argon y eligiendo adecuadamente los
tiempos de retardo, en este caso mayores de 1lus, se obtiene
igualmente las intensidades de las lineas, cuyo
comportamiento relativo responde al obtenido en vacio y en
las condiciones indicadas anteriormente.

En la figura 2.31 puede verse uno de los espectros
obtenidos, siendo argon el medio en el que se forma el

plasma a una presidn de 6 torr, y a un tiempo de retardo de
2.5 us.
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TABLA 2.1 - Intensidades relativas experimentales del In II obtenidas a diferentes retardos

TITT

INTENSIDADES RELATIVAS
TRANSICION A (&) PRESENTE TRABAJO KHUN
aire t (us)
ret.
N.Sup. N.Inf. 0.0 0.2 0.5 1

4f 3F; 5d 301 4638.2 51.6 48.0 64.8 53.2 46.7
5d 392 4656 .7 8.8
5d 303 4685.9 0.2
4f 3F; 5d 302 4655.6 62.2 71.5 68.9 72.2 69.1
5d 393 4684 .8 8.8

4f 3F: 5d 303 4681.1 100 100 100 100 100
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2.5.2.2 - PROBABILIDADES DE TRANSICIORN

En 1la tabla 2.2 se recogen entre otras, las
intensidades de emisidn relativas obtenidas,
correspondientes al multiplete 4f “F° del In II en las
condiciones indicadas, es decir, en atmésfera de argon a una
presién de 6 torr y a un tiempo de retardo de 2.5us. La
figura 2.32 representa las intensidades relativas

experimentales frente a las tedricas de Khun.

La medicién fue repetida varias veces con el fin de
obtener una estadistica en los resultados. Las medidas

resultantes tienen un margen de error del 2% al 5%.

Las condiciones de la experiencia para cada medida
realizada fueron:

— Gas de llenado: Argon a la presién de 6 torr

- Potencia del laser: 6 watios

- Tiempo de exposiciodn: 1lus

-~ Tiempo de retardo: 2.5us

- Se efectuan 4 disparos previos del laser para la

limpieza de la muestra
- 8Se acumulan 20 disparos del laser para cada

espectro obtenido

De las intensidades relativas recogidas en la tabla
2.2 obtenemos las probabilidades de transicidn absolutas
conociendo las vidas medias de los niveles correspondientes.
Tambien se efectdyan medidas en el rango de 3840A para las
lineas 3843.0 y 3842.2A.

En la bibliografia se han encontrado dos valores
experimentales muy diferentes entre si para el nivel 4f BF;.
Andersen y Sorensen en 1972 dan el valor experimental de
7.3%x1.0ns, mientras que Ansbacher y col. en 1986 dan el
valor de 4.510.5ns. Aunque el método experimental fue el
mismo (beam-foil), el wvalor de 4.5ns ha sido obtenido

teniendo en cuenta una correccién en la poblacidén del nivel
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TABLA 2.2 - Probabilidades de transicién absolutas del multiplete 4f *F° del In II

P. de Transicidn A, ( x 10° s7 )
Tedrico Experimental
TRAN Coulomb
SICION aire(A) Irelat. Acopl. LS (1) (2) (3)
N.Sup. N.Inf.
4f 3F:———> 5d 301 4638.2 100 199.8 115.5420%
5d 3D2 4656.7 18.5 16.6 23.1:20%
5d 303 4685.9 < 0.15 1.02 < 0.2
5p° 'D, 3843.0 < 0.07 0.0 < 0.14
af 3F;-—————-> 5d 302 4655.6 100 209.1 117.0+17% | 189.8%15%
5d 303 4684.8 13.7 25.7 16.4t22% 26.6120%
5p° 102 3842.2 3.1 0.0 3.6:37% 5.9:35%
4f BF:—» 5d 303 4681.1 100 231.5 200£10% 133+7%

(1): Con la vida media experimental de Andersen y Sorensen (1972)
(2): con la vida media experimental de Ansbacher y col. {1986)
(3): Con la vida media experimental de Blagoev y col. (1985)



de partida debido a cascadas de niveles de energia superior

por lo que este ultimo valor parece el mads preciso.

Las probabilidades de transicidén absolutas, teniendo
en cuenta cada uno de los valores experimentales de la vida

media, se encuentran recogidos tambien en la tabla 2.2.

No se han encontrado en la bibliografia valores
experimentales de estas probabilidades de transicién, por lo

que no se pueden comparar con resultados de otros autores.

Asi mismo en la tabla 2.2, se indican los wvalores
absolutos de las probabilidades de transicidn tedricas
obtenidas por nosotros, en la aproximacién de Coulomb vy
considerando acoplamiento L-S, tal como se indicé en el

primer capitulo de este trabajo.

Cabe destacar el buen acuerdo existente para las
transiciones del nivel 4f 3F; , entre los valores tedricos vy
los experimentales, considerando la vida media del nivel
dada por Ansbacher y col. en 1986.
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2.6 -~ ESTUDIOS REALIZADOS EN ESTANO

Mediante estudios previos cualitativos y
cuantitativos efectuados en el plasma formado por el impacto
del haz léaser en muestras de estafio/plomo a diferentes
concentraciones, se eligieron las condiciones mas iddéneas en
la experimentacién con el fin de obtener probabilidades de
transicién de lineas de emisidn correspondientes al Sn IT.

2.6.1 - ESTUDIOS PREVIOS

Se dispone de una muestra calibrada de estafio del
99.94% de pureza, teniendo comoc impurezas Pb (0.028%), Sb y
As (0.009%), Ni (0.003%), Cu, In y Fe (0.001%) vy Cd, Ag, Zn
y Al ( < 0.001% ).

Se trata de estudiar el plasma formado por impacto
del haz laser, fijando el estudio en la especie ionizada
Sn IT.

El diagrama de Grotrian correspondiente a las
transiciones de este atomo se indica en la figura 2.33. Las
energias y los niveles correspondientes se han tomado de las
tablas de Moore (1958).

Para elegir las condiciones dptimas de trabajo se
procedié de la siguiente forma:

Se situd la muestra en la camara de vacio, y una vez
formado el plasma, la 1luz fue recogida y enfocada en una
guia de luz por medic de una lente de cuarzo de 5.5 cm de

focal como se indica en la figura 2.1.

Con la camara en vacio de 10 ° torr se obtuvieron
espectros en el rango de trabajo 30008 a 7000A con un
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Diagrama de Grotrian de los términos dobletes del Sn II
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tiempo de exposicidon y de retardo fijos.

Se obtuvieron espectros con un numero de disparos
acumulados diferentes para cada uno de ellos. Asi nismo se
ocbtuvieron espectros en las mismas condiciones anteriores,
variando la distancia entre la lente de enfoque en la fibra

éptica, y la fuente de luz.

De estas primeras medidas se concluye que
considerando, 4 disparos para la limpieza de la muestra y
unos 20 disparos para acumulacién del espectro, la
deformacién de la muestra no influye en la luz observada, y
la distancia de la lente a la fuente de radiacidén no era muy

critica fijandose en torno a unos 17 cm.

A continuacidén se procede a la obtencidén del espectro
variando el retardo, y con diferentes medios gaseocsos en la

camara de excitaciodn.

Para retardos menores de 1lus, las lineas aparecen
deformadas e inmersas en el continuo. Para tiempos mas
largos, comprendidos entre 0.8us y 9us, las lineas van
evolucionando, y disminuyen su intensidad a medida que el
plasma se va extinguiendo. Las fiquras 2.34, 2.35 y 2.36
corresponden a los espectros obtenidos para la exposicidén
centrada en 5600A con la muestra pura de estano a diferentes
retardos y en la camara, vacio de 10" %torr o argon a 6 y 12

torr.

En 1la figura 2.37 puede verse la dependencia
funcional de las intensidades de emisién en funcidén del
retardo, para las transiciones 5561.94, 5588.94 y 5596.24
del Sn II, con argon en la camara de experimentacion a
presiones de 6 torr y 12 torr. También se han obtenido para
cada retardo los ensanchamientos de las lineas anteriores.

La figura 2.38 manifiesta la dependencia que se ha obtenido.

De acuerdo con los anteriores resultados, se eligid

el argon como gas de llenado en la cadmara a una presidén de
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6 torr, y las condiciones de trabajo elegidas se fijaron tal
como aparece en el programa "Sn.dad" de adguisicidn de datos

que se da a continuaciodn:

"TOMA 1 ESPECTRO A 2.5us"

CIR.ALL:CRM "BORRA TODAS LAS MEMORIAS Y COMANDOS™
FREQ 50:X5:5C "S50HZ RED: EXT SYNCRO; SOURC.COMP{INTEGRADA)"
MEM 1: J 1 "COMENZAR EN MEM 1:MEM. USADAS = 1"
4ON/QFF 1; FPW 1E-6 "AMPLIF ON:GATE 1lus"
DAD
DP 1:MEM 1 "DOBLE PRECISION;COMIENZA EN MEM. 1"
SET O
"LECTURAS PREVIAS IGNORADAS CON RETARDO A O.1lus™
SET.DLY 1E-6;DO 4;IGN;TOUT;IGN;LOOP

"I ECTURAS VALIDAS: SUMA SENAL (DISP.LASER) Y RESTA FONDO"
"CADA RENGLON ES SUMA DE 20 ESPECTROS A UN TIEMPO Y EN UNA
MEMORTA."

SET. DLY 2.5E-6;DO 20;ADD;TOUT;SUB;LOOP

CLR 0O
EXIT

Es decir medidas con un retardo de 2.5us, un tiempo

de exposicidén de 1lps y 20 disparos del léaser.

Durante la experiencia, el argon permanece estanco en
la camara a la presién de 6 torr, procediendose a la
limpieza y llenado de gas en la camara entre cada medida
efectuada.

Se han realizado medidas de intensidades y
ensanchamientos de lineas para transiciones, cuyas
probabilidades de transicidn (tablas de Wiese y co0l.,1980) y
ensanchamientos Stark (Miller y col.,1979) eran conocidas
con el proposito de determinar la temperatura y densidad

electrdnica de los plasmas.
El ajuste de cada linea obtenida a wun perfil de

Voigt, nos da las correspondientes medidas de intensidad vy
ensanchamiento. En la figura 2.39 puede verse el buen ajuste
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FIGURA 2.39: Ajuste a un perfil de Voigt de la linea
experimental 5561.9A del Sn II obtenida del plasma formadoc
al incidir la luz del laser sobre la muestra de estafio del
99.94% de pureza situada en la camara con argon a é6torr. EIL
tiempo de exposicién fue de ius y el retardo de 1.5us.
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obtenido y el ensanchamiento Stark resultante para 1la
transicidén 5561A del Sn II.

2.6.2 - METODO
- TEMPERATURA DEL PLASMA EN EL E.T.L.

Se miden las intensidades de emisién de las lineas
5596.2A, 5588.9A, 6761.5A y 6844.1A del Sn II, cuyas
energias de los niveles de partida cubren un margen de
2,324eV. Su diagrama parcial de Grotrian se muestra en 1la
figura 2.40.

Las muestras utilizadas han sido aleaciones de estafio

y plomo a diferentes concentraciones.

Para cada una de estas muestras se efectuia 1la
correspondiente representacidén de Boltzmann (ecuacidén 2.15
de este capitulo), con las probabilidades de transicién
conocidas (tablas de Wiese y col.de 1980).

La figura 2.41 muestra uno de los casos estudiados,
poniéndose de manifiesto el buen ajuste a una recta del
logaritmo de las poblaciones de 1los niveles en estudio
frente a la energia del nivel de partida. De la pendiente en
dicha recta se obtiene la temperatura de excitacién en el
equilibrio supuesto. En la tabla 2.3 se recogen los
resultados obtenidos para cada concentracidn de estafioc en la
muestra.

Las temperaturas obtenidas se encuentran en torno a

10500 K, con una dispersién en el ajuste a la recta (Sanchez

del Rio, 1989) del 15% para el caso mas desfavorable.
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TABLA 2,3 - Temperaturas de equilibrio obtenidas en muestras de estafo/plomo.

CONCENTRACION DE ESTAROC (%)

TET

Sn II 99.94 25 10
-6
TRANSICION A (A) x 10° ™! Toxp/9, By, (x10 )
vacl tJ(l)
N.Sup. N.Inf.
2 2.0
6d 3,2 6p 3/2 5596.2 14.715.4 7.122.6 3.7+1.4 1.4+0.5
4f 2F° 5d 2D 5588.9 84.7235.6 B.613.6 3.7%£1.6 1.3£0.86
5/2 3/2
7s 251/2 6p EP:IZ 6761.5 31.7£9.8 22.3%27.2] 5.2#1.7 | 1.7¢0.5
6p °P° 6s °S 6844.1 66.4121.2 106%34 48+15 155
172 172
10640 10180 10660
TEMPERATURA (K) +1760 +1590 +1760
(1): Wujec y col. (1977)




- DENSIDADES ELECTRONICAS

Para estimar esta magnitud se relaciconan los
ensanchamientos Stark obtenidos en este trabajo con los
experimentales de Miller y cel. en 1979, considerando la

ecuaciodn 2.14 de este capitulo.

La tabla 2.4 recoge los resultados obtenidos para las
diferentes mnuestras de las transiciones cuya comparacién

es posible.

De estos datos resulta una densidad electrdnica de

(1.16+0.03)x10"° cm™°>.

Para una temperatura T = 10500 K y una diferencia de
energias AE = 2.34 eV, se tiene en la inecuacidén 2.16 el
resultado

N, = 1.6x10"” T/ (aE)’ = 0.21x10" cm
El valor presente de N, cumple esta condicidén lo cual

permite la suposicidén de equilibrio termodindmico local.

- AUTOABSORCION

Para este estudio se siguen dos procesos.

1- Se estudia la luz de emisidén correspondiente a las
transiciones del multiplete 6d ﬁ)3/2’5/2 decayendo al 6p
2 1Q#y2 para cada aleacidn de estafio con plomo, y se
representa las intensidades de emisién en funcidén de
(ngu)' Las probabilidades de transicidén AL]
correspondientes se toman de las tablas de Wiese(1980) que a
su vez recogen los valores experimentales de Wujec y col. de

1977.
El comportamiento de esta dependencia puede verse en

la figura 2.42, observdandose un buen comportamiento lineal

incluso para la linea 5561.9A que es la mas intensa del
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TABLA 2.4 - ANCHURAS LORENTZIANAS Y DENSIDADES DE ELECTRONES
EXPERIMENTALES EN LAS DIFERENTES MUESTRAS DE ESTANO.

TRANSICIONES DE Sn IXI

( . Densidades
Ensanchamiento Stark (A) de electrones
Muestra N g‘) Este Miller y col. a N (1)
(% Sn) air trabajo Ne= 10'7 cem 3 (x lolécm_g)
99.94 5561.9 0.55 5.1 1.07
5332.4 .57 5.3 1.07
5588.9 0.41 3.8 1.07
6761.5 06.71 5.5 1.3
6344.2 0.55% 4.2 1.3
25 5561.9 0.58 1.13
5332.4 0.73 1.3
5588.9 0.51 1.35
6761.5 0.65 1.2
6844.2 0.53 1.2
10 5561.9 0.54 1.06
5332.4 0.61 1.15
5588.9 0.40 1.05
6844.2 0.49 1.1
5 5332.4 0.59 1.1
1 5332.4 0.57 1.07

(1): Con los ensanchamientos de Miller y col.de 1979 resulta una

densidad electrénica media de N = (1.16%0.03)x10 %cn™
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multiplete, y para la muestra pura de estano (caso mas
desfavorable). Este resultado nos muestra dgque los espectros

obtenidos no presentan efectos apreciables de autocabsorcidn.

2- De 1los ensanchamientos Stark de diferentes
transiciones se pueden estimar Jrdenes de magnitud del
coeficiente de absorcién. Las lineas consideradas en este
estudio son la 5561.9A, 5332.4A, 6844.2A, 5588.8A vy 6761.54,
y sus intensidades se han obtenido a partir de la muestra

pura de estano donde el coeficiente de absorcion es mayor.

Para ello usamos la ecuacidn (2.2), sustituyendo en
ella el coeficiente de absorcién de Einstein dado en 1la
ecuacidn 2.4 y escribiéndola en funcidn de la longitud de
onda. Quedando de la forma

]

K(v)

P(v) =

con a = Au, anchura de la linea.

De estas expresiones obtenemos el valor del
coeficiente de absorcién maximo

At N

Km&ﬁ") - _ 16n g A o"E./ KT
A c AA 2T +1 oo

Considerando la poblacidén del ién igual a la densidad
electrdnica, la temperatura de 10500 K, Yy los
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ensanchamientos Stark (wexp) obtenidos experimentalmente,

cuyos valores estdn recogidos en la tabla 2.4, resultan
valores del coeficientes de absorcién menores de 0.lmm .
Como el espesor del plasma es del orden de lmm, las
correspondientes densidades dpticas K(v).x, son muy pequehnas
comparadas con la unidad, por tanto se puede considerar el

medio comc opticamente delgado.

2.6.3 - PROBABILIDADES DE TRANSICION DEL Sn II

Las probabilidades de transicién de 24 1lineas del
Sn II han sido obtenidas utilizando la muestra pura de

estafo, y la aleacidén de Sn/Pb al 75% .

La luz es recogida sin fibra optica y sin lente de
enfoque, enfrentando la rendija de entrada del monocromador
al plasma y recogiendo la luz en la direccidn transversal en

las proximidades del impacto del haz ldser en la muestra.

Las correspondientes representaciones de Boltzmann
para ambas muestras se indican en las figuras 2.43 y 2.44.
relativas al Sn II. Las temperaturas obtenidas corresponden
a valores en torno a 10300 K, con las probabilidades de

transicién de Wujec y col.(1977).

Asi mismo, y de los espectros correspondientes
ocbtenidos con la muestra de la Sn/Pb al 75% de estanc, se
efectia la medida de las intensidades de emisién de 1las
transiciones de la especie ionizada Pb II correspondientes a
6660.0A, 5608.8A, 5042.5A y 5544.6A cuyo diagrama parcial de
Grotrian se indica en la figura 2.45. Con las probabilidades
de transicidén conocidas (Miller y col., 1979), se efectia la
correspondiente representacién de Boltzmann, y se obtiene la
temperatura de equilibrio de 10450 K para esta especie. la
recta de ajuste de esta representaciéon puede verse en 1la
figura 2.46.
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FIGURA 2.43: Grafico de Boltzmann. Experiencia realiza-
da en una muestra de estafic del 99.94% de pureza
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FIGURA 2.45: Diagrama parcial de Grotrian del Pb II

139



100

10

Pb II

\ 6660.0 A

T = (10.4%1.4)x 10° K

Energia (eV)

FIGURA 2.46: Grafico de Boltzmann. Experiencia
realizada en una muestra de Sn/Pb al 25% de plomo
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Encontramos una misma temperatura de equilibrio en
las especies ionizadas Sn II y Pb II para los niveles
considerados.

Del griafico de Boltzmann correspondiente a las
intensidades de las lineas del Sn II nmencionadas
anteriormente, se obtienen las probabilidades de transicidn
de nuevas lineas cuyos niveles superiores estan préximas a
las anteriores. En la tabla 2.5 se recogen las
probabilidades de transicién obtenidas en este trabajo y las
obtenidas por otros autores, encontradas en la bibliografia,

para comparacion.

Considerando, el error estadistico en las
intensidades (no superior al 5%}, el error debidoc a la
eficiencia (menor del 5%), y el error en las probabilidades
de transicién utilizadas para la obtencidn de la temperatura
de equilibrio, las probabilidades de transicidén obtenidas
tienen un margen de error del 25 al 30% .

Puede verse el buen acuerdo existente entre los
resultados obtenidos en este trabajo y los dados por otros
autores. También se obtienen probabilidades de transicién de

niveles que no han sido previamente estudiados.

Los resultados obtenidos considerando ambas muestras,
es decir la muestra pura de estafoc y la aleacidn con plomo
al 75%, se encuentran dentro del margen de error de la

propia experiencia.

Con las probabilidades de transicidén obtenidas del
multiplete 4f °F° , se obtiene la vida media de sus niveles
resultando ser iguales entre si y de valor 4.8 ns. Valor que
estd en buen acuerdo con las vidas medias experimentales
obtenidas por Gorshkov y Verolainen en 1985, valores de
5.2+0.5ns para el nivel 4f 2F;/a Y 5.2%0.5ns para el nivel

af *F° .
572
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[A 2%

TABLA 2.5 - PROBABILIDADES DE TRANSICION DEL Sn Il

Notacién:

Pr.trab. (a): Muestra de estafic de pureza $9.947%.

(b Muestra de estafio/plomo al 757% de estalfio,

{(¢}: Céalculos Coulomb

Otros. () Wujec y col.(1977). (2); Wujec y col.{1976). (3): Miller y ¢ol.{1979). (4): Migdalek (1976}
PROBABILIDADES DE TRANSICION A” ( x 10° s™h)
TRANSICION A) Ener. (eV) Experimentales Teoricos
alire . .
Nivel Superior (a) (o) Otros () (a4
N.Sup. N.Inf.
2.0 2 (1) (3)
6p PUZ—-—> 6s S1/2 6844, 1 8.865 65.81327% 66.6%x317 66 , 61 61.9: 69.9
Z 4
+
S5p 1'-‘3',2 4322.9 0.06t31%
2.0 2 (1) (3)
6 sz — b5 SI/2 6453.5 8.974 T78+307% 78.6+297% 121 , 66 73.9! 81.7
24 (3)
5p Psxz 4618.3 0.45130% 0.5229% 0.54
2 2,0 (1) (3)
s 51/2—_—) 6p P1/2 6761.5 10.698 32.8f£15% 30.2+18% 32 , 37 37.7| 38.6
2.0 2 (1) (3)
af °F  —— 54 'D_ . 5798.9 11.0708 64.3t207% 75.6%+19% 81 , 14 160
sp” °p_,. | 3352.0 134£187% 100'2), 61
|

CONTINUA ————
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PROBABILIDADES DE TRANSICION Alj( x 10° s 1)

TRANSICION A) Ener . (eV) Experimentales Teoricos
alre . N
Nive! Superior {a) {b) Otros i {c}) (4)
N.Sup. N.Inf.
2_0 2 {1} 3
4r * —— 53 °D | 5588.9 11.071 83.8%227% 82.8+197% g7'' 110 167
5d 21:)5/2 5796.9 4.3:20% 6.2+217% 281 10® 0.7
sp” p,,, | 3283.2 121£20% t00'?’, 68"
2 2.0 (1) {3)
6d °p , —— 6p °P] | 5332.4 11.189 94.6422% 101£22% g6l 120 105
6p ZP:Q 5596.2 15£23% 15.84+217% 14,71 139 18,2
2 2n0 (1) (3)
6d °p, -—— 6p ‘P, | 55619 i1.203 1504237 126£21% 118", 130 111
Tp ZP:/Z —s 5d 203/2 4877.2 11.395 3.6125% 3.41217% 3.3
2 2 "
sp? "D, | 3024.06 2.5t257%

CONTINUA —mmF——
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PROBABILIDADES DE TRANSICION A”{ x 10° s7h)

TRANSICION A) Ener. (eV) Experimentales Teoricos
alre . .
Nivel Superior {a) (b) Otros {c) (4)
N.Sup. N.Inf.
p ZP;/z — 5 54 21:15/2 4944.6 11.44 2.4126% 2.5t25% 2.9
5p? ?p 2991.2 0.3t26%
372
sp? %p 3047.7 3£26%
&/2
8s ZSU2 — s 6D ZP:/Z 3715.4 12.2 5.9+37% 5.8%+31% 13.71 15.1
6p ZP;/Z 3841.4 12.6£37% 124307% 24.8| 28
2.0 2 {3)
sf 2F° —— 5 5d°D 3620.7 12.356 1.6£397% 2.5+40% 2
172 5/2
5f 2F° —s 5d %D 3537.5 12.357 2.6240% 3.74¢40%
/2 3/2
2 2.0 (2) (3)
7d *p, -—— 6p P} | 3472.4 12.434 12.8%417% 18.9£41% 16'%), 12 41
6p ZPE/Z 3582.3 2.5+41% 3141% 7.5




2.6.4 ~ ANCHURAS DE LINEAS DE Sn II

ILas lineas de emisién, en este tipo de plasmas,
aparecen muy ensanchadas con respecto a las anchuras que
pueden considerarse normales. Estas anchuras han sido
medidas en 23 lineas de Sn II y los resultados obtenidos se
recogen en las tablas 2.6 y 2.7.

En la tabla 2.6 se indican los valores obtenidos para

de ensanchamiento (FWHM) a una temperatura
-3

el parametro wexp >
T de 10300 K y una densidad electrdnica N, de 10 cm
juntoe con los valores de Miller y col.(1979) obtenidos de un
plasma a 11600 K y una densidad de 10'7 cm?. Aungue los
valores de estos autores estan afectados de un gran
intervalec de error, se observa que dentro de dicho intervalo
existe acuerdo en los resultados obtenidos, escalados a la

presente densidad electrdnica.

En la tabla 2.7 se recogen las anchuras
experimentales obtenidas de transiciones del Sn II, para las
gue no se han encontrado en bibliografia valores

experimentales de otros autores para comparacidn.

Las medidas efectuadas para ambas muestras dan
ensanchamientos diferentes debido a que la energia del haz
lidser fue <diferente para cada muestra, es decir
250nJ/impulso para la muestra pura y 275mJ para la aleacidn
con plomo al 75%. Se mantiene una misma relacidn entre ellas
para cada muestra como era de esperar. Por el contrario la
temperatura de excitacién no varia con la potencia del
l3iser.

Seria conveniente que en futuros trabajos se ampliara
esta experiencia a muestras con elementos de diferente
naturaleza para una misma concentracién de la especie en
estudio, y ver la dependencia que tiene con la formacién vy
evolucién del plasma.
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TABLA 2.6 - ENSANCHAMIENTO DE LINEAS DE Sn II. DENSIDADES ELECTRONICAS Y TEMPERATURA DEL PLASMA

{1): Considerando el ensanchamiento experimental de Miller y col.de 1979

obtenido de un plasma a T = 11600 K y N_= 10" 7em”

3

ENSANCHAMIENTOS FWHM (A)

Este trabajo Miller ¥y
col.
Muestra de Sn al 99.947% Muestra de Sn al 7T5%
TRANSICION atred) N = 10*%cm™%y T=10300 K Ne=1.2x10160m_3y T=10300 K| (1979)
N.Sup. N.Inf.
6p ZP:/Z——-) 6s’s | 6844.1 0.47+9% 0.49t6% 4.2¢1.7
2.0 2 4
A . 620,
6p ‘P, — 5p° 'P_ | 4618.3 0.17£247% 0.22+21% 1.6%0.5
7s zsuz — 3 6D ZP‘I’/2 6761.5 0.57+7% 0.73¢5% 5.5%£1.5
af 2F° — 5 s5d 5798.9 0.38+11% 0.41%10% 4.2%1.2
T/2 8/2
5p2 zom 3352.0 0.13%317% 0.19+26% 2.5+0.8
af F° — sd 5588, 9 0.4219% 0.4619% 3.8%1.0
B/ 2 3/2

CONTINUA ————3




LYT

ENSANCHAMIENTOS FWHM (A)

Este trabajo Miller y
resicion | a, b | Mottt gy a1 oosen | uesure deusngl 2 o
N.Sup. N.Inf.
af ZF;/Z — 5p? znm 3283. 1 0.13+317% 0.13+37% 2.3%0.8
6d D, —— 6p ZP:/Z 5332.4 0. 6616% 0.7316% 5.3%0.7
6d 2135/2 — > 6p ZP;/Z 5561.9 0.58%7% 0.6616% 5.1%0.7
7d ZD;/Z —> 6D ZP;/Z 3575.4 0 .52+8% 3.0%1.0




TABLA 2.7 - ENSANCHAMIENTO DE LINEAS DE Sn II a T = 10300 K

(1):

Muestra de estafio al 99.947. Ne
(2): Muestra de estafio/plomo al 75Z. Nn = 1.2x10"® cm

-3

FWHM (A)
TRANSICION A . (A)
atre (1) (2)
N.Sup. N.Inf.
6p P°  — 5p° 'p 4322.9 S— 0.24%207%
P 172 P 3/2 : reneens
6p °P° — 5 6s °S 6453.5 | 0.31*117 | 0.36%10%
352 1/2
af ’F° _— 5 5d %D 5796.9 | 0.31*#13% | 0.51187%
572 5/2
6d ° —— 6p °P° 5596.2 | 0.52%77% 0.6316%
372 3/2
79 %P° —5 s5d D 4877.2 | 0.51+8% 0.49:97%
172 3/2
2.0 ZD
7p °P° — 5 sd 4944.6 | 0.46:10% | 0.45+107%
372 572
5p? 205/2 3047.7 | 0.23%22% | 0.21%247%
2 2.0
8s °S _-—— 6p P0 | 3715.4 | 0.34:14% | 0.42:11%
6p 2?3/2 3841.4 | 0.39%£12% | 0.42%12%
5t %F° ——> s5d 3620.7 | 0.35%£14% | 0.55%9%
172 L/2
st 2F° —— s5d D 3537.5 | 0.40%12% | 0.52+97%
5/2 3/2
7%  —— 6p?P° 3472.4 | 0.48+10% | 0.60%8%
372 1/2
6p ZP;/Z 3582.3 | 0.39%+15% | 0.43%11%
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CAPITULO 3

MEDIDA DE SECCIONES EFICACES DE IONIZACION
Y EXCITACION POR IMPACTO DE ELECTRONES EN
NIVELES DE Ne Il, Arl1 Y Kr ll



3.1 - INTRODUCCION

Los efectos producidos en procesos de colisidn de
Atomos con electrones, tiene gran interés en diferentes
campos de las Ciencias Fisicas como son la Fisica Atdmica,
el Diagndstico de Plasmas, y Astrofisica.

Los parametros requeridos para determinar el balance
energético vy las propiedades de transporte de los electrones
en la materia, son las secciones eficaces para cada tipo de
colisidén que pueda tener lugar. Cuando un haz de electrones
libres colisiona con un atomo, los procesos a que puede dar

lugar son:

-Colisiones inelasticas: el electrdén pierde una parte
de su energia c¢inética excitando algqun grado de libertad
interno del Atomo.

~Colisiones elasticas: En este tipo de colisiones el

electrén no transfiere energia al atomo.

En realidad en las colisiones eldsticas el electrdn
pierde una cierta cantidad de su energia que es proporcional
al cociente entre la masa del electrdén y la masa del atomo.
En consecuencia esta pérdida de energia podemos considerarla
despreciable frente a la energia perdida en un proceso
inelédstico.

En este trabajo presentamos resultados basados en la
ionizacidén y excitacidn simultdnea de gases nobles por
impacto de electrones.

Desde el punto de vista experimental existen
diferentes métodos. El1 utilizado en este trabajo corresponde
al llamado método odptico, el cudl estd basado en el estudio

de la luz de fluorescencia emitida por los niveles excitados
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en estudio y gue han sido poblados mediante colisidén con el

haz de electrones.

3.2 -~ FUNDAMENTO TEORICO

La intensidad de la luz procedente de la
desexcitacidén de los niveles excitados gque han sido poblados
por colisidén con un haz de electrones es proporcional a la
poblacidén del nivel superior seqin la expresidén

I =KN A (3.1)

donde Iji es la intensidad de la luz en fotones/s de la
transicién en estudio, Nj es la poblacién del nivel
superior, a, es la correspondiente probabilidad de
transicién en s ' y K es una constante que depende de la

geometria del sistema de recogida de luz.

En condiciones de corriente electrdénica y presiodn del
gas suficientemente bajas como para poder despreciar efectos
de <colisién de electrones con Atomos excitados y
transferencia de excitacidn de un atomo a otro, estudiamos

las secciones eficaces para las colisiones del tipo

X + e —— (X ) + 2e (3.2)
donde X representa el Aatomo en el estado fundamental, e
*
el electrén y X ) el primer idén excitado.
Sea n, el numero de &atomos por cm’ gque han sido

excitados por el haz de electrones hasta el nivel j. Su

evolucidn temporal corresponde a poblaciones por colisiones
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y cascadas radiativas de los niveles superiores, vy
despoblaciones por emisiones espontaneas a niveles
inferiores. La ecuacidén que tiene en cuenta estos procesos

la podemos espresar de la forma

=N0‘jvne+ ZSIAS_ n_ - ‘lz'(IAjknj (3.3)

dat )

es decir el segundo sumando en el término de la derecha de
esta ecuacidn representa la poblacidén del nivel en estudio

debido a su poblacidn por cascadas de niveles superiores.

La ecuacidén anterior la podemos poner en la forma

=No v n - Z A n {(3.4)
j e k

siendo
n, poblacidén del nivel en estudio
A la probabilidad de transicién del nivel j al nivel
inferior k
at la seccidn eficaz de emisidn
la velocidad de los electrones
e

v

- 3
n numero de electrones por <m
N

” . 3
numero de atomos por cm

. * . . .
considerando que aj = oj + §Aﬂt T siendo GJ la seccilon
5

eficaz de poblacidén o de excitacidén.

De la ecuaciodon (3.4) en el equilibrio tenemos

+*
N oj vne
n = (3.5)

jk

considerando el producto vn = J siendo J el flujo de
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. -1
electrones y teniendo en cuenta dque ZAké rj donde tj es la
3

vida media del nivel j, la ecuacidn (3.4) queda en la forma
*x
n =Noc t© J (3.6)
] ] ]

Sustituyendo (3.6) en (3.1) obtenemos para la

transicién j — 1

*
I = KNo J T A (3.7)
ji J j ji

al producto t A se le conoce como razén de ramificacidn.
) J1

De la relacidn (3.7) se deduce gque, al menos en
teoria, de la medida absoluta de intensidad correspondiente
a una transicidén con origen en el nivel j se puede obtener

%

la seccidn eficaz de excitacidn aj.

Lo gue se mide es la variacidén con la energia de los
electrones, de la intensidad relativa de las 1lineas

espectrales seleccionadas.

Combinando esta magnitud con las correspondientes
razones de ramificacidn previamente medidas o calculadas, se
puede obtener la funcidn de excitacidén o6ptica del nivel,
cuya variacioén con la energia serid la misma que la de la

seccidén eficaz.
De la ecuacidén (3.7) y despejandc la magnitud de

L - * . - . 3 * -,
interés ¢  (seccidn eficaz de excitacidn), obtenemos la
J

expresion
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* i (3.8)

A la seccidén eficaz del nivel multiplicada por la
correspondiente razoén de ramificacidn se le denomina seccidn
eficaz de emisién que es en realidad el parametro gue se

determina experimentalmente, es decir que

o A o
j emisidn 3 it

3.3 - DISPOSITIVO EXPERIMENTAL

El sistema experimental para la medida de secciones

eficaces se muestra en la figura 3.1.

Las partes esenciales de que consta (Blanco y col.
1989) son: el cafidn de electrones, la camara de colisidn en
la que se mantiene el gas a la presidn de trabajo elegida,
el sistema optico para seleccionar y recoger la luz, y el

sistema electrénico de recuento de fotones.

3.3.1 - CANON DE ELECTRONES

El cafidn de electrones genera un haz pulsado de
electrones monoenergético de frecuencia 14KHz de unos 2mm de

diametro y duracidn 3us.

Los electrones son extraidos de un filamento de
tungstenoc toriado al 1%, de 0.2mm de grosor, sometido a una
tensién de caldec de 2 voltios, y por el gque circula
aproximadamente una corriente de 3 amperios. De esta forma
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el filamento se calienta hasta la incandescencia y emite

electrones por efecto termoidnico {Marton 1967).

Este filamento estd polarizado con una fuente de alta
tensidén variable de 0 a -1000voltios. Rodeando al filamento
se encuentra la reja polarizada por una fuente variable de O
a -40voltios flotante sobre el potencial de polarizacidn del
filamento.

De esta forma el potencial de la reja se situa a un
potencial ligeramente negativo respecto al filamento
impidiendo la salida de los electrones. A su vez la reja
esta conectada a un biestable gque da una sefial cuadrada
positiva de 20 voltios cuya duracidén y frecuencia esta
gobernado por un generador de impulsos.

El generador de impulsos genera un par de senales
separadas de duracidn 3us y con una frecuencia de 14kKhz que
son las gue disparan el biestable. Con estoc consegquimus gue
se extraigan electrones cuando se produzca el impulso del
biestable, pues en ese momento, y solo en ése, la reja se

coloca a un potencial positivo respecto al filamento.

Los electrones extraidos por la reja son acelerados
por un primer electrodo formado por un circulc metdlico con
un orificio central de 2mm de diametro. Este electrodo estd
conectado a una fuente de tensién Vp-a de 0 a 40 voltios
flotante con respecto al potencial del filamento. Por lo
tanto el potencial de este electrodo es -V+Vp-a.

La funcidén de este electrodeo es la de formar el haz
de electrones cilindrico de 2mm de diametro y evitar 1la
produccidn de electrones secundarios los cuales se producen
por el choque de electrones acelerados a unos 100eV con las
paredes de los electrodos. Como a este electrodo los
electrones le llegan con una ehergia de 40eV no se producen
electrones secundarios que son los causantes de un haz no
monoenergétice pues pueden tener cualquier energia y
trayectoria al ser originados en una colisién.
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Este haz es acelerado por un segundo electrodo
conectado a tierra. Se trata tambien de un circulo metalico

con un orificio de 3mm y separado del anterior 2mm.

El haz que sale del cafin de electrones tiene un
diametro de 2mm una energia E(eV) y una duracidén de 3us. La
resolucién del haz en energias con este dispositivo es de
leVv.

El canén y la camara de colisién solo estan
conectados por el orificio del segundo electrodo por donde
sale el haz.

Fl candn de electrones se encuentra en un vacio

. -5 . . . s .
residual de 10 torr mientras que en la camara de collision
se encuentra el gas en estudic a una presidn de trabajo de 5

a l1O0mtorr.

3.3.2 - CAMARA DE COLISION

En esta regién del sistema donde se verifica el
proceso de colisiones se encuentra el gas que es introducido
en la camara a través de una llave de aguja y la presidén es
medida con un manometro absolutc de capacidad (Baratron
MKS-227A).

Se reqgula convenientemente la entrada de gas y la
velocidad de aspiracién de la bomba de vacio manteniendo un
flujo estacionario del gas. Esto es fundamental en el
experimento ya que las medidas dependen directamente de la

presidén es decir directamente de la densidad de particulas.

Para asegurar que el flujo es estacionario y gque la
presion se media correctamente, se colocaron otros dos
mandmetros, uno de termopar (Combitron CM-30) y otro Pirani

(Thermotron) previamente calibrades. Uno se situd en torno a
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la regién por donde entraba el gas y el otro prdximo a la
regién de aspiracién en la camara. La presion dentro de la

camara se midid con una precisién de 0.lmtorr.

Dentro de la céamara se encuentra la caja de Faraday
(Marton 1968), cuya funcién es la de recoger todos los
electrones que atraviesan el gas; tiene forma cilindrica con
rejilla metalica en el fondo, una longitud de 70mm y wun
diametro de 35mm.

Se coloca en la direccidn del haz electrdnico,
concéntrica con el orificio del segundo electrodo y a una
distancia de éste de 8mm.

Sus dimensiones, forma Yy posicidn responde a la
exigencia de medicidén de los electrones que han atravesado
el gas, evitando pérdidas de éstos por reflexiones vy

generacidén de electrones secundarios.

De la camara de colisidn, y a través de una ventana
lateral de cuarzo, se recoge la luz procedente de las

desexcitaciones y se lleva al sistema dptico.

3.3.3 -~ SISTEMA OPTICO

La luz proveniente de la camara de colisidén es
enfocada mediante una lente de cuarzo de 5cm de focal en la
rendija de entrada del monocromador, situada
perpendicularmente a la direccidn del haz de electrones para
evitar errores que provengan de pequefios desplazamientos del
haz con la energia.

El monocromador es un Jarrell-Ash 82410 de 25cm de
distancia focal de doble red. Una de 2400trazos/mm con el
angulo de "blaze"” adecuado para la regidn ultravioleta, y la
otra con 1200trazos/mm y angulo de "blaze" para S000A. Con
lJas rendijas de 150um la resolucién es de 3A vy
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6A respectivamente.

La salida del monocromador se lleva a un
fotomultiplicador 56 UVP de respuesta S-13 sensible desde
2200A a 6000A. Su ganancia es de 10% alimentdndolo a 2200

voltios.

La eficiencia espectral relativa del sistema dptico
se obtuvo utilizando dos lamparas calibradas, una de
deuterio para la zona ultravioleta y la otra de wolframio
para la zona visible. Las graficas correspondientes pueden

verse en las figuras 3.2 y 3.3.

3.3.4 - SISTEMA ELECTRONICO DE RECUENTO
Consta de dos partes bien diferenciadas.

La primera es un sistema cldsico para el tratamiento
de las senales del fotomultiplicador y la segunda es un

sistema logico de control de las escalas de recuento.

Las sefiales eléctricas gque da el fotomultiplicador
pasan por un preamplificador y un amplificador que preparan

las sehales para ser leidas por el sistema de recuento.

Los impulsos amplificados se llevan a un
discriminador, el cual deja pasar solamente los impulsos
cuya amplitud es mayor que una amplitud fijada. Esta
amplitud fijada en el discriminador se elige con el fin de
que elimine las sefhales pegquefias que provienen de 1la

amplificacidén del ruido electrdnico del sistema.

Las sehales asi preparadas se llevan a sendas escalas

para su recuento.

Por otra parte el sistema ldégico proporciona sefiales
de permiso y parada en las escalas.
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Este circuito 1lé6gico se dispara con la senal de
comienzo del biestable. Esta sehal por una parte ataca a un
moncestable de duracidn 3us produciendo una senal de permiso
para gue cuente la escala 1 simultaneamente con el haz de
electrones. Por otra parte la sefial de entrada se hace pasar
por un retardo de 50us y ataca a otro monoestable también de
duracién 3us que da la senal de permiso para gque cuente la
escala 2. De esta forma la escala 1 cuenta sehales del
fotomultiplicador cuando se produce el haz de electrones
(sennial + fondo) y la escala 2 cuenta exactamente durante el
mismo tiempo pero 50us después de haber finalizado 1la
excitacion con lo cual cuenta sclamente el fondo al haberse

producido ya todas las desexcitaciones.

Este procedimiento nos permite realizar un contaje
muy preciso de solamente senales correspondientes a la luz
de desexcitacién.

Las puertas logicas estan a su vez conectadas al
integrador de carga recogida en la caja de Faraday.

Cuando la carga recogida por el integrador es la
carga prefijada Q (204C o 200u4C segun la posicidén del
conmutador), éste les manda una sehal de parada a las
escalas.

Con esto tenemos garantizado el contaje
correspondiente a luz sin fondo y durante un tiempo en el
cual la densidad de electrones que han atravesado el gas es
el mismo.

3.4 - METODO

La medida de intensidades absolutas representa una
verdadera dificultad pues reguiere conocer con precisidn la

geometria de la zona uUtil en la camara de colisidén asi como
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la eficiencia absoluta del detector.

Para obtener las secciones eficaces de emisidén en
valores absolutos, se comparan las secciones eficaces de
excitacién con las correspondientes a las lineas 4438A y
50478 del He, lineas que se conocen con alta precisidn sus
secciones eficaces de emisidn a diferentes energias del haz

de electrones.

lLos wvalores tomados como patrones han sido los
publicados por Van Zyl y colaboradores en 1980, siendo
2.3:0.12 x 10 °°
5.61*0.25 x 10

cm”® para la transicién 4438& y para 5047A

20 -m® a una energia de 100eV.

La intensidad de emisidén es proporcional a N
(ecuacidén 3.7), es decir proporcicnal a la presidn del gas
en la camara de experimentacidn. Todas las medidas se han
obtenido a la presion de 5mtorr, pues la respuesta de la luz
con la presién para los diferentes gases con gque se ha

trabajadoe respondia linealmente hasta Smtorr.

3.5 ~ MEDIDAS PREVIAS

lLos efectos principales que distorsionan la correcta
respuesta del sistema con 1la energia son los electrones

secundarios y la pérdida de luz.

Para comprobar la ausencia de electrones secundarios
se midid la funcidn de excitacidén de la transicidén C SH“——é
B I de longitud de onda 3371A correspondiente a la

g
molécula de nitrdgeno ( N ) por ser bien conocida,

presentar un maximo muy prond;ciado en torno a 20eV y tener
una caida rapida y mondtona con la energia (Argueros y col.
1977). Como la funcidén de excitacidon en un sistema con
electrones secundarios presentara un aumento en la zona de
100 a 200eV (Marton 1967), en la transicién elegida se nos

manifestard como una caida no monétona en la regidén de
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energia indicada. Puede verse en la figura 3.4 la funcidn de
excitacién obtenida experimentalmente donde se pone de

manifiesto la no existencia de electrones secundarios.

Asi mismo para comprobar que no hay pérdida de 1luz
debido al posible movimiento espacial del haz se midid la
funcidén de excitacidén de la transicién B EZZ~——+ X 22: de
longitud de onda 3914A correspondiente al idén positivo del
nitrdgeno ( N: }. Esta funcidn de excitacién se concce con
precisién y presenta una variacidén pequefia entre 50 y
1000eV. Si hay pérdida de luz en el sistema esta funcién de
excitacidén presentara una brusca disminucién para una
determinada energia.

La funcidén de excitacidn obtenida y que puede verse
en la figura 3.5, tiene la forma esperada al compararla con
la existente en la bibliografia (Borts and Zipf 1970), y nos

asegura la no existencia de pérdida de luz en el sistema.

Con estas medidas previas aseguramos la correcta
respuesta del sistema con la energia de los electrones.

Para comprobar el método en la obtencién de wvalores
absolutos de las secciones eficaces de emisién se midieron
dos de ellas, una del Nel y la otra del N: cuyos valores se
conocen con bastante precisién.

La seccidn eficaz medida del Nel correspondiente a la
transicén 3p’(1/2)0—-—+ 33’(1/2)1 de longitud de onda
5852.5A a una energia de 100eV, y usando la razén de
ramificacién obtenida por P.Martin y J.Campos en 1977,
resulta 150.15x10 -'cm’ estando en completo acuerdo con el
valor 151x10 -cm’° dado por Register y col. en 1984 usando
una técnica completamente diferente como es la
espectroscopia de pérdida de energia de 1los electrones
(EELS) .
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La seccién eficaz medida en el N: corresponde a la
linea 4278A de la transicidn entre las bandas moleculares
B &t x =T

7% g

El valor obtenido a 100eV es (520%50)x10 -Ccm’

estando en completo acuerdo con el valor de 535x10 ~ocm’

dado por Shaw y Campos en 1983.

Teniendo garantizada la respuesta del sistema se pasa
a medir las funciones de ionizacién y excitacidn simultanea
de transiciones correspondientes al Ne II, Ar IT y Kr IT,
para las configuraciones ns” np4 ({n+1l)p, con n=2,3,4

respectivamente.

3.6 - MEDIDAS REALIZADAS

lLas secciones eficaces se han obtenido para los
Ip°p° y 3p'2F;/2 del Ne II, 4p°P

o 4]

niveles 3p2P

2,0 3/2’2 o 172 2.0 2 3/2'
r I r
4p ZPB/2 Yy jp 'FT/2 del Ar II, vy Sp‘PB/Z, 5p P3/2,
5p’ qu, y 5p D;Q del Kr II. Las transiciones utilizadas

en este estudio han sido identificadas con las tablas de
Striganov y Seventitskii de 1968. En la figura 3.6 se
indican las transiciones del Ne II usadas en este trabajo,
los niveles gque conectan y la situacidn energética a la gue
se encuentran dentro del diagrama de Grotrian
correspondiente (Bashkin y Stoner (1975)). Estos niveles
fueron elegidos por diferentes causas: transiciones que se
encuentran dentro del rango de trabajo de nuestro sistema
experimental, estdn bien resueltas, se conocen sus razones
de ramificacidén, y son transiciones que no vienen afectadas
por cascadas radiativas de niveles superiores. Para los
niveles estudiados del Kr II no existen valores previos a

este trabajo en la Literatura.
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3.6.1 — RESULTADOS OBTENIDOS

En la tabla 3.1 se recoge el valor maximo de la
seccidén eficaz de emision del nivel en la transicién
indicada , asi como los valores que se han encontrado en 1la

bibljografia para comparacidn.

Loz errores experimentales para la seccidn eficaz de
emisién son debidos a los procesos de calibracidén con el
Helio (7%), a la medida de la presidén (1%}, a la eficiencia
espectral (5%) y a la incertidumbre estadistica (5%). Para
la seccidn eficaz del nivel tambien se ha tenido en cuenta
los errores en las razones de ramificacidén (7%). Tedas estas
imprecisiones tenidas en cuenta dan lugar a errores del 10%
para la seccidn eficaz de emisidn y del 15% para la seccidn
eficaz del nivel.

Las razones de ramificacidén han sido tomadas de 1los
resultados experimentales mas recientes: para el Ne 1II
(Martin y col. 1983), y para el Ar II (Garcia y col. 1985;
Shumaker y col. 1969). Para el Kr II hemos obtenido 1las
razones de ramificacién wusando las probabilidades de
transicion y vidas medias tedricas de Spector y Garpman en
1977, vy que se encuentran en buen acuerde con las
probabilidades de transicién relativas experimentales de
Fonseca y Campos de 1982.

Las tablas 3.2, 3.3 y 3.4 recogen el valor de la
seccidon eficaz de excitacion del nivel como una funcidn de
la energia de excitacidn electrénica. Estos resultados se
recogen en las graficas indicadas en las fiquras 3.7, 3.8 y
3.9.
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TABLA 3.1 - SECCIONES EFICACES EN EL MAXIMO ( x10 - cm’)
Presente trabaijo Otros
Nivel A(R) E (eV) E (ev) %om RR Thivel T hivel
umbral maxima
Ne II
3p ?P° _ 3323.7 | 53.1 150 14.6 0.77 19.0 16.4 ¥
3p *P¢ . 3378.3 | 53.1 150 7.7 0.84 9.2 7.7
3p/°F’ ,  3568.5 | 55.6 140 4.5 0.96 4.7 3.6
Ar IT
2 101 ‘"’
ap “P.  4764.9 | 35.6 80 49.7 0.51 97.4 595 (¢
135E":
61 °
ap’®P?  4277.5 | 37.1 100 42.4 0.49 86.7
ap’“F° _ 4609.6 | 36.9 55 45.9 0.64 71.7 51.5%
Kr IT
5p ‘P 4436.8 | 31.4 50 29.1 0.42 69.2
5p’“P _ 4475.0 | 32.6 75 49.6 0.59 84.0
Sp’zFf’Hz 4577.2 | 32.6 50 96.0 1 96.0
5p D), 4355.5 | 30.8 50 98.7 1 98.7
(a): Walker y col. 1972 RR: Razdén de ramificacidn
(b): Latimer y col. 1970 Com’ Seccidén eficaz de emisidn
{c): Clout ¥ col. 1971 . . - . .
(d}): Hammer y col. 1967 Tnivel® Seccion eficaz del nivel
{e): Bogdanova y col. 1987 E <vima- ERErgia para Com maxima
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TABLA 3.2 - SECCIONES EFICACES DE LOS NIVELES 2p4 3p DE Ne II

FRENTE A LA ENERGIA DE LOS ELECTRONES (x10 °° cm®)

Energia s o 5 o 5 o
(eV) P P, 3p 1/2 kT F,,
57.5 1.4 0.7 0.4
60 2.6 1.3 0.7
65 4.5 2.2 1.3
70 6.1 3.0 1.7
80 8.5 4.1 2.4
20 11.1 5.4 3.2

100 14.6 7.1 4.1

110 16.5 8.0 4.3

120 17.7 8.6 4.6

130 18.3 8.9

140 18.5 2.0 4.7

150 19.0 9.2

160 18.5 9.0 4.5

180 18.1 8.8 4.2

200 17.2 8.4 3.9

250 15.3 7.4 3.3

300 13.7 6.7 2.9

350 12.0 5.8 2.6

400 10.7 5.2 2.4

450 9.4 4.6 2.1

500 8.5 4.1 1.9

550 7.8 3.8 1.7

600 7.0 3.4 1.6

650 6.6 3.2 1.5

700 6.1 2.9 1.4

750 5.7 2.8 1.3

800 5.4 2.6 1.2

850 5.0 2.4

200 4.8 2.3 1.1

950 4.5 2.2

1000 4.4 2.1 0.9
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TABLA 3.3 - SECCIONES EFICACES DE 1OS NIVELES 3p4 4p DE Ar 1T

FRENTE A LA ENERGIA DE LOS ELECTRONES (x10 °° cm®)

Energia 20 z2_0 2,0
(eV) i P, 4p’ Pyz 4p’ 7/2
38 7.7 4.1 3.1
40 i6.1 6.7 5.6
42.5 29.1 16.1 14.3
45 49.1 29.9 33.3
47.5 65.2 41.0 45.6
50 76.7 52.7 58.4
55 87.4 69.1 71.7
60 92.0 75.6 70.7
65 95.8 77.9 68.1
70 95.9 80.8 64.6
80 97.4 83.2 59.4
20 94.3 84.9 55.3

100 92.0 86.7 53.8

125 86.6 83.8 50.2

150 75.1 76.2 45.1

175 65.2 69.1 39.4

200 59.0 64.4 35.9

225 51.4 58.0 31.8

250 46.0 52.7 28.2

275 42.9 51.0 26.1

300 39.1 46.9 24.1

350 32.2 41.0 20.8

400 26.8 34.0 17.7

450 23.8 31.6 16.1

500 21.1 27.5 14.9

550 18.8 25.8 13.3

600 16.9 23.1 12.0

650 15.7 22.0 11.1

700 14.2 20.5 10.2

750 13.0 19.0 9.5

800 12.0 18.2 3.0

850 11.2 16.7 8.4

900 10.7 16.1 7.9

950 9.9 15.2 7.4

1000 9.6 14.4 7.1
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TABLA 3.4 - SECCIONES EFICACES DE LOS NIVELES 4p4 5p DE Kr IT

Energia

FRENTE A LA ENERGIA DE LOS ELECTRONES (x10

20

cmz)

2.0 s 29 , 20 4.0
(eVvV) 5p P P Pa@ P D7/2
36 7.1 2.5
37 5.6 3.3
38 16.3 14.2 8.1 7.5
39 22.4 15.2
40 33.8 33.6 25.4 33.7
42 48.7 51.7 47.1 67.2
45 62.3 71.0 79.0 85.0
47.5 77.5 91.4 97.3
50 69.2 78.8 96.0 98.7
55 68.0 80.9 89.8 87.7
60 67.3 81.8 85.2 72.6
65 65.4 82.2 83.6 62.2
70 63.9 82.7 77.4 57.8
75 62.0 84.0 75.0
80 60.8 83.5 71.2 43.9
90 58.5 81..8 65.0 36.5
100 55.5 81.8 60.4 31.8
125 50.2 80.5 53.2 25.5
150 44.9 77.5 47 .4 22.8
175 40.3 73.2 43.4 21.4
200 37.3 71.0 40.9 19.2
225 66.7 38.7 18.6
250 32.7 62.9 35.0 16.7
275 59.4 33.5 15.6
300 28.5 55.1 31.0 14.5
325 29.4 14.0
350 25.1 50.8 28.5 13.3
375 26.6 12.7
400 23.0 45.6 24.8 11.9
450 20.9 42.2 22.9 11.0
500 18.6 38.3 21.4 10.4
550 16.6 i9.5 9.6
600 15.2 31.9 17.7 8.8
650 14.1 16.4 8.6
700 13.3 28.4 15.5 7.9
750 12.3 14.7 7.5
800 11.8 25.4 i3.9 7.1
850 13.0 6.9
200 10.8 22.4 12.5 6.6
950 11.8 6.3
1000 9.5 20.2 11.5 6.0
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3.6.2 - DISCUSICH DE LOS RESULTADOS

De los valores recogidos en la tabla 3.1 y de 1la
comparacién con los valores existentes en bibliografia para
el caso del Neon y Argon, existe un buen acuerdo dentro del
margen de error experimental con los obtenidos por John y
colaboradores en 1970 y 1972.

Para el Cripton no se han encontrado valores
experimentales de otros autores para poder comparar.

De las funciones de excitacidén obtenidas vy en
atencién a la forma que presentan se deducen dos

comportamientos diferentes.

Para el caso del Ne TI, y para los tres niveles
estudiados (ver figura 3.7) las funciones de excitacidén
presentan un Gnico maximo muy ensanchado. En cambio para el
Ar IT y Kr II (figuras 3.8 y 3.9) las funcicnes de
excitacién presentan dos madximos, uno muy acentuado vy
préximo al umbral y otro ancho alrededor de 100eV.

Este doble pico puede estar asociado con la mezcla de
niveles dobletes y cuadrupletes existentes en el Atomo. Pero

estudios tedricos realizados por Koozekanani y Trusty en
240

772
con n=3,4 y 5 correspondientes al Ne II, Ar II y Kr II

1969 y El Serbini en 1976 relativos a los niveles np’

indican que son dobletes casi puros con una pequeria fraccién

del cuadruplete np 403/2

ademds la estructura de doble pico estd ausente en el Ne IT.

, fraccidén que es menor del 2%. Y

Estas estructuras de doble pico en la funcidn de
excitacién tambien han sido observadas en niveles ns np6 del
Ar II y Kr II para n=3 y 4 debido a Luyken y col. (1972),
Tan and McConkey (1974), Li y col. (1988) entre otros.

El interés por estos temas ha suscitado diferentes
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interpretaciones a la peculiar forma de las funciones de
excitacién para los niveles ns np6 , aungue todos los
autores la relacionan con la poblacidén de estos niveles a
elevadas energias debido a niveles de autoionizacidn
pertenecientes a las configuraciones ns np6 np’ La
interpretacién dada por Mentall y Morgan en 1976 de la
astructura de doble pico para los niveles 3s 3p6 del Ar II,
puede extenderse a Jlos niveles en este estudio de las
configuraciones 3s° 3p4 4p puesto que los mismos niveles gue
facilitaban la excitacidn a éstos intervienen a través de
mezcla de configuraciones en los gue nosotros hemos
estudiado. En el Kr II la interpretacion se puede considerar
similar a la del Ar II, aungue hasta la fecha no existen
estudios de fotoionizacidén que permitan confirmarlo.

Para justificar estos procesos se requieren de nuevos
estudios tedricos de secciones eficaces en gases nobles que
tengan en cuenta la influencia de 1los niveles de
autoionizacién, y desde el punto de vista experimental seria
conveniente extender la experiencia a energias de excitacidn
electronica elevada (hasta 10KeV) con el fin de estudiar el
comportamiento asintético de la seccidn eficaz del nivel.
Tambien seria deseable ampliar el conocimiento de los

niveles autoionizados experimentalmente.
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CONCLUSIONES

Capitulo 1
1 - Se ha efectuado un calculo sistematico de 1las
probabilidades de transicidn de 109 lineas correspondientes

a la especie atdémica In I.

2 - Las correciones consideradas en el potencial
semiempirico son considerables al tener en cuenta los
efectos especificos de polarizacidén del "core", mientras que
son muy pequehas debido a efectos relativistas

3 - Se han obtenido las vidas medias de 20 niveles del In I
pertenecientes a las series 23, *p° v °p. Para los niveles
de las series *s y “p° se ha obtenido 1la dependencia gque

tiene la vida media con el numero cuantico efectivo.

4 -~ Se han recogido en este trabajo las probabilidades de
transicién y vidas medias mds relevantes, tedricas vy

experimentales, que se han encontradc en la bibliografia.

5 -~ Para efectuar estos cdalculos se han desarrollado y se
han puesto a punto programas (en lenguaje fortran) para la
resolucién numérica de las correspondientes ecuaciones de

Schrédinger utilizando un ordenador personal.

Capitulo 2

1 - Se ha obtenido el espectro del atomo de indio y de
estafio en el margen de 20002 a 7000A, utilizando como fuente
espectroscépica el plasma formade al incidir sobre las
muestras metdlicas un haz laser.

2 ~ Se conmprueba que estos plasmas constituyen una fuente
espectroscépica de interds para atomos en estados de
excitacidn elevados, e iones excitados de alto grado de

ionizacidn.
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3 - Se ha estudiado la evolucidén temporal en el plasma
de las especies ionizadas In II y Sn II.

4 -~ Se obtienen las intensidades relativas de las lineas que
parten del multiplete 4f °F° del In II. Con las vidas medias
conocidas se obtienen las probabilidades de transicidn
absolutas.

5 = Se estudia la evolucidn temporal del plasma de estano,
considerandose gases de llenado en la camara a diferentes

presiones.

6 - Se eligen las condiciones d&éptimas de trabajo para la
obtencidén de probabilidades de transicidn de la especie
atémica Sn II.

7 - Se niden en el plasma las intensidades de emisidén y
ensanchamientos de algunas lineas de Sn IT para
asequrar el equilibrio termodinasmico local. Se trabaja con

muestras de estafio a diferentes concentraciones.

8 - Se obtienen las probabilidades de transicidén de 24
lineas de la especie ionizada Sn II en el margen de 30004 a

7000A en dos muestras diferentes de estano.

9 - Se obtienen los ensanchamientos por efecto Stark de

transiciones de Sn II en dos nuestras diferentes de estarfio.

10 - Los resultados obtenidos se comparan con los que se han

enceontrade publicados debidos a otros autores.

Capitulo 3

1 - Se ha recogido gran cantidad de bibliografia referente a
magnitudes atdmicas tales como secciones eficaces, vidas
medias, probabilidades de transicién y razones de
ramificacidn de los gases nobles.

181



2 - Se han medido las secciones eficaces de ionizacién y
excitacidn simultédnea por impacto de electrones entre el
umbral y 1000eV de 3 niveles de las configuracidn 2p® 3p de
NeII, 3 niveles 3p® 4p de ArII y 4 niveles 4p® 5p de KriI.
Para los niveles estudiados del Cripton son estos los

primeros valores experimentales gque se conocen.

3 - Se ha analizado la contribucién de los niveles de
Rydberg por encima del limite de ionizacidén a la estructura
de doble pico observada en las funciones de excitacidén de

algunos de los niveles estudiados.

El desarrollo de este trabajo ha dado 1lugar a una
publicacién internacional y a las comunicaciones a congresos

nacionales e internaciocnales gue acontinuacién se detallan.

182



PUBLICACIONES Y CONGRESOS



TRABAJOS PRESENTADOS A CONGRESOS

Zond EGAS Conference
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Europhysics Conference Abstracts, D4-19 y D4-40
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2 - "lLevel excitation cross sections by electron impact of
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XI Reunidn Nacional de Espectroscopia
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Abstracts, El4 y EE2
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APENDICES



APENDICE 1: En él se indica el listado del programa
que calcula las funciones de onda radiales, con la
resolucién numérica de la ecuacién de Schrodinger con un

potencial de interaccidén semiempirico.

APENDICE 2 Y APENDICE 4: Son los listados de los
programas-cruce gque hacen uso de las funciones de onda
radiales para calcular las probabilidades de transicidn
radiales, para los casos de los calculos no relativistas y

relativistas respectivamente.

APENDICE 3: Listado del programa gue se ha utilizado
para el calculo de 1las funciones de onda radiales
considerando en la ecuacién de Schrodinger los términos de
correcciones relativistas adicionados al potencial

semiempirico considerado.
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APENDICE 1

Program lnumerov

double precision F(2001),R,ro,V(2001)

real*8 x,Hgqg,d,pcr,Ze,h,el, e2,e3,e4,Y1,¥2,¥Y2,Ener,DE, modulc
integer 2,1

common ro, ' DE ,x,Hgqg,d,pcr,Z,2e,1,F ,Ener,1p,R,h,d,1resp,V
character*zo fichero

character*l Iopcion

SE PONEN A CERO LAS VARTABIES DE CONTRCL DE INTERPOLACION
DE LOS PARAMETROS DEL POTENCIAL

el=0

e2=0

eld=0

e4=0

EL VALOR DE LA VARIABLE R INDICA QUE LAS ENERGIAS DEBERAN
ENTRAR EN u.a. Y QUE LAS r VENDRAN DADAS EN RADIOS DE Bohr
R=1

MENU
Write(*,*) ’Elegir’
Write(*,*) ‘1) Calculo de autovalores de la energla’

%)
*)
Write(*,*) ’2) Calculo de los parametros del potencial’
Read (*,*) Iresp
ENTRADA DE DATOS DEL ATOMO
Write(*,*) ’‘Introducir el valor inicial de la energia en u.a.’
read(*,*) Ener
Write(*,*) ’‘Introducir 1’
read(*,*) 1
ENTRADA DE DATOS PARA EL CALCULO
write(*,#*)} ’/Introducir el numero de puntos para el calculo’
read(*,*) n
SE PONEN A CERC LAS VARIABLES DE CONTROL DEL TAMAEO DEL INTERVALO
DE INTEGRACION Y DE LA CONVERGENCIA DEL CAICULO
DE=0.0
call potencial
CAICUIOS HACIA LA IZQUIERDA Y HACIA LA DERECHA
h=1.0/16.0
call ciclol
call ciclo2
CALCULO DE LA CORRECCION DE LA ENERGIA
SI EL CALCUIO ES PRECISO SE AIMACENAN DATOS
EN CASO CONTRARIO SE REINICIA EL PROCESO EN 15
Yl=(F(lp)-F{lp-1))/{1.0/16.0)
Y2=(F(1lp+1)-F(1lp))/(1.0/16.0)
Yi=((Y¥Y1-Y2)/F(1lp))
Write(+*,*) Y3
pause
if (ABS(Y3).LT.1.0d~5) go to 55
DE=Y3
If(Iresp.EQ.2) go to 15
If(Iresp.EQ.1) then
el=a2
ez2=Ener
el=e4
e4=DE
If (el.EQ.0) then
Ener=(1.05)*Ener
alse
Ener=el-(e2-el)*e3/{ad-el)
end if
go to 15
end if
ATMACENAMTENTO DE DATOS
Write(*,*) ’ En que fichero se almacena la funcion de onda’
read(*,*) fichero
write(*,*} fichero

195



anoon

open(9,FILE=fichero,status=‘new’)
write(9,*) Ener,n,Hagg
do 60 i=1,n
ro=-4.0+(i-1)/16.0
write(9,*) F{i)*dsqrt((1.0/2)*dexp(ro))
60 continue
close(9)
VISUALIZACION DE LOS DATOS
Write(*,*) ‘La energia del nivel es:’
Write (*,*) Ener
If (iresp.EQ.1l) go to 70
Write(*,*) ‘El par metro incognita del potencial vale:’
Write(*,*) Hgg
Write(*,*) ’ En que fichero se almacena el rotencial’
read(*,*) fichero
write(*,*) fichero
open{10,FILE=fichero,status="new’)
do 62 i=l,n
write(10,*) V (i)
62 continue
close (10)
70 Write(*,*) ’’'Quiere repetir los c lculos con mas puntos s/n ?’
Read (*,*) Iopcion
If (Iopcion.EQ.’s’) goto 12
stop
end

- - —— - - —— - ——

subroutine Potencial

double precision F(2001),R,ro,V{(2001)
real*s8 x,Hgg,d,pcr,Ze,h,2l,e2,e3,e4,Y1,Y2,Y3,Ener,DE,nodulo
integer 2,1
common ro,DE,x,Hgg,d,pcr,Z,Ze,1,F,Ener,1p,R,h,n,Iresp,V
If (DE.EQ.0) goto 925
If (Iresp.EQ.2) goto 940
If (Iresp.EQ.l) gote 950
ENTRADA DE LOS PARAMETROS DEL POTENCIAL

9525 Write(*,*) ‘Introducir 2, H y 4’
read(#*,*) Z,Hgg.d
goto 950

940 el=el
e2=Hgg
ej=e4q4
e4=DE
If (e3.BEQ.0) goto 945
Hgg=el-{e2-el)*e3/(e4—-e3)
goto 950

945 Hgg=Hgg+Hgy/20
CALCULO DEL PUNTO CLASICO DE RETROCESO

950 lp=0

1050 do 1060 j=2,n
ro=~4.0+(j-1)/16.0
x=(1.0/2)*dexp(ro)
AQUI SE INCLUYE LA Zefectiva QUE DEBE CAMBIARSE SEGUN EL
POTENCIAL UTILIZADO

PARA EI. POTENCIAL DE Ganas-Green
If(x/d.GT.70) then

Zes=l.,0

else
Ze=1+((2~1)/(Hgg*(dexp(x/d)-1)+1))
end if

V(3)=((1+0.5)#%2)-2%2e*x~2%Ener+(x++2)
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TIf (V(3j).LE.0.0)} lp=]
1060 continue

return
end

C - - —— e —— ———— [T p———— et I B e e
subroutine ciclol

lod SUBRUTINA DE CALCULO HACIA LA DERECHA ;

double precision F(2001),R,ro,V(2001)
real*g x,Hgg,d,pcr,Ze,h,el,ez,e3,e4,Y1,Y2,Y3,Ener,DE,modulo
integer 2,1
common ro,DE,x,Hgg,d,pcr,2,2e,.,F,Ener,1p,R,h,n,Iresp,V
real*s8 norma,AA,BB,CC
norma=0
do 1100 i=l,n
F(i})=0
1100 continue
AA=0
BB=0
cC=0
c CONDICIONES DE CONTORNO
ro=-=4.0+{n-1)/16.0
x={1.0/2)*dexp(ro)
F{n)=(1.0/dsqrt(x))*dexp(-dsgrt(-2*Ener/R)*x)
Write(*,*) F(n)
ro==4.0+(n-2)/16.0
x=(1.0/2)*dexp(ro)
F(n-1)=(1.0/dsgrt(x))*dexp(-dsqgrt(-2*Ener/R)*x)
Write{*,*) F(n-l1)
do 1200 i=n,n=-1,-1
write(* *} i
AA=(1-(h#*#*2)*((V(i))/R)/12)*F(i)
If (i.ne.n-1) BB=AA
1200 continue
c CALCULO HACIA LA DERECHA
do 1300 i=n-1,1p+1,-1
Write(*,*) i
CC=2*AA-BB+(h**2)*((V(i))/R)*F(1i)
F(i-1)=CC/(1-(h**2)*((V(i~1))/R)/12)
BB=AA
AA=CC
1300 continue
1310 do 1400 i=n,lp,-1
F(i)=F(i)/F(1p)
1400 continue
return
end

subroutine cicloz
c SUBRUTINA DEL CALCULO HACIA LA IZQUIERDA
double precision F(2001),R,ro,V(2001)
real*8 x,Hgqg,d,pcr,Ze,h,el,e2,e3,e4,Y1,Y2,¥Y3,Ener,DE, nodulo
integer Z,1
common ro,DE,x,Hgg,d,pcr,Z,2e,l,F,Ener,1p,R,h,n,Iresp,V
real*8 norma,AA,BB,CC
AA=Q
BB=(Q
CC=0
c CONDICIONES DE CONTORNO
c CONDICIONES DE CONTORNC
ro=-4
F(l)=((l.0/2)*dexp(ro) )**{1+0.5)
ro=—-4+1/16 :
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F(2)=((1.0/Z)*dexp(ro))**(1+0.5)
do 2200 i=1,2
AA=(1l-(h**2)*((V{(1i))/R)/12)*F(i)
If (i.ne.2) BB=AA

2200 continue
CAICULO HACTA LA IZQUIERDA
do 2300 i=2,lp-1
Write(*,*) i
CC=2*AA-BB+(h**2) % (V(i))/R)*F(1i)
F(i+1)=CC/(1—(h**2)*((V(i+l))/R)/lZ)
BB=AA
AA=CC

2300 continue
norma=rF(1lp)
do 2400 i=1,1p
F(i)=F(i)}/norma

24900 continue
return
end
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APENDICE 2

program cruce
douple precision Ener,A(1001),B(1001),momento h,ro,p
real*8 alfa,rcorte,mmento2,mdip

character*20 fichero,archivo,respuesta

common A,B,h,nl,n2,IZ 3
write(*,*) ‘Introducir la 2 del tomo‘

read(*,*) IZ

Ct a8 a o 858 6488 +6esussetdsntsdascomess L R ‘e aas s meeranes .

¢ Existe la posibilidad de introducir un momento dipolar modificado
¢ introduciendo datos sobre la polarizabilidad del core

Cenensoonnsnnannsass caawesaroenane Av e e s s s rasaana P .

70

30

40

50

100

alfa=0.0

Write(*,*) ’'Va a considerarse un momento dipolar modificado?’
read(*,*) respuesta

If (respuesta.EQ.’n’) goto 70
Write(*,*) ‘Introducir la polarizabilidad y el radio de corte’
Read(*,*) alfa,rcorte

Write(5,*)
Open(10,File=’indic.lis’,status=/0ld’)
Open(7,File=’indioc2.pdt’,status='new’)
Read(10,*) fichero,archivo

if (fichero.eq.‘fin’) gotoc 2
Open(8,File=fichero,status=‘o0ld”’)
open(9,File=archivo,status=’0ld’)
Read(8,*) Ener,nl,Hgg

Read(%,*) Ener,n2,Hgg

do 30 i=1,900

A(i)=0

B(i)=0

continue

de 40 i=1,nl

Read(8,*) A(1i)

continue

do 50 i=1,n2

Read(9,*) B(i)

continue

close(8)

close(9)

h=1.0/16.0

call REDB

momento=0

mento2=0

do 100 i=1,nl-2,2

rom~4 . 0+((i~-1)/16.0)
momento—momento+A(l)*B(i)*dexp(2.0%ro)
nomento=momento+2*A(i+1)*B(i+1)*dexp(2.0*ro+1.0/8.0)
If (alfa.EQ.0.0) then

mmento2=momento

else
mdip=1-alfa*{dexp(2.0*ro)/(Iz**2)+(rcorte**2)}**(-1.5)
mento2-mmento2+A(i)*B(i)*dexp(2.0*ro)*mdip
mdip=1~alfa*(dexp(2.0*ro+1.0/8.0)/(Iz**2)+(rcorte**2))**(-1.5)
mm;n;§2=mment02+2*h(i+1)*B(i+1)*dexp(2.0*ro+1.0/8.0)*mdip
end i

continue

p=~8.0

momento=2*momento-A(1)*B(1)*dexp(p)
momento=momento+A(nl)*B(nl)*dexp(2.0*ro+1.0/8.0)
nomento=momento*h /3,0

morento={momento/(IZ**2))**2

If (alfa.EQ.0.0) then

mmento2=memento
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else
mdip=l-alfa*(dexp(p)/(IZ**Z)+(rcorte**2))**(—1.5)
mmento2=2*mmento2-A(1)*B(1)*dexp(p)*mdip
mdip=1-alfa*(dexp(2.0*ro+1.0/8.0)/(IZ**2)+(rcorte**2))**(—1.5)
mmento2=mmento2+A(nl)*B{nl)*dexp(2.0*ro+1.0,8.0)*mdip
mmento2=mmento2*h/3.0 N
mmentco2=(mmento2/(IZ**2))**2

end if

Write(5,*) fichero,archivo

Write(5,*) momento,mmento2

Write(5,*)

Write(7,*) fichero,archivo

Write(7,*) momento,mmento2

Write(7,*)

goto 1

close(7)

close(10)

stop

end

subroutine REDB

double precision A(1001),B{1001),h,ro,p

common A,B,h,nl,n2,I12

double precision hl,h2,sumal,sumaZz

hl=h

h2=h

sumal=0

sumaz=0

IF (MOD(nl,2).EQ.0) nl=nli-1

IF (MOD(n2,2).EQ.0) n2=n2-1

do 1000 i=1,nl-1,2

ro=-4.0+((i-1)/16.0)
sumal=sumal+(A{i)**2)*dexp(ro)+2*(A(i+1)**2)*dexp{ro+1.0/16.0)
continue

p=-4.0
sumal=((2*sunal-(A(1l)**2)*dexp(p)+(A(nl)**2)*dexp(ro+1.0/16.0))
>*hl/3)/12

do 1010 i=1,n2-1,2

ro=-4.,0+((i-1)/16.0)
suma2=suma2+(B(1i)**2)*dexp(ro)+2*(B(i+1)**2)*dexp(ro+1.0/16.0)
continue

p=-4.0

suma2=( (2*suma2—-(B(l)**2)*dexp(p)+(B(n2)**2)*dexp(ro+1.0/16.0))
>*hl1/3) /12

do 1020 i=1,nl1

A(i)=A(i)/dsgrt(sumal)

continue

do 1030 i=1,n2

B(i)=B(i)/dsqrt(sumaz2)

continue

if (nl.GE.n2) nl=n2

return

end

200



OO0

10

12

15

30

APENDICE 3

Program lnumerov _
double precision F(2001),R,ro,V{2001),%x(2001),Jjor,spin,ls
real*g8 Hgg,d,pcr,Ze,h,el,e2,e3,e4,¥1,¥2,¥Y3,Fner,DE,modulo
integer 2,1

common ro,DE,x,Hgqg,d,pcr,zZ,2e,1,F,Ener,1lp,R, h,n,V,1s
character*20 fichero

character*l Iopcion

common /opciones/Iresp

common/asintota/gamma

real*s8 ef

ef=1.0/137.038

SE PONEN A CERO LAS VARIABLES DE CONTROL DE INTERPOLACION
DE LOS PARAMETROS DEL POTENCIAL

el=0

el2=0

e3i=0

e4=0

EL VALOR DE LA VARIABLE R INDICA QUE LAS ENERGIAS DEBERAN
ENTRAR EN u.a. Y QUE LAS r VENDRAN DADAS EN RADIOS DE Bohr
R=1

MENU

Write(*,*) ‘Elegir’

Write(*,*) ‘1) Calculo de autovalores de la energla’
Write(*,*) /2) Calculo de los parametros del potencial’
Read (*,*) Iresp

ENTRADA DE DATOS DEL ATOMO

Write(*,*) ‘Introducir el valor inicial de la energia en u.a.’
read(*,*) Ener

Write(*,*) rIntroducir 1 y j*

read{(*,*) 1,jor

spin=0.5

Write(*,*) *Introduzca Z‘

Read(* ,*} Z

1s=0.5*(jor*(jor+l)-1*(l+1l)-spin*(spin+1))

ENTRADA DE DATOS PARA EL CALCULO

write(*,*) ’‘Introducir el numero de puntos rara el calculo’
read(*,*) n

SE PONEN A CERO LAS VARTABLES DE CONTROL DEL TAMAEO DEL INTERVALO

DE INTEGRACION Y DE LA CONRVERGENCIA DEL CAILCULO
DE=0.0
call potencial
CALCULOS HACTA IA TZQUIERDA Y HACIA LA DERECHA
h=1.0/16.0
call ciclel
call ciclo2
CALCULO DE LA CORRECCION DE LA ENERGIA
SI EL CALCULO ES PRECISO SE ALMACENAN DATOS
EN CASQO CONTRARIO SE REINICIA EL PROCESQO EN 15
Yl1=(F(1lp)-F(1lp-1))/{1.0/16.0)
¥2=(F(lp+1)-F(lp))/(1.0/16.0)
¥3=((Y¥1-¥2)/F(1lp))
Write(*,*) Y3,Ener

if(ABS(Y3).LT.1.0d-5)goto 55
DE=Y3

If(Iresp.EQ.2) go to 15

If(Iresp.EQ.1) then

el=e2

e2=Ener

el=e4

e4=DE

If (el.EQ.0) then

Ener=(1.0+(2*ef)**2)*Ener

else

Ener=el-{e2-el)*el/(ed4-e3)
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end if
go to 15
end if
ALMACENAMIENTO DE DATOCS
55 Write(*,*) ‘ En que fichero se almacena la funcion de ondaf
read(*,*) fichero
write(*,*) fichero
open(9,FILE=fichero,status='new’)
write(9,*) Ener,n,Hqgg
do 60 i=1,n N
ro=-10.0+(i-1)/16.0
write(9,*) F(i)*dsqgrt((1.0/2Z)*dexp(ro)}
60 continue
close(9)
VISUALIZACION DE LOS DATOS
Write(*,*) ’‘La energia del nivel es:’
Write (*,*) Ener
If (iresp.EQ.1) go to 70
Write(*,*) ‘El par metro incognita del potencial vale:’
Write(*,*) Hgg
Write(*,*) ' En que fichero se almacena el potencial’
read(*,*} fichero
write(*,*) fichero
open(10,FILE=ficherc,status='new’)
do 62 i=1,n
write(10,*) V{(i}
62 continue
close(10)
70 Write(¥,*) ‘ Quiere repetir los ¢ lculos con mas puntos s/n 2?7
Read (*,*) Iopcion
If (Jopcion.EQ.’s’) goto 12
stop
end

subroutine Potencial
double precision F{2001),R,ro,V(2001),x(2001),1s ,
real*8 Hgqqg,d,pcr,Ze,h,el,e2,e3,e4,Y1,Y2,¥Y3,Fner,DE,modulo
integer Z,1
common ro,DE,x,Hgg,d,pcr,Zz,2e,l1,F,Ener,lp,R,h,n,V,1ls
integer delta
real*8 alfa,rc¢,ef,vrel,arel,brel,crel,drel(z001),rnu,Nnasa
common/darwin/ef ,vrel,crel,drel, li/opciones/Iresp
delta=0
if(1.EQ.0Q) delta=l
ef=1.0/137.038
If (DE.EQ.0) goto 925
If (Iresp.EQ.2) goto 940
If (Iresp.EQ.l)} goto 950
ENTRADA DE LOS PARAMETROS DEL POTENCIAL
925 Write(*,*) ‘Introducir Numerc de masa, H, d, alfa, rcorte /
read(*,*} Nmasa,Hgg,d,alfa,rc
goto 946
940 el=e2
e2=Hgg
el=a4
e4=DE
if {e3.EQ.0) goto 945
Hgg=el-(e2-el)*el/(edi-e3)
goto 950
945 Hgg=Hgg+Hgg/20
CAICULO DEL PUNTO CLASICO DE RETROCESO
946 do 947 j=1,n
ro=-10.0+(3j-1)/16.0
x(j)=(1.0/Z)*dexp(ro)
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947 continue
rnu=(Nmasa**(l/3))*1.2*(10**(—5.0))/0.53

950 1p=0

1050 do 1060 j=2,n

AQUI SE INCLUYE LA Zefectiva QUE DEBE CAMBIARSE SEGUN EL
POTENCTIAL UTILIZADO
PARA ElL. POTENCIAL DE Ganas—Green
If(%(3)/d.GT.70) then
Ze=1.0
else
If(x(j).GE.rnu)then
Ze=1+((Z-1)/(Hgg*(dexp(x(])/d)-1)+1))
else
Ze=-0.5%Z*x(j)*({(x(j)/rnu)**2)-3.0)/rnu
end if
end if
V(j)=((1+0.5)**2)-2*Ze*x(j)*2*Ener*(x(j)**2)
V(FI=V(I)=(ef*(V(J)=((1+0.5)**2) ) /(2%x(]) )} **2
vrel=0.0
If(x(j).GE.rnu)then
V{j)=V(j)-alfa*(x{j)}**a}/({((x(J)**2)+(rc**2) }**3)
arel=(Z-1)*Hgg*dexp(x(j)/4d)/(( (Hgg*(dexp(x(j)/d)}-1)+1)**2)*d)
brel=-alfa*((X(J)**2)*((rc**2)=2%(x(3)**2)))/(((x(3)**2)+(rc**2))*
>%4)
crel=arel+brel+Ze/x(j)
vrel=(ef**2)*crel*(0.25*delta*(x(j)**0.5)+1s)
else
V(I )=V(F)+((eftx(]))**2)*Z*(0.25*delta*(X(] ) **0.5)+1s) /(rnu**3)
end if
if{1.EQ.0) then
If(x{j).GE.rnu)then
drel(j)=-0.5%(ef**2)*(x(j)**0.5)*crel
else
drel(j)=—=0.5%{ef**2)*(x(j)**2.5)%2/(rnu**3l)
end if
else
drei(j)=0.0
end if
V(3)=V(j)+vrel
If (V(j)-LE.0.0) 1p=j
Write(*,*) v(3j),1p
1060 continue
return
end

subroutine ciclol
SUBRUTINA DE CAICULO HACIA LA DERECHA
double precision F(2001),R,ro,V(2001),x(2001)
real*8 Hgg,d,pcr,Ze,h,el,e2,e3,e4,Yl,¥Y2,Y3,Ener,DE,modulo
integer zZ,1
common ro,DE, x,Hag,d,pcr,Z,Ze,l,F, Ener,1p,R, h,n,V
real*8 alfa,rc,ef,vrel,arel,brel,crel,drel{2001)
common/darwin/ef ,vrel,crel,drel,li
norma=0
do 1100 i=1l,n
F{i)=0
1100 continue
AA=(Q
BB=0
CC=0
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1400

2192

2200

CONDICIONES DE CONTORNO
F(n)=(l.0/dsqrt(x(n)))*dexp(—dSqrt(-z*Ener/P)*x(n))
Write(*,*) F(n)
F(n-1)=(1.0/dsqrt(x(n-1)))*dexp(-dsqrt(-2*Ener/R)*x(n-1))
Write(*,*) F(n-1)

do 1200 i=n,n-1,-1

write(*,*) i

devP=(F(n)-F(n-1))/{1.0/16.0)
Write(*,*) devP
V(i)=V(i)+drel(i)*devP
Write(*,*) V(i) ]
AA=(1-(h**2)*((V(i})/R)/12)}*F(1)
Write(*,*) AA

If (i.ne.n-1) BB=AA

continue

CALCULO HACIA LA DERECHA

do 1300 i=n-1,lp+1l,-1
Write(=*,*) i
devP=(F(i+1)~-F(i))/(1.0/16.0)
V(i-1}=V(i-1)+drel{i~1)*devP
CC=2*AA—BB+(h**2)*( (V(i))/R)*F(1i)
F(i-1}=CC/{1l-(h**2)*((V(i-1))/R)/12)
BB=AA

AA=CC

continue

do 1400 i=n,lp,-1
F(i)=F(i)/F(1lp)

continue

return
end

- - - - - — —— - -

subroutine cicloz

SUBRUTINA DEL CAILCULO HACIA LA IZQUIERDA

double precision F{2001),R,ro,V(2001),x(2001),1ls
real*s Hgg,d,pcr,Ze,h,el,e2,e3,e4,Y1,¥2,¥Y3,Ener,DE,modulo
integer Z,1,delta

common ro,DE,x,Hgqg,d,pcr,Z,2e,1,F,Ener,1p,R,h,n,v,1s
real*s8 norma,AA,BB,CC

real*s8 alfa,rc,ef,vrel,arel, brel,crel,drel(2061),rt
common/darwin/ef ,vrel,crel,drel,li

AA=(Q

BB=0Q

CC=0

CONDICIONES DE CONTORNO

CONDICIONES DE CONTORNO

li=]

ro=-10.0 +(1i-1)/16.0

F(li)=((1.0/2)*dexp(ro} )**(1+0.5)*1.0D-13
ro=ro+l.0/16.90

F(li+1)=((1.0/2)*dexp(ro) )**{1+0.5)*1.0D~13

do 2200 i=1i,1li+1

davP=(F(li+1)-F(1i))/(1.0/16.0)
V(i)=V(i)+drel(i)*devP
AA=(1-(h**2)*((V(1i))/R)/12)*F(i)

If (i.ne.2) BB=AA

continue

CALCULO HACIA LA IZQUIERDA

do 2300 i=1i+1,1p-1

Write(*, *) i

devP=(FP(1i)-F(i-1))/(1.0/16.0)
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V(i+1}=V(i+1l)+drel(i+1)*devP
CC=2*AA-BB+(h**2)*((V(1})/R)*F(1i)
F{i+l)=CC/(1~(h**2)*((V({i+1l))/R)/12)
BB=AA
AA=CC
2300 continue
norma=F({lp)
do 2400 i=1, 1p
F(i)=F(i)/norma
2400 continue
return
end

205



Lo

APENDICE 4

program cruce

double precision Ener,A(1001),B(1001),momento, h,ro,p
real*8 alfa,rcorte,mmento2,mdip

character*20 flchero archivo,respuesta

common A,B,h,nl,n2,IZ n
write(*,*) ‘Introducir la Z del tomo’

read(*,*) IZ

--------------------------------------------------

c Existe la posibilidad de 1ntroduc1r un momento dipolar modlflcado
¢ introduciendo dataos scobre la polarizabilidad del core

70

30

40

50

100

alfa=0.90

Write(*,*) ’/ Va a considerarse un momento dipolar modificado?’
read(*,*) respuesta

If (respuesta.EQ.‘’n’) goto 70
Write(*,*) ‘Introducir la polarizabilidad y el radio de corte’
Read(*,*) alfa,rcorte

Write(5,*)
Open(10,File=’Indio.dat’,status=’'0ld’)
Oopen(7,File=’Indio.pdt’ , status=‘'new’)
Read(10,*) fichero, archlvo

if (fichero. eq.'fln } goto 2
Open(8,File=fichero,status=‘0ld’)
Open(9,File=archivo,status=‘0ld’)
Read(8,*) Ener,nl,Hgg

Read(9,*) Ener,n2, Hgg

do 30 i=1,900

A(i)=0

B(i)=0

continue

do 40 i=1,nl

Read(8,*) A(i)

continue

do 50 i=1,n2

Read(9,*) B(i)

continue

close(8)

close(9)

h=1.0/16.0

call REDB

momento=0

meento2=0

do 100 i=1,n1-~2,2

ro==10.0+{(i-1)/16.0)
momento=momento+A(i)*B(i)*dexp({2.0*ro)
momento=momento+2*A(i+1)*B(i+l)*dexp(2.0*ro+1.0/8.0)
If (alfa.EQ.0.0) then

mmentoz=momento

else
mdip=i-alfa*(dexp(2.0%ro)/(IZ**2)+(rcorte**2) )%+ (=-1.5)
mmgntoz=mment02+A(i)*B(i)*dexp(z.o*ro)*udip
mdip=l-alfa*(dexp(2.0%*ro+1.0/8.0)/({IZ**2)+(rcorte**2))**(-1.5)
mm:#ggznmmentcz+2*ati+1)*B(i+1)*dexp(z.o*ro+1.0/8.0)*mdip
end i

continue

p=-20.0

nomento=2*momento~A(1l)*B(1)*dexp(p)
momento=momento+A(nl)*B(nl)*dexp(2.0*ro+1.0/8.0)
nomento=momento*h /3.0

momento=({momento/(IZ**2))**2

If (alfa.EQ.0.0) then

mmentoZ=mcmento
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1000

1010

1020

1030

else
mdip=1-alfa*(dexp(p)/(IZ**2)+(rcorte**2))**(~1.5)
mmento2=2*mmento2-A{1l)*B(1)*dexp(p)*mdip
mdip=1-alfa*(dexp(2.0*ro+1.0/8.0)/(12**2)+(rcorte**?))**(—1.5)
mmento2=mmento2+A{nl)*B(nl)*dexp(2,0*ro+1.0,/8.0)*mndip
mmento2=mmento2*h/3.0

mmento2=(mmento2/(IZ**2))**2

end if

Write(5,*) fichero,archivo ;
Write(5,*) momento,mmento2

Write(s,*)

Write(7,*) fichero,archivo

Write(7,*) momento,mmento?

Write(7,%*)

goto 1

close(7)

close(10)

stop

end

subroutine REDB

double precision A(1001),B{1001).,h,ro,p

common A,B,h,nl,n2,1Z

double precision hl,h2,sumal,suma2

hl=h

h2=h

sumal=0

sumaz2=0

IP (MOD(nl,2).EQ.0) nl=nl-1

IF (MOD(n2,2).EQ.0) n2=n2-1

do 1000 i=1,nl1-1,2

ro==10.0+{(i=1}/16.0)
sumal=sumal+(A(i)**2)*dexp(ro)+2*(A(i+1)**2)*dexp(ro+1.0/16.0)
continue

p=~10.0 ,
sumal=( (2*sumal-(A(1l)**2)*dexp(p)+(A(nl)**2)*dexp(ro+1.0/16.0))
>*hl/3})/1I2 _

do 1010 i=1,n2-1,2

ro==10.0+((i-1)/16.0)
sumaz2=suma2+({B(i)**2)*dexp(ro)+2*(B(i+1)**2)*dexp(ro+1.0/16.0)
continue

p2~=10.0
sumaz2=((2*suma2-(B(1)**2)*dexp(p)+(B(n2)**2)*dexp(ro+l1.0/16.0))
>%*h1/3)/1Z

do 1020 i=]1,nl

A(1)=A(i)/dsqgrt(sumal)

continue

do 1030 i=1,n2

B(1)=B(1i)/dsqrt(suma2)

continue

if (n1.GE.n2) nl=n2

return

end
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