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RESUMO

Neste trabalho foram obtidas Secc¢des de ChoquésTalbsolutas (SCTA) para moléculas
de Etanol e Metanol utilizando um aparelho desemdol no Laboratério de Espectroscopia
Atdmica e Molecular do DF/UFJF, que emprega a técde transmissao linear. As medidas foram
realizadas para o Metanol e Etanol cobrindo asgeasede impacto de 70, 80, 90, 100, 150, 200,
250, 300, 350, 400 e 500 eV e também de 60 eV@&tanol. A resolucdo de energia em todas as
medidas foi de 0,6 eV (FWHM) e a incerteza no daldas SCTs foi estimada em 5%. A faixa de
pressdo na célula de espalhamento foi mantida dntae 4mTorr. Os elétrons que sofreram
processos de colisGes inelasticas podem ser désados daqueles que ndo sofreram nenhum
processo de interagdo com o alvo por um analisatodrico dispersivo 127°, que tem a finalidade
de selecionar os elétrons que serdo detectadopédtor de Faraday. Medindo a intensidade do
feixe de elétrons atenuados, a SCTA pode ser obptieando a Lei de Lambert Beer. Os dados
foram obtidos através de um procedimento estaiigivolvendo uma série de 4 a 7 sessodes de
medidas, os valores obtidos foram utilizados paoetrar a SCT para uma determinada energia
definida. Além das medidas experimentais, nos oetamos SCT utilizando a Regra da
Aditividade. N6s também avaliamos nossos dadosremeetais usando uma formula de dois
parametros (Curva de Born) para cada gas. Nosstmsdxperimentais concordam com a maioria
dos dados publicados na literatura. Nao existenosiadportados na literatura de SCT para a
molécula do Etanol (£1s0H).

Palavras-chave: Sec¢do de Choque Total. Lei de édndeer. Regra da Aditividade. Curva de

Born.
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ABSTRACT

We have measured the absolute Total Cross Secli@®)( for methanol and ethanol
molecules using an apparatus manufactured at thecMlar Spectroscopy Laboratory at DF/UFJF,
which employ the linear transmission technique. Bperimental data were taken at incident
electron energies of 70, 80, 90, 100, 150, 200, 380, 350, 400 and 500 eV for methanol and
ethanol and also of 60 eV for ethanol. The energolution in all measurements was 0,6 eV
(FWHM) and the overall systematic uncertainty & TCS were evaluated to be less than 5%. The
pressure range in the scattering cell was chosemeba 1 and 4mTorr. Those electrons which
passed the exit orifice of the chamber were didoated with a 127cylindrical energy selector
coupled with an entrance set of electrostatic lerssel detected by a Faraday cup. Measuring the
attenuation of intensity of the projectile-partiddeam transmitted through the target volume, the
absolute TCS for a given impact energy was deriyedn the Beer-Lambert law. The
measurements were carried out for a given energyseries of alt least 4 runs, each one taking at
least 7 values and an averaging procedure wasedpfdi derive the final total cross section at a
particular energy. Besides the experimental measemes, we have additionally determined TCS
using the Additivity Rule. We have also evaluated experimental data using a fitting procedure
with the Born-like formula containing two parametdor each gas. Our experimental data are in
good agreement with the majority of previous measents published in the literature. There are
no previous reports of experimental electron sdatje Total Cross Section 850H in the

literature.

Key-words: Total Cross Section. Beer-Lambert lawdidivity Rule. Born-like.
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Capitulo 1

Introducao

Valores de Seccbes de Choque Totais (SCT) absdiliZlsque incluem todos os canais
elasticos e inelasticos energeticamente possipeisdssos de excitagdo rotacionais, vibracionais,
excitacOes eletrbnicas, ionizacdo, dissociacdajistema molécula-elétron, € alvo de estudos em
diversas areas, principalmente em fisica apliceol®o na astrofisica [3fisica de lasers, fisica de
plasmas [4-6fisica da atmosfera e em todos outros ramos godesngor processos colisionais [7-
12]. Valores de SCT sado também utilizados pardicaria validade de teorias de espalhamento,
além de se tratar de uma importante ferramentaggaemtender as caracteristicas fundamentais de
atomos e moléculas. As correlacdes entre elétrgpeteados e as propriedades fisico-quimicas das
moléculas alvo tém sido objeto de estudo desdeiaipas medidas de SCT. Estas correlacbes
indicam o papel das propriedades do alvo no procdssespalhamento, e por sua vez, férmulas
semi-empiricas descrevendo estas correlacdes najadstimar as SCT de alvos que sao dificeis de

se obter experimentalmente ou através de calcedoEos.

A motivacdo central deste trabalho foi & obtencé&odddos experimentais de SCT do
espalhamento de elétrons por alcoois, que possamitipeum maior conhecimento de suas
estruturas eletrbnicas, bem como, uma compreersatindmica de interacdo destes compostos
com elétrons. Em particular, estamos interessaaiogreduzir dados que possam contribuir para o
modelamento do processo de ignicdo de motoreslaesua combustdo interna, movidos a alcool
[13,14].

Os &lcoois mais conhecidos e utilizados como contibeis alternativos até o
presente sdo o Metanol e o Etanol (ou AEHC, aleidico hidratado carburante), objetos

de estudo de nosso trabalho.

O emprego de Metanol e Etanol vem encontrando umicade crescente como
consequéncia de politicas econdémicas ou de esfermggsrol da reducéo da poluicdo atmosférica,
uma vez que 0 uso indiscriminado de combustiveisvatios do petréleo causam sérias

conseqglUéncias ao meio ambiente, principalmenteld&és emissfes veiculares. Como o petrdleo é



um recurso que estara esgotado em um futuro proxémuecessario o estudo de combustiveis
alternativos que o substituam. No Brasil, a tramlieén cultura de cana de acucar, aliada a uma
conjuntura econdémica surgida com o aumento do ptegeetréleo no inicio dos anos 70, levaram
0 pais a desenvolver tecnologias para utilizardtairatado puro e Etanol anidro em mistura com
gasolina, como combustiveis para a sua frota \aideve. O Brasil é atualmente o maior produtor
mundial de Etanol de cana-de-agucar, com 27 bilkd@ektros gerados na safra 2007/2008. Essa
tecnologia atrai o interesse de 50 paises, comaxamplo, os Estados Unidos, proprietario de
40% da frota de veiculos do planeta, sendo queasp2/5% sdo movidos a alcool. Segundo o
Departamento de Energia dos Estados Unidos, até @83 participacdo subira para 30%, o que
representa um consumo impressionante de 230 bildé&elitros e, portanto, um consideravel

montante de recursos a serem investidos para sgric@sta meta.

A cana-de-agucar responde por 16% da matriz emead#éiasileira, uma das mais limpas e
renovaveis do mundo (petréleo e derivados sdo 3D%planta aproveita-se o caldo, o bagaco e a
palha para producdo de acgucar, Etanol, adubo ecelatle, com vantagem de reduzir impactos
ambientais e gerar créditos de carbono, pelo queh#gpresas vendem para paises desenvolvidos.
Cada tonelada evitada de dioxido de carbonoJ@@otada em torno de 18 euros, valores que néo
podem ser desprezados. Apesar do interesse cresckentaplicacdo destes combustiveis
alternativos, o que tem estimulado recentementerstdg autores ao redor do mundo a estudarem
estas moléculas, ainda permanecem escassos ou nresxgientes na literatura, informacdes

sobre as SCTs de alguns alcoois como o MetanareoEt

Medidas de SCT do Metanol foram obtidas por Schemi¢il6], por Sueoka&ols [17], e
mais recentemente por Szmytkowski e Krzysztofoyd®&}. O espectro de transmissdo do Metanol
foi estudado por Mathur e Hasted [15]. Medidas dssonancias dissociativas por Elétron
Attachmentforam estudadas por Von Trepka e Neuert [19], Ki@nn e cols [20], por Curtis e
Walker [21], por Prabhudesaiamls [22], por Skalicky e Allan [23], e em fase condetesgor
Parenteau eols[24]. Wen ecols [26], mediram as SC de excita¢cOes vibracionais @vakbl em
fase condensada. Dumrccols[28] e Srivastava cols[29] publicaram SC de ionizacdo do Metanol.
Mais recentemente Rejoub cols[30] obtiveram as SC Totais e Parciais para oso@écmais
simples. Vinodkumae cols[31] reportaram varios dados de SCT (ElasticalTttaizacao Total,
SCT e gran Total) para o impacto de elétrons colbetanol na regido de energia do limiar de

excitacao até 2000 eV.



Ja o Etanol foi muito menos investigado que o Mataddo existe nenhum dado de SCT na
literatura do espalhamento de elétrons por Etamhora existam alguns estudos publicados em
2008 reportando a SCT do espalhamento de positorEianol e também para o Metanol [33].
Espectro dattachmentissociativo foi obtido por Prabhudesgacols[22], Ibanescu ecols[25], e
Orzol ecols [27], revelando uma variedade de picos ressonalii@sescu ecols [25] também
obtiveram as SC de excitacao vibracional e o espéet fotoelétron do Etanol. Mais recentemente
Khakoo e cols [32] publicaram um estudo detalhado do Metanolten&® reportando dados
experimentais e tedricos das SC Diferenciais Elaste Integrais cobrindo a regido de energia de 1
a 100 eV.

Valores de SCTs sdo necessarios para se otimizarasietros de preparacdo da mistura ar
combustivel e dos sistemas de ignicdo durante ted@aite um motor que funciona a partir de
alcoois. Em face disso, pode-se deduzir que é deenea importancia a disponibilidade de
metodologias analiticas capazes de determinar deiraasensivel, precisa e exata, como estes

compostos interagem com um feixe de elétrons de albaixas energias.

O objetivo central deste trabalho consistiu na rdeteacdo experimental das SCTs do
espalhamento de elétrons por Metanol e Etanol gidaale energias intermediarias, utilizando a
técnica de transmissao linear [1,2]. Além dissoarfo também obtidos dados teéricos das SCTs
através da Regra da Aditividade [34,35] e da Féandds Dois Parametros (Curva de Born)
[36,37].

Apresentamos o trabalho em 5 capitulos. No capifulapresentamos o trabalho, sua
motivacdo e uma revisdo bibliografica dos estuddizados até o presente para o Metanol e
Etanol. No capitulo 2 apresentamos as bases teddcalguns métodos utilizados para as
determinacdes tedricas da SCT, quais sejam: Reghalitividade, Formula dos Dois Parametros, e
a aproximacéo de Born e Bethe-Born e o Método SE®Rencial Esférico Optico Complexo). No
capitulo 3 é discutida a metodologia para obtengds medidas experimentais de SCT e
apresentado uma descricdo do aparelho utilizado nessas medidas. No capitulo 4 séo
apresentados e analisados os dados de SCTs do oMetaktanol obtidos neste trabalho.

Finalmente o capitulo 5 é dedicado as conclusdésablalho.



Capitulo 2

Aspectos Tedricos

Neste capitulo, serdo abordados alguns aspectosogedmportantes na interpretacdo da
fisica de colisbes de elétrons com atomos e maécabmo a definicdo da Seccdo de Choque Total

(SCT) e também, os modelos tedricos utilizados aaratencdo dos dados em nosso trabalho.

2.1 - Definicdo da Seccao de Choque Total

Considerando um feixe de particulas incidente sabrealvo, os processos resultantes das
colisdes sao registrados por um detector de phasicmedindo-se caracteristicas do experimento,
como angulo e direcdo de espalhamento e deterninasdpossiveis interacdes das particulas

durante a colisao.

vvy

Feixe incidentef;) Particula alvo (2

Fig. 2.1 Processo de espalhamento entre duas partiéyl@so nimero de particulas, por unidade
de tempo, por unidade de area, que atravessa paHisie perpendicular ao eixo horizont@lé o
angulo de espalhamentaQd o angulo solido; V(r) é o potencial efetivo deeracdo da particula
incidente com o alvo observado através do anguildosdQ.

O numero de particulas espalhadas dN, por unidadendpo, em um angulo sélid®dna
direcdo 0,9), (ondeb e @ sdo medidos em relagdo a direcdo do feixe ina@jlénproporcional &
e . O coeficiente de proporcionalidade é definido ocomi®,), que € a Seccdo de Choque

Diferencial:

dN =F; 0(8,0) dQ . 2.1)



Dado que as dimensdes de dR; sdo respectivamente*® (L* T)?, 0(8,¢) tem dimens&o
de superficie (f). Para a obtencdo da SCT, basta fazer a integrdgdSeccdo de Choque

Diferencial em todas as direcdes:
o=[0(0,¢)dQ. (2.2)

A SCT pela viséo classica, representa a area afetoqueada da particula alvo. Ja pela
visdo da mecéanica quantica, a SCT representa alpholade de ocorréncia de todos os processos

possiveis inelasticos e elasticos, seja qual forgulo de espalhamento.

Existem essencialmente trés aproximacoes parandatera SCT, a saber: a Aproximacao
Bethe-Born, o potencial Optico Complexo Esféricoéftlo SCOP) e a Regra da Aditividade.
Podemos também chegar a curva da SCT elasticgpagaebaixas energias converge para a SCT,
através de uma formula empirica de Dois Paramegiog)ém conhecida como curva de Born. A

seguir sdo apresentados estes modelos.

2.2 - Regra da Aditividade

Esta regra € baseada na suposicdo que interagbésotr@picas entre elétrons e moléculas
séo despreziveis no célculo das SCT, para umantatata faixa de energia (desde intermediarias a
altas). Sendo assim, as medidas das SCT das nadé&milaproximam da soma das SCT atbmicas

de seus constituintes da seguinte maneira:

N .
T®= ¥ ol(E), (2.3)
i=1

ondeo](E )é a SCT para o j-ésimo atomo da molécula.

Na Regra da Aditividade a geometria da moléculaéhBevada em consideragcao e por esse
motivo, o problema do espalhamento molecular ézidduao problema do espalhamento atémico.
Entretanto, esta regra apresenta limitacdes, demstante eficaz para regides de energias medias e
altas (de centenas a alguns milhares de eV), fathaompletamente a baixas energias, uma vez

gue ela negligencia as interacdes entre os atoomstitwintes da molécula.



Garcia e Manero [34] mostraram uma féormula analisemi-empirica para o calculo da
SCT do espalhamento de elétrons por moléculas €oatel22 elétrons, na regido de energia de 0,5
até 5keV, em funcdo do numero de elétrons do alda @olarizabilidade estatica. O método €
baseado nos resultados de Joshipura e Vinodkurbgrgide deduziram a dependéncia da SCT com

a energia, utilizando a formula abaixo:

&:A[

2

2.4
3’ (2.4)

EO ] B
keV ’
onde:

Eoé a energia do elétron em eV.

A e B sdo parametros que variam com as propriedadiesulares do gas em estudo.

a, é o raio atémico de Born que vale: (0,52918 X°1f).

Garcia e Manero [34] mostraram que A apresentadepandéncia linear com o numero de
elétrons, variando de 10 a 22, e com uma polatidate estaticai, que apresenta unidades &g

da molécula alvo. Desta forma:

A= 040z +01-2 +07), ®.5
a

0

B é aparentemente constante, para moléculas pentesca familia (Ck NHz, N, CO,

C0O,). Sendo assim a equacao proposta por Joshipuradkéimar [35] assume a seguinte forma:

E
9t = 040z + 01 + 07)[=2 ] (2.6)
aj, a, KeV

Embora os alvos estudados neste trabalho néo fpadgmda familia estudada por Garcia e
Manero [34], aplicamos 0 mesmo método a fim deficaria extensdo do modelo em funcdo de um

ndmero maior de elétrons do alvo.



2.3 -Determinacao Semi-empirica das Secc¢des de Choqueadis: A Férmula de

Dois Parametros (Curva de Born).

Para energias entre 20 e 3500 eV a SCT pode seximada razoavelmente por uma

formula empirica de dois parametros [36,37]:

o(E) =S 0E f"aBOE, 2.7)

onded, e B sdo os parametros obtidos a partir de dados expetdis.

Para encontrar os parametrad, e B, sao utilizados dados de SCT obtidos

experimentalmente a partir do grafico do invers&@a em funcédo da energia, que fornece uma

reta:

=+ . (2.8)

Esta formula foi encontrada experimentalmente paktodo dos minimos quadrados.
Entretanto, nota-se que equacgéo (2.7) possui a andspendéncia da energia que aquela obtida na
aproximacéao de Born para a SCT Elastica [38].

_4muzat

=4 2.9
1+ 4ak? (2.9)

0_eI

ondek? = 2mE/#” é o quadrado do nimero de onda do elétron incidemtea faixa de alcance do

potencial.



2.4 - Aproximacao Bethe-Born

A Teoria de Bethe-Born permite determinar as SCa&gidid as interacdes de elétrons
rapidos com atomos ou moléculas. Embora este famalndo seja aplicado para o célculo da
SCT neste trabalho, ele é aqui apresentado conetvabde fundamentar teoricamente as medidas

realizadas.

A aproximacédo de Bethe-Born mostra que pode-seuleal@a Seccdo de Choque Total
fazendo a adicdo direta da Seccao de Choque Tiistida, encontrada na primeira aproximacao
de Born e da Seccdo de Choque Total Ineldsticantnacia pela teoria de Bethe Born. Seré feito a
seguir uma descri¢ado destas duas teorias.

2.4.1 -Aproximacéao de Born. Seccbes de Choque Elastica abt

A Aproximacdo de Born € um método utilizado no éstulo espalhamento elastico de
colisdes de particulas rapidas com atomos ou makcho processo de colisdo é considerado que
a estrutura interna das particulas incidentes@@vmanecem inalteradas, sendo assim, o choque é
elastico. E assumido que as particulas ndo apeesembmento de Spin, e também que o alvo é
delgado de maneira que néo permita espalhamentdsiplogl das particulas incidentes.
Espalhamentos coerentes, também sdo excluidossFestas consideracdes, observa-se que o

processo de colisdo é devido ao espalhamento thdivda particula incidente (I) com coordenada

I, por uma particula alvo (A) com coordenata

Supbe-se que as interacbes entre as particulaslesfinitas por uma energia potencial
V (I, —Ta), que apresenta uma dependéncia apenas da paitiicar = (r, —r,) . O problema é

reduzido ao estudo de uma Unica particula relativa massa reduzidano referencial do centro

de massa.

=——+—, (2.10)



O espalhamento de elétrons por atomos ou molééulas processo que depende do tempo,
em que a particula incidente se comporta como wnt@ade onda em 3 dimensdes. Depois da
interacdo com o alvo observa-se 2 pacotes de thdague se propaga sem sofrer deflexdo, que
descreve a parte ndo espalhada do feixe incidenteputro (que sofre deflexdo) descrevendo a

parte ndo espalhada e que esté associatl@,@) que representa a Secc¢do de Choque Diferencial,

gue é o numero de particulas espalhadas por uniiatlampo dentro de um angulo sélido, ghor

unidade de fluxo de particulas F

Sendo o fluxo de particulas incidentes constanteempo, pode ser feito um tratamento de
forma simples, onde as fun¢bes de onda que descrasegarticulas no processo de espalhamento
sdo estacionarias, e podem ser obtidas da equag&@chdoedinger independente do tempo. A
solucao independente do tempo é obtida pela sugiegmodos estados estacionarios encontrados.

A equacédo de Schroedinger, que descreve a evotiggarticula no potencial satisfaz as

solugdes associadas com uma energia E que € bamndaef

W(r,t) = (r)e EL/1 (2.11)
onde o¢(r ¥ uma solucdo da equacéao de autovalor:
h2
{—ZA +V(r)}¢(r) =E@Q(r) . (2.12)

Sendo que para onda espalhada e incidEm@, 0 queimplica em um espectro continuo, onde:
h2k?2

E=
2u

(2.13)

gue representa a energia cinética do feixe intéddantes de chegar a zona de influéncia do

potencial. Substituindo 2.13 em 2.12:

[A+k2 —i—’gV(r)}qﬁ(r) =0 . (2.14)



2
ChamandoU(") = —h—éIV(r) . (2.15)

A equacéao 2.14 entdo assume a forma:
[a+Kk2-um)]p(r)=o0. (2.16)

Para a obtenc¢&o da solugédo do problema de espaltomen as condi¢gées de contorno que
o caracterize, utiliza-se a idéia que a Unica oncidente sobre o alvo é a onda plana associada ao

feixe incidente:

¢inc = eikZ' (2.17)

sendo a direcdo de incidéncia em relacdo ao eixizdmbal. E assumido que a amplitude na
equacao acima é igual a 1 para simplificar, viste gla ndo € normalizavel e deve ser interpretada

no sentido de densidade de feixe.

Esta condicdo de contorno permite dizer que no oolamento assintotico, parasto, a
Unica onda incidente deve ser a representada pekEc@& acima, e quaisquer outras devem ser

emergentes, que represemtam o espalhamento. Cansudosto que V(r) cai suficientemente
rapido com >, a equacdo acima se aproxima da equacdo de ondass(A+k?)¢ =0 quando

r—oo, sendo as solugdes para longas distancias se damg@ como ondas esféricas emergentes

ikr
f, eIT Logo a solucédo assintotica procurada deve ap@saseguinte forma:

. ik
8,(r) D& + 1,0 &= .19

em que o segundo termo representa as ondas esyml#admplitude de espalhamentp(6.¢),

apresenta uma dependéncia angular o que implidataalo espalhamento ndo ser isotrépico. A
solugéo acima representa a condi¢éo de contorndefues a amplitude de espalhamento, sendo o
valor da Seccao de Choque Total na situacdo esta@oobtido da razéo entre o fluxo de corrente

de probabilidade espalhado e o fluxo incidentexgressao da corrente de probabilidade J(r) como

funcéo de onda (') é:

10



h
J(r) = ﬂ(¢ O0¢ - ¢ Ugl), (2.19)

sendo J incidente e espalhado:

. - hik
b =K _ e =72, (2.20)

2
2 k|t (00)
¢esp(r’6’¢): f, (B,qo)T . ‘]esp_ =15 7

alkr ~ hk
— 2 F 21

esp
U

onde os termos que vao cofrséo despreziveis em— .

dN representa o numero de particulas espalhadasptade de tempo dentro de um angulo sélido

dQ na diregéo déo.¢):

__ Kk 2
aF (J,,.F) 17 dQ —Z‘f,((é’,w)\ dQ (2.22)

Observa-se entdo que dN se torna independentegdando +»c0, sendo a intensidade do fluxo

incidente dada pela seguinte relacéo:

= hk
Fo= |Jie| == (2.23)
Y7,
Substituindo a equacao 2.23 na equacéo 2.22 eacsmfjue :
dN=F|f, (6.9 dQ, (2.24)
e comparando com a equagéo 2.1, observa-se que:
2
a(6.9) =|f,(6.0) . (2.25)

onde é observado que a Secc¢do de Choque Difdréncianddulo quadrado da amplitude de

espalhamento.

Quando foi calculado separadamen@inC e ¢esp a correnteJ, n&o foi levado em

consideracdo os termos de interferéncia que aparena corrente total associada a

11



@ = Pinc * Pesp. Em termos da descricdo dependente do tempo, eotesade ondas, estes

termos de interferéncia se localizariam na regiéecse superpde o0 pacote incidente e o pacote de
ondas esféricas espalhados, ou seja, na vizinlEngeiecdod = 0, sendo assim o detector deve ser
colocado numa diregcdo em que séj¢ pda que ele esteje fora do alcance do feixe ente]

sendo o resultado pata= dbtido por extrapolacao.

detector

onda espalhada

emergente o
Feixe de onda onda nao
monocromatico espalhada

Fig2.2 Esquema para o espalhamento de um pacote de onda.

A Seccao de Choque Total € obtida fazendo a intégrda seccdo de choque diferencial em

todas as diregdes:
o=[lo®.gd. (2.26)

A solucdo da equacao diferencial parcial 2.14, cojpportamento assintético, para®, é
encontrado pela equacgéo 2.18, pode ser convenientemeformulada através da equacéo integral,
com a condicdo de contorno incorporada. Pode-sewscequacdo 2.16 como uma equacao nao

homogénea monocromatica:

[a+K2]p(r) = -amp(T), (2.27)

12



onde se tem,
1
N=-—~umeg(). 2.28
p(r) ==—UM4(T) (2.28)
Fazendo k=0, a equacgéo 2.27 se reduz a equacansseri
Ag(T) =-4mp(T), (2.29)

onde ¢(I) € o potencial @ (I') é a densidade de carga. A solucéo dessas equariesey obtida

por meio das funcdes de Greé(I',ir . Ppdemos fazer uma analogia com a eletrostatmansio

uma carga puntiforme unitaria,gcomo mostra a figura abaixo, produzindo €'® potencial

Coulombiano:

Go (M) =—— (2.30)
=
r
r—r
02 >
r )
Fig2.3Carga ggerando um potencial enf
A densidade de cargepé 5(r -r'). Entéo:
AG (r,T')=—-4mo(r-r1"). (2.31)
Supondo entdo uma fungéo de Grégitr,r’) para a equagéo 2.27:
a+Kk2G, (7.F) = -4m3(r - ). (2.32)

Neste caso, da mesma forma que a solucéo gergludgao 2.29, o potencial Coulombiano

€ gerado pela distribuicdo de cargzﬁé) acrescentado a solucéo geral da equacdo homogenea,

seja:

13



P(r) = go(r) + ka(r, r')p(r)dsr (2.33)

em que¢0(F) € a solucéo geral da equacao hombgenea,
[a+Kk2]p,(r) =0. (2.34)

No problema de espalhamengg(r = pikz = #,.(r), € a solugéo da equacdo homdbgenea .

Entdo o segundo termo da equacao 2.33 represdéatagenonda espalhada:

PesplT) =[G (I, ) p(r)d3r, (2.35)

elkr
mas como da equacio 2.1¢esp(r) [T f, (9,40)T ,a funcio de Green da equacio 2.33 deve

ser:
ik|F -
e
G'=——, (2.36)
< |-
ek o KT
em que seu comportamento assintético;é . A funcéo Gk = |F F'| também satisfaz a equacao
e—iKr
2.32, mas ela se comporta comU—r para r—oo, oOu seja, uma onda esférica convergindo para o

centro espalhador, sendo assim descartada. A egqua88 € a funcdo de Green de ondas

divergentes, correspondendo a este problema. Fazesdbstituicdo das equacgdr = pkz.

2.28 e 2.36, na equacéo 2.33, observa-se:

¢( )% (2.37)

Para |rl>o na direcdo ddl localizado no ponto E, a figura abaixo, mostra jpam:

F|>>L, <L, |F-r|Of|-o@" . (2.38)

14



L

Fig. 2.4 Célculo aproximado da disténc'ﬁ—F'| .0 ponto M esta muito distante de P. P € um ponto
situado na zona de influéncia do potencial. A disdenda zona de influéncia é da ordem de L.

Entdo a equacéo 2.37, toma a seguinte forma:

Ik
§(r) = o - S [emary(rp(ryder 239

Fazendo a comparacao entre a equacgao 2.39 conagéedq118, obtém-se:

f,(0.0) = ==& Jekoru (Mg (r)dr @40

gue representa a amplitude de espalhamento cujailln@uadrado € a Seccdo de Choque

Diferencial Elastica.

15



2.4.2 - Aproximacao de Born

A equacéo (2.37) pode ser escrita como:

#() = 4, () +[K(r,r")g(r")dr" (2.42)

onde,
(1) = g, (r) = kT, (2.43)

Considerando vetor de onda incidente da partigualia Ri = kR, o que implica em um

momento do pacote incidenfg = hlZi e a funcdo conhecida como nucleo da equacéo ihtegra

.k\r r
K(r,r') = ——U 2.44
)= O T (2.4
pode-se escrever a equacao 2.42 de uma maneirfommazs:
p=9¢,+MNg , (2.45)

ondell representa o operador integral do nudtg@,r') .

Fazendo a suposicdo que a interacao da partiatitbeiie com o alvo espalhador € muito
fraca de modo que U e K sejam despreziveis, poasgrar que a funcédo de onda total seja pouco

diferente da funcdo de onda incidente:

$° =, . (2.46)
0 que implica:
$=¢,+N¢,, (2.47)
ou seja,
B(F) = 4o (1) + [K (T )go (T )d°F" (2.48)

Segue entdo que a amplitude de espalhamento édagaoximacdo de Born por:

1 —iK§ 'y i T g3 1 —iK.F' sy 3
f.(6,9)=——[e ur)e™ d°r=—7[e u(rder
«(6.9) 4ﬂf (r) 4ﬂf (r') | 2.49)
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porém, considerando o vetor troca de mometalefinido por:

K=k, -k . (2.50)

Fig.2.5 Vetor de onda incidentk , vetor de onda espalha#iae vetor de ond& transferida.

Substituindo a equacao 2.15 na expressao 2.4%d¢em-

fo(6.0) = -5t Jekrv(r)aer. 25

Assumindo a Seccao de Choque Diferencial elastiGggpnoximacéo de Born a seguinte forma:

s R .F 3|2
Telast??) :WU emv(r)dT

(2.52)
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2.4.3 -Teoria de Bethe

O tratamento tedrico de colisdes inelasticas ddicodas carregadas com atomos e
moléculas pode ser convenientemente classificaddude maneiras: Aqueles em que as colisdes
sdo rapidas e aqueles em que as colisdes sao. Ientaisério usado para fazer esta classificacéo €
gue as velocidades das particulas devem ser ramdasitas em relacéo a velocidade média orbital
dos alvos atdbmicos ou moleculares da camada owas#sia envolvida no processo de colisao

inelastica.

Para colisdes rapidas, a influéncia da particudadémte sobre um atomo ou molécula pode
ser considerada como uma perturbagdo externa npaitpena. Sendo assim, pode-se obter
formulagcbes elementares sistematicas, na compreeles@&struturas atdbmicas e moleculares. No
inicio do século passado, Bethe estabeleceu untéa téda mecénica quantica baseada na
aproximacéao de Born, e desse modo encontrou undgrainmero de resultados importantes para a

Seccdo de Choque de colisdo devido a particulateimes rapidas.

A expresséo da Seccéo de Choque para um procesgoesuma particula rapida transfere
uma certa quantidade de energia e momento comgstiois fatores distintos: um que so trata da
particula incidente e o outro que trata do alvoseQundo fator consiste na Forga do Oscilador
Generalizada de um &tomo ou molécula. Em colisfigas o sistema observado € uma combinacao
da particula incidente mais a alvo, sendo assimdi@zidualidade mecénica de cada um é perdida,
por um curto periodo de tempo. Portanto, a Seced@htque para colisdes lentas ndo permite uma

fatorizacdo simples como ocorre em colisdes rapidas

De modo a se tornar mais facil a obtencdo da Sedgddhoque Diferencial Inelastica, é
feito uma analise em termos de um elétron rapid® aqpmpde o feixe incidente, que ira colidir
sobre um alvo atémico estacionario. A particuladieicte com massa Mvelocidade v e carga —e,
colide com o atomo com massa,Mm um estado fundamental, e é defletida dentuntie angulo
sélido d2. Depois da colisédo considera-se que o alvo safrea transicdo para o estado n, que
pode ser discreto ou continuo e cuja energia déaefio E € medida a partir do estado
fundamental. Tem-se entdo que a energia cinétiedatimn € reduzida de,ESe o elétron é rapido,
mas néo relativistico, a Sec¢do de Choque Difeakmglasticac,, pode ser escrita na primeira

aproximacéo de Born como:

18



2
Jw;v Wl dr (2.53)

%:( u )k_
dQ ~\2m?) k

ondepn é a massa reduzida do elétron rapido e do aye ¥, sdo as funcbes de onda que

descrevem os estados inicial e final do alvo eléwaonm incidente e que podem ser escritas como o

iKon
produto dos estados atomicos inicial e fina) e [n), com o termo da onda plan@

respectivamente, onde r descreve a posi¢cdo domrlépido em relacdo ao centro de massa do

alvo; 7k, € o momento da particula antes do chodue, o momento da particula apés a coliséo;

hK = (hlzo-h k}) € 0 momento transferido para o alvo.

Fazendo a suposi¢do que a interagdo entre o elépalo e o alvo atdmico com Z elétrons

J, nas coordenadafé .seja Coulombiana, tem-se que V sera escrito como:

Z, 76 7€
:Z\r‘—r‘j‘_ _ (2.54)

0 primeiro termo esta associado com a repulsaoostéatica entre o elétron rapido e o elétron
atdmico e o segundo termo a atragéo eletrostatita e elétron rapido e o nacleo de carga Ze. A
integral em r na equacao 2.53, pode ser resoladplano complexo chegando a aproximacgéo de
Bethe [39]:

J memda Ao (2.55)

Entéo a equacao 2.53 fica:

_{Mezjz(knj 1
do, =4 — | [ = |—=
n )k JK

7 2

S (nfe o}

=

dQ (2.56)
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sabendo que:

0, (K)= Z(n e“"o), (2.57)

gue representa o elemento de matriz atbmica. Levamdconta a ortogonalidade entre os estados n

. Z e . o
e 0, tem-se que a interacdo nuclear—) nao contribui para a Seccao de Choque. Aléem disso,
r

considerando que o estado 0 é espacialmente siméiglo fato de que os atomos estao orientados
aleatoriamente no espacgeo,@ode ser considerado independente.deogo, L1, = (K) é funcéo de
uma variavel escalar K, que é utilizada para diasgsbes das colisdes inelastichs= (K . Sp K é

independente de, implica que integra-se emqquando d, € expresso em termos de dK. Entéo,

do, = (“e j
kXK*\ n?

(2.58)

considerandoQ = (hZK%m)’ associado a energia absorvida pelo alvo, a Sedea€hoque

Inelastica Total também pode ser escrita como:

2T[e

do, = |D (K)| d(InQ). (2.59)
gue é valida para as colisdes consideradas n&wistiaas com o alvo e onde v é a velocidade do
projétil incidente, uma grandeza que é fundameyded o calculo da Secc¢éo de ChocIU@(K)|2

fornece a probabilidade condicional do alvo realirmaa transicdo para um estado excitado n, apos

0 recebimento de um momento transferido. Ja o fator], (K ) mostra a dindmica do alvo, que €

conhecido como o fator da forma do espalhamentastieo.

Foi introduzida por Bethe na fisica atbmica umandeaa denominada Forca do Oscilador
Generalizada, definida da seguinte maneira:

20



£.(K) =(%)|Dn (K (2.60)

podendo também ser escrita em termos do raio de@também da energia de Rydberg:

_(Es 1 2
fn(K)—( Rj(Kao)z O (K (2.61)

f(K) € uma generalizacao direta da Forca do Oscilagtic®)f, definida do seguinte modo:

_[En )\ 2
f _[ RJM” , (2.62)

2

<n|§1xj|o>

K?a2

onde M? = é o quadrado do elemento da matriz de dipo¥,éeuma componente da

coordenada; do elétron j do alvo. Enquanto o comprimento deaod@ radiacéo € suficientemente
grande comparado ao tamanho atémico, a aproximagatipolo € valida &, é proporcional a
Seccdo de Choque para a absorcdo de um féton engigei, pelo atomo e a totalidade tlepara

todas as transi¢cOes possiveis engloba muitas dpaqmades Opticas como a da dispersao.

No limite quando a troca de momento K fica muitajyena , a Forca do Oscilador
Generalizada converge para a Forga Oscilador Qixpandindo a exponencial da equagéo 2.57

em série de poténcia e considerando a ortogonalidesl estados 0 e n a equacéo 2.61 leva a:
limf (K) ,=f. . (2.63)

Esta relacdo conecta a colisdo de particulas eatasgrapidas com a fotoabsorcdo, e o elétron
rapido é usualmente chamado de pseudofoton.

A definicdo da FOG leva a regra da soma que asaatiadia da transferéncia de energia para um
atomo sobre todos os modos de excitacdo internssiy@is para um dado Q, a transferéncia de

energia para Z elétrons livres:

Z—E”|D"Q(K)| => f(K)=2, (2.64)

n
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onde o somatdrio é feito sobre todos os estadasdrs n, discretos e continuos.

2

A energia cinética do elétron incidente é dada'lfommv . Entretanto, medimos a energia

. - . L . ~ M T
do elétron incidente no referencial de laboratayice é proporcional a frac;al\e/l—. ASS|mE =v?
|

e2
em unidade de velocidade de Bolc}{), e portanto, considerando a equacéao 2.59 torna-se:

do, = ‘El_ﬂag fInE( K )d[ln( Ka,)?] . (2.65)
"R Bg
Da cinemaética de colisédo, a relacéo da conserndg@&nergia fornece:
(nk,)? =(nk,)* - 2uE, , (2.66)
e pela lei dos cossenos temos que:
K?=k?+k’ -2k k, cos9, (2.67)

o que fornece:

(Ka, )" = Z[IRJ(%j{ P%(g}( f_ j -[1- (EJ{ i j] E cos8}. (2.68)

Ent&o para um valor fixo de,E o valor minimo dg Ka, )> ocorre parad=0 e o valor maximo

para®=m7. Logo % <<1 tem-se:
1Y E2 1(mYE mE Y’
Ka )2 == = f1-=| 2| &= A5 . 2.
(K8 o [JRT} Z(HJ(RjJrO{(H Tj]} (2:69)

O limite superior é aplicado na pratica quandaa tde colisbes totalmente inelasticas para

uma dada velocidade incidente do elétron.
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Supondo que todas as colisdes inelasticas com datmes de K e ksao para o menor, k
possivel, e portanto, maior valor dg Fparaf =0, tem-se quek k, — K. Neste caso a equagao

2.68 fornece:

_(n* e
En—(zuj(ZkoK K?). (2.70)

A Seccéo de Choque Total do espalhamento inelastigoé definida como a soma d#,

sobre todos os estados excitados cinematicameggeiaeis do alvo, incluindo os estados discretos,
bem como os continuos, sem considerar o angulsplEhamento da particula incidente. Para o

caso nao relativisticog,, € dada pela integracéo direta, de acordo conagael2.65.

Entao:

_ 4z (e £ (K) d(Ka, )?

O, —. (2.71)
T/R -[Kawrznm E,/R (Ka,)

Beth mostrou que € conveniente expres3g; em termos de uma expanséo assintotica da
poténcia inversa de T, dado a forma gigg, assume para T suficientemente grande, a expresséo

abaixo é conhecida como forma assintética de Beth:

2.2
P L. LA IV e ML I E_2 i (2.72)
T/R R T T

ondeM?.; é uma constante igual ao quadrado do elementattirdipolo total,

M2 :Zlvlj :ZZ@"—?Q (2.73)

ondez mostra a soma sobre todos os estados excitadagdw a integracdo sobre o continuo.
n

Entao:

MZInc, = Z MZInc, + an , (2.74)
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onde:

j E/ [In( Ka,)’], Inc, :In{( Ka, )2(%n)2]
R

In(Ka, )? _J. (K)[In (Ka,)]- ﬂ } dlin(ka, ). (2.75)
e a terceira constanjgy.
Yoot =-§Z-%+h'zz D {6pyxpa) para u=m, (2.76)

I k(k#])

"
——Z para M=m.

se as correlagdes eletronicas na molécula sdaeagladasy,,, = 2

A indistinguibilidade de um elétron incidente cors elétrons atémicos influéncia o
coeficientey: Na equacao 2.76. Um tratamento aproximado desite ele troca € dado pelo o uso

da formula de Mott. Logo,
7 B
Vor == Z+IN(=)Z (2.77)
onde B é a energia de ligacdo média dos elétrénsiads e € assumido, ser menor que T.
Substituindo-se T, a energia cinética do elétradante por E A equacao 2.72 fornece a

Seccdo de Choque Inelastica Totaf: que escrita em unidades do quadrado do raio de Boh

assume a forma:

Tnel — E,
a—g—4rl{Mmel(Rojln(4cmeI R)]F'" . (2.78)
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Na aproximacdo de Bethe-Born, a Seccdo de Choqted &ccalculada fazendo a soma
direta da Seccdo de Choque Total Elastica de RBamumagéo 2.52), com a Secc¢do de Choque Total

Inelastica prevista pela teoria Bethe-Born (eqa&;#8).

2.4.4 Método do Potencial Esférico Complexo Optig®COP)

Este método considera que a interacdo entre @meiétolécula é descrita por um potencial
optico complexo. Sendo o potencial que represesist®ma elétron-molécula dado por:

V(r,E)=Vg(r,E)+iV,(r,E ), tal que; (2.79)

abs

VR( r!Ei )=Vst( r )+Vex( r!Ei )+Vpol( r’Ei ) : 2-80)

Onde os trés primeiros termos da equacao 2.80sesm 0s varios potenciais reais para a
interacéo elétron-alvo, sendo estes potenciaisi@st@yVs), de troca (V¥,) e de polarizacédo (),
gue levam em conta aproximadamente a dindmica ategso de colisdo.s\Mpode ser calculado
usando uma densidade de carga deduzida de fune@slds atdmicas [40], em\A energia pode

ser calculada da formula derivada por Riley e Tauf#1] e \fo dado por Zhan e cols [42]

a

= T (2.81)

V(1)

ondea € a polarizabilidade atdmica g & escolhido para assegurar ques¥ aproxima na regiao

préxima ao alvo do valor proposto por Perdew e 2uf4g3]

A parte imaginaria (M9 da equacédo (2.79) € o potencial de absorcédo epesenta
aproximadamente uma combinacéo de todos os caedésticos. Todos estes potencilpendem
da densidade eletrénica do alvo. No caso de malgcw parte esférica do potencial Optico
complexo é tratada exatamente a partir da anatiseéodo de ondas parciais, que é usado para se
obter os parametros para Seccao de Choque. Anotesférica é excluida na expansdo completa
do potencial 6ptico complexo considerando que astriboicfes nao isotropicas sdo muito

pequenas para a faixa de energia variando de iethkénas para altas. Uma vez que o
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deslocamento de fase correspondente é obtido palengal acima, a Seccdo de Choque
Diferencial elasticalo,/d e integralogy sdo obtidas da expressdo bem conhecida pela éxpans

parcial:

2

do, _ 1 3 2 _
oA g(zl +1)(e”* —1)P (cosb) (2.82)
0,(E)=25 @ +y sert 5 %2)

1=0
Enquanto a Seccgéo de Choque Total resulta do TedD@heo:

Ou(B)="0 1M (fye) (2.84)
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Capitulo 3

Aspectos Experimentais

Nesta secdo faremos uma breve descricdo da téexpesimental utilizada na determinacao

da SCT, bem como uma descri¢cdo da aparelhagemadtli

3.1 - Técnica de Transmissao Linear

Esta técnica € baseada na medida da atenuacao féexarde particulas monoenergético, que
atravessa um meio dispersivo, que no caso € a mmgssosa. O procedimento consiste
essencialmente nas medidas das intensidades @oeletxonico incidente (antes de ser atenuado) e
apos a atenuacao, sendo mantida a presséo e tamp@@nstantes e conhecidas. Na Figura (3.0)

esta ilustrado a atenuagdo de um feixe por umd@seatx area A e largura dL.

(6
I(X=0) 7 / I(X=L)
I0X)
"> — > :. ——> L——">
— <«
X=0 dL X=L

Fig.3.0:.Desenho esquemético da atenuacdo de um feixe tleutss que atravessa um meio

dispersivo.

Negligenciando-se o surgimento de elétrons seciogsdéas superficies dos elementos do

aparelho, a intensidade da corrente do feixe emnpiglo canh&ol, é igual a soma das correntes
eletronicas lidas na célula de espalhamegtg, e no coletor de Faraddy::
=1

. . (3.1)

lo esp+ C
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Definindo T(E) como fator normalizador da formafdixe para a unidade, T(E) descreve a

forma bidimensional do feixe de elétrons:
IT(E)dSzl , (3.2)

onde a integracéo é realizada sobre um plano deérgfia que, por conveniéncia, deve ser o plano
contendo a fenda de conexdo entre a célula dehespahto e o coletor. Assim, T(E)dS é a fracdo
da corrente passando através de uma area dS, reodimatao da velocidade do elétron (assumindo
por simplicidade ser paralela ao eixo do aparelfi{) depende parametricamente dos detalhes da
Optica eletrbnica do aparelho, de efeitos do catoda carga espacial, mas ndao depende dos efeitos
atribuidos diretamente ao gas espalhador. Por dge(t) pode depender da magnitude e padrdo
de emissdo da corrente que deixa o catodo. Eleémanpiode ser afetado indiretamente pela
presenca do gas alvo interagindo com o catodaaatle as condicdes de emisséo dos elétrons, e
também, pelos potenciais das lentes e seletoré=ix@) devido a adsorsdo do gas pelas superficies.
Assim, a corrente de elétrons lida no coletor eaqaut:

dly(c) =dly [T(E)dS,

3
fe ®

onde a integracao é realizada sobre a fenda dedantie) do analisador. O sub - escrito zero refere
se a medida da corrente na auséncia do gas na teggspalhamento, em condi¢des de vacuo.

Considerando uma regido de espalhamento de espafisucomo mostra a Figura (3.0),
atravessada por uma corrente de elétrons, comdadeleside moléculas igual a n, onde cada
molécula tem uma area transversaho feixe de particulas incidentes, entéo N/AdL; onde N é
0 numero de moléculas dentro do volumel. Com a presenca do gas espalhadb(c) é alterado
devido aos espalhamentos dentro da camara e tanmmEsejavelmente, devido a contribuicdo de
elétrons secundarios emitidos dentro do cone d&owvi analisador e espalhamentos espurios

devido a gases residuais, aumentando ou diminwndtensidade do feixe atenuado. A quantidade
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que reflete estes efeitos indesejaveis € definmaoc;(6,¢;G), onde G(6,¢) é o numero

fracionario de elétrons espalhados por um pontegido de interacao.

Todos os elétrons da correntg que atravessam a célula gasosa séo espalhadé@® ou s

transmitidos. A intensidade do feixe espalhadoopgumcional a area ocupada pelo gas espalhador.

Portanto, a razdo da corrent¢éL+dL)—1(L) transmitida pelo volume de espessura dL , pela

correntel 3(C) na entrada da célula é dada por:

[(L+dL)-1(L) _di(c) _ nT(E)n(0,¢;G)AcdL _ _
(L) T lo(0) A =—nT(E) n(0,@G)odL (3.4)

onde, NT(E)7(0,¢:G)Ac dL representa a area efetiva total de espalhadorgslame AdL. O

sinal negativo indica que a intensidade da corrent@nui durante o percurso do caminho de

interacdo. A intensidade do feixe medido pelo colde elétrons € entéo:

|n(@} = —an(E)n(@,qy,G)(Y(@,(O)d L dQ (3.5)
0

onde a integracao € realizada sobre toda a regi&olome de espalhamento onde existe o feixe de
elétrons, bem como na regido fora do volume dedgé® onde o volume de espalhamento pode

afetardl(c ). Logo, tem-se que:

() = |0exp[—nj T(EVI(8,3.G)o(6,9)dLda| (3.6)

A equacao (3.6) é a equacédo bésica de conexdoaadegas medidas num experimento de
transmissao. Entretanto, somente em condicOes imguanis ideaiso pode ser determinado
diretamente pela equacao (3.6); quer dizer, seaixe focalizado e colimado de diametro menor
que as fendas de entrada e saida da célula gaswsadistribuicdo de energia infinitesimal, é

assumido passar pela célula em condicbes de va&ruoakerar sua corrente. Neste caso, temos
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n =1 para o espalhamento dentro do cone de visao disad@ e 0 para fora, €(E) =1 para

l,(C) e 0 paral4(S). Logo a equacgédo (3.6) se reduz a:

I(c)ac)e™ ), (3.7)

gue é conhecida como a equacéo fundamental apleradexperimentos de transmissao linear [1,
2, 44], denominada lei de Lambert-Beer:

onde:

I(c) é a intensidade de corrente lida no coletor dadzsy,
lo(c) é a intensidade de corrente do feixe antes daatéo,
n é a densidade da amostra,

L é o comprimento da célula gasosa,

o(E) é a SCT.

Para se determinarexperimentalmente, consideramos que as molécalagerior da célula
gasosa se encontram no regime de fluxo molecutale @ interacdo entre as moléculas pode ser
desprezada. Neste caso, o livre caminho médio diz m@lécula € muito maior que as dimensdes

do recipiente, e, portanto, o gas se comporta agmgas ideal, valendo a relagéo:

P\NKT, (3.8)
onde:
P = pressao,V = volume, T = temperatura do gas na célula gasosa
k = constante de Boltzmaniz38 x 10° J/K

N = numero de moléculas contidas no volume.

Considerandm = % constante,
Sendo assim:

=Y == o n=_. (3.9)
n
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Substituindo (3.9) em (3.7), temos:
PLo(E)

Il =1 e , (3.10)

Esta equacao leva-nos a relagédo que de fato @dplias determinacdes das SCT:

l__P
== —Lo(E). (3.11)

Analisando a equacao (3.11), podemos determin&Tagbsoluta, fazendo passar dentro de
uma célula gasosa de comprimebtam feixe de elétrons que apresenta energia bémdie(E),
e medindo também as intensidades da corrente He iietidentelp e atenuadd em funcdo da
temperatura e pressao conhecidas.

Repetindo este procedimento para diferentes presebeemos um grafico dIaI—U P,ea
0

SCT absoluta para a dada energia é obtida do @mrgficangular B da reta gerada.

Esta equacao nao é estritamente vélida para fanedala da Seccdo de Choque Total devido
ao espalhamento elastico a baixos angulos. Contooloextrapolagcdo da Seccdo de Choque
Diferencial elastica determinada experimentalmenteportada na literatura, podemos estimar a
contribuicéo relativa maxima do espalhamento @dstibaixos angulos na Secédo de Choque Total
e concluir se podemos negligencia-la ou ndo. Parvea, os elétrons espalhados inelasticamente
séo discriminados por um analisador de energidéti®es.
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3.2 - Arranjo Experimental

O equipamento utilizado nas determinacdes expetaisemlas SCT do espalhamento de
elétrons por atomos ou moléculas estd mostradoiguiraF3.1. O aparelho esta instalado no
interior de uma camara de alto vacuo de aco inagk 80indrica com 25 cm de didmetro e
de altura, equipada com oito bracos em cruz (cilaterais e um superior) e 3 bracos
diagonais com flanges tipo conflat CF40. A camaextérnamente revestida com trés camadas
de 0.01 cm de mu-metal, reduzindo os campos magsétesiduais para valores inferiores a
15mGauss. A camara é bombeada por dois conjuntdsoddas mecanicas e difusoras, o
primeiro, destinado ao bombeamento de toda camaraltd vacuo, excluindo o canhéo,
constituido de uma bomba mecénica VARIAN SD-700 reaubomba difusora VEB
HOCHVAKUUM, com velocidades de bombeamento de 34/hm e 120 s,
respectivamente e o segundo, destinado ao bombe¢andiferencial do canhao de
elétrons, constituido por uma bomba mecanica LAB@VR23D e uma bomba difusora
BALZERS 260, com velocidades de bombeamento de 2#m3h e 260 |I/s,
respectivamente. A contaminacdo de 6leo no intedar cAmara de alto vacuo é
minimizada por dois conjuntos de armadilHasalizadas entre as bombas difusoras e a
camara, refrigeradas por um circuito fechado deaadestilada resfriada por um Chiller
MECALOR. Foram ainda utilizados filtros de oleo liha de bombeamento de pré-vacuo para

prevenir a subida de 6leo das bombas mecéanica@aam

A pressao residual na camara é feita em regimerdevfcuo através de um sensor
tipo termopar VARIAN, modelo 0531-FO472-301 e enpalacuo, através de uma valvula
de ionizacao tipo Bayard-Alpert - VARIAN, modelo B7com valor minimo atingido da
ordem de 8 X 1T torr.

O arranjo experimental instalado no interior da @@ de vacuo constituiu-se de um canhao

de elétrons, uma célula gasosa, um analisadoratgiarde elétrons e um coletor de Faraday como

estd mostrado na Figura 3.2. Na Figura 3.3 temuista lateral deste arranjo.
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Fig. 3.1: Aparelho de medidas de Seccbes de Choque Toedmidhamento de Elétrons por alvos
gasosos.
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_— Baratron

Canhao de
elétrons Coletor de
Faraday
Analisador
Cilindrico
/ Dispersivo

127°

Sistema de-

vacuo 2

Célula
Gasosa

|

Sistema de
vacuo 1

Fig. 3.2 Diagrama esquematico do aparelho de medidagdgi8 de Choque de atomos

e moléculas. No interior da camara todos os equepérs estao sujeitos a alto vacuo e
blindagem magnética.
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Fig. 3.3: Elementos do aparelho de medidas de SCT instatamlogerior da caAmara de alto vacuo.
Da esquerda para direita observa-se o canhdo deonslé(instalado numa céamara para
bombeamento diferencial e blindagem eletrostatiaagélula gasosa, o analisador de energia e
coletor de Faraday.

3.2.1 - Canhao de Elétrons

O feixe eletrébnico € gerado por um canhdo de @létoque cobre continuamente a regido de
energia de 60 a 500 eV. Este canhao é formado mofilamento de tungsténio, um elemento
extrator de elétrons baseado na geometria do dRidcce [45], uma lente Einzel e placas
defletoras. Na Figura 3.4 tem-se uma vista do aar@angulo do feixe produzido é definido por
[46]:

I

a

a, :E , (3.13)

onde [ € o raio do anodo; d € a distancia entre o catod@nodo. Sua abertura anguiy (

dada em funcao dos potenciais aplicados no digdb]é
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o= | M (3.14)

V, eV, sdo respectivamente as energias associadas awipbto anodo e do catodo. A
temperatura do catodo (expressa em Kelvin), € tudgdenergia y(expressa em eV) aplicada ao

filamento:
V, (eV) = T(K)(11600™ (3.15)

A corrente eletrbnica extraida do filamento, a ipath emissédo termoibnica, € limitada
devido a efeitos de cargas espaciais [45] que impd® valor maximo na densidade de corrente

J 4, No anodo (primeiro elemento da lente Einzel) daafo

v/ ,
Jinax =2’34_d2 (HAcm?) (3.16)

Logo, a intensidade de corrente do feixe no pobjeto da lente Einzel, que é funcéo de J

e da area da fenda, também é limitada.

Iméu. = nraz‘:l ma. (/J A) (3-17)

As equacglOes 3.14 a 3.17 expressam portanto a dapgadle ambas as grandeBas |hax
com a tensao aplicada ao anodo. Nota-se que zagfilb de valores altos da energia de passagem

no anodo Y resulta em bom estado de colimagao (baixos valtee®) e maior intensidade de

corrente do feixe. Considerando-se a Equacdo (B\&ifica-se que € possivel obter valores
elevados de intensidade de corrente, aumentandora® do anodo e reduzindo-se a distancia
entre o catodo e o anodo. Entretanto, isso aungedieergéncia angular do feixe, deteriorando
suas caracteristicas de colimacédo. Esse comproeigstente entre a energia do feixe extraido e a
sua dispersdo angular foram ponderados na escelvaldres dea; d e Va. Foi utilizada uma
lente Einzel para se obter a focalizacdo e colimagéfeixe, utilizaram-se estagios de aceleracéo e
desaceleracéo posteriores pela acdo de campasaosiétr
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Os elementos do canhdo séo de latdo recoberto cafite AERODAG a fim de evitar a
emissao de elétrons secundarios e homogeneizaengml aplicado em sua superficie. As fendas
sdo em cobre também recobertas de grafite. A sgmarantre os elementos é de 0.1 D, o
comprimentoA dos elementos centrais das duas lentes formadasésoelementos, medido do
ponto médio dos espagamentos adjacentes, é igdémaetroD de todos os elementos que é de 10
mm. O comprimento total do canh&o é de 130 mm. igar& 3.4 tem-se sua vista lateral e na

Figura 3.5 seu projeto.

Fig. 3.4: Canhao de elétrons aplicado na Técnica de Tras8misinear. O canh&o produz
feixes eletrénicos com energias variaveis na regé60 a 500 eV e resolucdo energética em
torno de 600 meV.
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Fig. 3.5: Projeto do canhao de elétrons operando na regi&oergia de 60 a 500 eV.

O circuito de controle do canhao trata-se de unplsisndivisor de tensdo como esta mostrado
na Figura 3.6. Sdo empregados 2 fontes Kepco palimantacdo da tensédo, uma para as deflexdes
e anodo e a outra, para o foco e o catodo. Oumte fde corrente Kepco € utilizada para

alimentacéao do filamento.

O feixe eletronico utilizado em nossos experimerftisgerado pela passagem de uma
corrente em torno de 2,6 A no filamento de tungsté&ua resolucdo energética € em torno de 600
meV, seu didmetro menor que 800um e intensidadémda continuamente na faixa de 300 nA a
0,2nA para energias respectivamente de 500 a 60Na¥ medidas de SCT procurou-se manter as
intensidade do feixe Imenor que 1nA para que as SCT obtidas fossemendeptes da corrente
do feixe.
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C — Lente Einzel
D — Deflexdes x-y

Fig. 3.6: Circuito eletrénico para alimentacédo dos potesaai canhdo de elétrons.

3.2.2 -Célula Gasosa

O feixe de elétrons gerado pelo canhdo é condyzada o interior da célula gasosa, cuja
superficie € recoberta com grafite coloidal paraimiir a emissdo de elétrons secundarios e para
homogeneizar os potenciais elétricos da superficamostra gasosa € introduzida na célula atraves
de trés orificios distribuidos ao longo de seu aamgnto a fim de homogenizar a distribuigdo do
gas no interior da mesma, como esta mostrado nara-ig,7. Um mandmetro de capacitancia
Baratron MKS modelo 627B, é conectado a célulavésale um pequeno tubo para medida da
pressdo absoluta do gas da em seu interior. A @oeésmantida suficientemente baixa para

assegurar regime de fluxo molecular, ou seja, mener3,0 mTorr.
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Fig. 3.7Célula gasosa utilizada no aparelho de medidaSQIEs.

A célula possui comprimento geométrico igual a 22@Mm, didmetro interno D =
45,00 mm, fendas de entrada e saida com diamedr@sc8 mm e 2,35 mm, respectivamente. O
valor do comprimento de espalhamento L pode naacihbi com o comprimento geométrico da
célula do gas, devido ao efeito efusivo nas fend@sentrada e saida e as condi¢cdes de
bombeamento diferencial. L pode ser determinadgwvésrda relacdo [47]:

L = |_g + d1 + d2 + Lp , (3.18)

onde oL 4 € o comprimento geométrico da célula do gise d, sdo respectivamente os diametros
das fendas de entrada e saida da célula,é o fator de correcdo devido as condi¢es do

bombeamento diferencial. Em nosso aparelho veufs® que o fatok, ndo precisa ser utilizado
(dado a comparagdo dos nossos resultados com obtedstura) e o comprimento de
espalhamento € de 76,35 mm.

A intensidade de corrente transmitida através dlul@éé limitada devido as

aberracfes, tais como efeitos de cargas espaddairrente maxima de elétrons com

energia E = qV que sai da célula aterrada € dada[45]
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2
I max = 3815V S/Z[fTSJ /UA, (3-19)

ondeV é dado em Volts e corresponde ao potencial dongl@o onde os elétrons foram
gerados. Na condicdo mais critica para nosso exyerio, onde se tem o minimo de
energia igual 60 eVlnhax € igual a 8,521A. Trabalhamos em todas as medidas com feixes
primarios com intensidades muito inferiores a esaéor e, portanto, as dimensdes da

camara em momento algum limitaram a corrente doeféiansmitido pela célula.

A pressdo na célula é medida por um sensor Baraguom é mantido durante a
operacido a 4&£ (conforme o manual do fabricante). Ele é conestadtélula gasosa (que
esta a temperatura ambiente), através de um peduboteflon de 1/4’de didmetro com
aproximadamente 20 cm de comprimento. Como neste t&m-se duas camaras, célula
gasosa (1) e Baratron (2), a temperaturas difesgentenectadas por um tubo, suas
pressdes relativas sdo uma funcédo da razdo ertmeeocaminho médio das moléculas do
gas e o diametro do tubo de conexao, efeito comloecomo transpiracdo térmica. No

equilibrio, quando se tem um regime de fluxo molacunas camaras, as razées das

1/2
~ : . P T ~
pressdes devem ser iguais %i = (—1] [48], onde T e T, sdo suas temperaturas. Logo a

2 2

pressao da célula gasosa fornecida pelo Baratree ser corrigida pelo fator de Knudsen:
P=PF T_ ) 3.20)

onde:
P é a pressao absoluta da amostra
Pg é a pressao fornecida pelo Baratron,

T e Tg sdo as temperaturas da amostra e do sensor, tesyeente.

Este efeito é quase que insignificante quando aleatha com temperaturas iguais as

medidas neste experimento, onde a amostra permareanemédia a uma temperatura de
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25°C. Graficamente esta diferenca é imperceptiveha podemos observar no gréfico
abaixo, com escala compativel aos dados da SCHh &se efeito foi Atribuido um erro de
0.5 %.

Pontos Corrigidos ]
Pontos Sem Correcdo

-20 2
SCT x (10" m")
P P R, R P NN NN
A O 00 O N b O 00O O N b O
IR [N TR NN SR TR E N NN I NI S NI |
|

T T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500

Energia de Impacto (eV)

Fig. 3.8.Gréfico que mostra os pontos obtidos e os corrigda formula d&nudsen.

A temperatura da amostra € igual a temperaturai@m@ de alto vacuo, ja que a Unica fonte de
aguecimento no arranjo experimental é o filamemtduhgsténio e a bomba difusora esta distante o

bastante para néo alterar a temperatura da anmast&lula.

O angulo de aceptancia de deteccao (o angulo sf@idado pela fenda do analisador visto do

centro da camara de espalhamento) é de 6,4 sr10

3.2.3 - Analisador Cilindrico Dispersivo de 127°

Os elétrons espalhados inelasticamente sdo disatins daqueles que ndo sofreram
interacdo com o alvo utilizando um Analisador Gitino Dispersivo de 127° (ACD 127°). O

analisador € precedido por um conjunto de lentesostaticas desaceleradoras para aumentar sua

42



eficiéncia. Os elétrons transmitidos pelo analisado detectados por um coletor de Faraday, como
mostra a Figura 3.9, conectado a um eletrometrthkegi para medidas da intensidade de corrente
em (nA).

Fig. 3.9:Analisador de energias de elétrons do aparelheatkdas de SCTs.

Os potenciais aplicados nas placas interp& ¥xterna Y do analisador conforme mostra a
Figura 3.9, para selecionar uma determinada endegiassagempisao dados por [45]:

_v_o2E R
V, =V 2ezn[Roj, (3.21)

—y 2B, R
V, =V ZEEn(ROJ, (3.22)

onde V é o potencial na fenda de entrada do adalis& e R sdo os raios das cascas interna e

externa e Ro raio médio.

A resolucdo em energiAE do analisador, que fornece a medida da larguta &
meia altura (FWHM) da distribuicdo de energia dixdetransmitido pela fenda de saida, é
funcdo das caracteristicas geométricas do analisadas caracteristicas do feixe na fenda
de entrada [45]:
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WL 2
E_RO+3(AG) , (3.23)

onde:
w = diametro das fendas de entrada e saida dosaalali;

Aa = angulo de abertura do feixe no plano de deflegydano de disperséao).

3.2.4 - Linhas de gas

Na Figura 3.10 temos um diagrama esquematico dhaadide gas. A amostra gasosa padrao
foi o Argbnio, que se encontra em um cilindro reaguwiomo o que esta na esquerda da Figura 3.10.
O gas passa por um mandmetro que controla seu, fudheulas tipo abre/fecha e em seguida por
uma valvula agulha (Granville Phillips) que faz jaste fino da entrada do gas na camara. As
amostras dos alcoois foram armazenadas em um delémro selado por uma valvula tipo abre-

fecha, passando posteriormente pela vélvula agulha.

=

'7". Camara (
I
Valvula abre e fecha 4 i
; Valvula da amostra
Vélvula agulha
.?i\’ X I I 029 /
[0 [0
Amostra do gas padrao Bomba mecanica Amostra do alcool a ser estudado

(Argdnio)

Fig.3.10Diagrama esquematico de funcionamento das linbamsl.

44



3.2.5 - Eficiéncia do Aparelho

O Argonio por ser um gas raro, ja foi muito estudpdr varios outros grupos, consistindo em
uma boa base de testes, ou seja, existem resultadedrios grupos publicados na literatura que
podem ser comparados com os dados obtidos em taiss@tério para se testar a eficiéncia de
nosso equipamento. Assim ele é utilizado como gaBdo para otimizacdo das condicbes de
operacdo do aparelho, como faixa de pressdo doayésélula, intensidade do feixe incidente e a

calibragcédo de escala de energia de impacto.

Para se obter a faixa de pressdo em que a Lei miédraBeer € valida, foi primeiramente
realizado diversas medidas cobrindo-se uma ampia @@ pressao no interior da célula gasosa. Na
Figura 3.11 tem-se um grafico da razdo de atenudgdotensidade do feixe eletrdnico em fungéo
do aumento da pressao no interior da célula gadtesdfica-se que a Lei é valida na regido
delimitada pelas duas setas, onde se obtém umaoetanto, esta foi a faixa de pressao utilizada

€m Nnosso experimento.

In(in.)

0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0 35
Presséao (Pa)

Fig. 3.12 Atenuacéo do feixe de elétrons incidente atraareds a célula gasosa. Esta Figura
ilustra a regido onde a Lei de Lambert-Beer € a&ich nosso experimento.
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Os dados de SCT foram gerados em nosso laboratinforme esta descrito no item 3.1. Na
Figura 3.12 sao vistas diversas retas geradasdppkndéncia de In(§)l em funcdo da pressao na
célula gasosa. Os coeficientes angulares destasfoehecem os valores da SCT conforme equacéo
3.5.

Argonio
0,0 T T T T T T T T T
So ~= - 100 eV
- ~~o 150 eV
05 200 eV
o 250 eV
1,0k RS 300 eV
BN S s 350 eV
D e AR e 400 eV
-~ -1,5 "o el . -+ 500eV
20 R
25+ N . Trea
\ .
-3,0 'm
" 1 " 1 " 1 " 1 "
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5

Presséao (Pa)

Fig. 3.12 Variacdo do In(lJ) em funcdo da pressdo do gas Argbnio para energias
selecionadas entre 100 e 500eV.

No gréfico da Figura 3.13, tem-se as compara¢e$SEd's do argdnio obtidas neste trabalho
com dados da literatura, em funcdo das energiaser@dp-se uma excelente concordancia entre os
resultados, evidenciando um bom desempenho dollapayee foi aplicado no estudo do Metanol e

Etanol.

46



SCT-Ar
s ‘ @ de Heer .
A wagenaar
R % € Kauppila
O presente

e 4 4

SCTA (x 10%° m?)

1 \ 1 \ 1 \ 1 \ 1
100 200 300 400 500

Energia de Impacto (eV)

Fig. 3.13 Comparacéo das SCT do Argdnio obtidas em nosdaltro com os dadafe Heer e
cols.[49], Wagenaar e cols. [50], Kauppila e cfd]. A boa concordancia entre os resultados
evidéncia que o aparelho esta ajustado adequadapemat obtencdo das medidas.

3.2.6 - Analise de erros

As SCTs encontradas neste trabalho, séo resultidosha meédia de pelo menos 7 sessodes de
medidas de experimentos independentes para mesmpaer©s erros destas medidas sao devidos a

erros sistematicos e estatisticos.

Os erros estatisticos sao calculados de acordaapressao abaixo:

2\ %
% erro = 100(%‘ (@ ~(0)) }

()| G N-1
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onde:
<o> = Secc¢ao de Choque média;
0; = i-jésima Secc¢édo de Choque determinada em cagacses

N = nimero de medidas

Os erros sistematicos sdo encontrados devido eexliés fatores inerentes ao experimento,
guais sejam: Calibracdo do mandmetro Baratron MiBatribuido um erro de 2% para a faixa de
pressbes que trabalhamos, de acordo com as espe@éds do fabricante; Espalhamento elastico a
baixos angulos: Em nosso aparelho o angulo sékdacéptancia do analisador € 4@ = 8.26 x
10 sr, portanto, pequeno o suficiente para que passaeygligenciar o erro devido a estes efeitos;
Comprimento efetivo de espalhamento L, O feixer@eto passa por regides com pressdes
diferentes, portanto o comprimento efetivo de sfeawmcdo ndo é o comprimento geométrico da
célula. Atribuimos um erro de 2% a esse efeitoit@Sedevido a transpiracao térmica de Knudsen:
O sensor do Baratron fica a uma temperaturd@Q@5diferente da célula de espalhamento
(temperatura ambiente) e, portanto, a pressaonkd®aratron deve ser corrigida pelo fator de
Knudsen. Isto implica na medida da temperaturaélidlac gasosa. Atribuimos um erro de 0.5 %;
Erro na corrente que chega ao coletor de Faradaynkém devido aguela que passa pela célula
gasosa, sao despreziveis devido ao fato que emasosdidas foram realizadas com estabilidade
de 0,001nA; Estabilidade do fluxo de gas que emraélula gasosa. Trabalhamos durante todas as
sessfes de medidas com altas pressdes no reserget@mostras e, portanto, a estabilidade de
alimentacéo da célula gasosa foi estimada em wentY; Estabilidade das fontes de alimentacéo
(tenséo e corrente) do canhao de elétrons. Atsbwim erro de 1% a este efeito.

Considerando a soma quadratica de todos os estasnsiticos temos um total de 3.5%. A
todos estes fatores, a incerteza total foi estineau®%.
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Capitulo 4

SECCAO DE CHOQUE TOTAL ABSOLUTA DO METANOL E ETANOL

4.1- Seccoes de Choque Totais do Metanol

Caracteristicas do Metanol

O Metanol, também conhecido como alcool metilicapmecomposto quimico com formula
guimica CHOH, sendo o mais simples dos alcodis. Os alcoaisceipostos que tém grupos
hidroxilo ligados a atomos de carbono sp3. Podemis®ms como derivados organicos da agua em
gue um dos hidrogénios foi substituido por um graggnico. Liqlido, inflamavel, possui chama
invisivel, fundindo-se a cerca de -98°C. Na Figdrh estd mostrado sua formula estrutural e

modelo espacial.

Fig.4.1Formula estrutural e modelo espacial para o Metan

O Metanol, ou ainda o alcool da madeira, pode seggrado pela destilacdo de madeiras, ou
pela reacdo de gas de sintese, vindos de origesmigpgas natural (uma mistura dgdém CO
passando sobre um catalisador metalico a altasetamopas e pressées). Ele é muito utilizado como
solvente industrial, pois dissolve alguns sais wretlo que o Etanol; é utilizado na industria de
plasticos, na extragdo de produtos animais e visgetamo solvente em reacdes de importancia
farmacologica, como no preparo de colesterol, vitase horménios. E matéria prima na producio
de formaldeido, também usado no processo de ttanfieacdo da gordura, para produzir

biodiesel.
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E usado como combustivel em algumas categoriasa®postos dos EUA (ex: Champ
Car, IRL, Dragster), sendo que equipes e os pilatogtiliza-lo, séo instruidos como agir diante de
um incéndio, uma vez que o fogo néo é visivel, gametessario jogar agua em todos os cantos
onde supostamente esta ocorrendo o incéndio e owrigrpiloto e membros da equipe se
necessario. Sua inalacdo causa leve irritacdo @sbragas das mucosas, tem efeito toxico no
sistema nervoso, particularmente no nervo éptice.si@Btomas a sua exposi¢do incluem dor de
cabeca, nausea, vomito, cegueira, coma e até a.nteet ingerido pode causar intoxicacao e
cegueira. Sua dose fatal é de 100 — 125 ml. Enatmobm a pele pode deixa-la seca e quebradica.
Se ocorrer absorcéo verifica-se sintomas pareaidos a inalagdo. A exposi¢do continua a ele
pode causar lesdes nos olhos prejudicando a vipadendo também causar o aumento do figado.

Na Tabela 1 sdo apresentadas suas propriedades-Qisimicas e ambientais.

PROPRIEDADES FiSICO-QUIMICAS E AMBIENTAIS

Peso molecular Ponto de ebulicdo (°C) Ponto de fuséo (°C)

32,04 64,5 -98

Temperatura critica (°C) Pressao critica (atm) Densidade relativa do vapor
240 77,7 1,1

sDc'?IiTjscl);jade relativa do liquido (ou Pressao de vapor . Calor latente de vaporizagéo (cal/g)
0,792 A 20 °C (LIQUIDO) 100 mmHg A 21,2 °C 262,8

Calor de combustéo (cal/g) Viscosidade (cP) Solubilidade na agua

- 4.677 0,55 MISCIVEL

Reatividade quimica com agua

NAO REAGE.

Reatividade quimica com materiais comuns

NAO REAGE.

Polimerizacao

NAO OCORRE.

Reatividade quimica com outros materiais
INCOMPATIVEL COM OXIDANTES FORTES.

Potencial de concentracdo na cadeia alimentar
NENHUM.

Demanda bioquimica de oxigénio (DBO)

0,6 A1,2Ib/lb, 5 DIAS.

Neutralizacéo e disposicéo final

QUEIMAR EM UM INCINERADOR QUIMICO, EQUIPADO COM PO®RUEIMADOR E LAVADOR DE GASES
TOMAR OS DEVIDOS CUIDADOS NA IGNICAO, POIS O PRODUTO E ALTAMENTE INFAMAVEL.
RECOMENDA-SE O ACOMPANHAMENTO POR UM ESPECIALISTA®ORGAO AMBIENTAL.

Tab.1Propriedades fisico-quimicas e ambientais do Métano
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Neste trabalho foram estudadas as SCTs absolutaspdthamento de elétrons por Metanol
na regido de energia de 70 — 500eV. Os valoresS@aks para cada energia foram gerados
utilizando o equipamento e metolodogia apresentadosapitulo anterior. Cada valor foi obtido
através de um procedimento estatistico envolveredd d 7 séries de medidas, cada uma dando
origem a um grafico de In ¥ix P, com pelo menos 7 valores de presséo e idses do feixe
atenuado. Nas Figuras 4.2 a 4.13, sao apresergedfas tipicos das retas que geraram as SCTA
para cada energia. O Metanol no estado liquidarfoiazenado em um frasco de vidro acoplado as
linhas de gas, sendo utilizado valvulas do tipeedbcha e valvula agulha para introduzir o seu
vapor na célula de espalhamento. Foi utilizado ¢akt@d P.A. da Nuclear, com grau de pureza de
99.8%. A amostra passou inicialmente por um praceks congelamento com;Niquido e
bombeamento a vacuo, pelo menos 6 vezes para rerdos&ases adsorvidos na mesma. Embora
fosse esperada alta taxa de condensacdo do Metasdinhas de gas, célula gasosa e demais
elementos do espectrbmetro, o experimento foi caddusem qualquer aguecimento, a uma
temperatura ambiente em torno d825Como o experimento é dependente da temperatotiay-
se pelo ndo aquecimento da camara e de seus etmmentjue poderia levar a imprecisao nos
valores da temperatura da amostra na célula gaSiservou-se, entretanto a necessidade de
passivar o aparelho por pelo menos 3 dias antésiclo do experimento, para que se atingisse a
estabilidade do feixe de elétrons. ApGs este periodyas foi introduzido na célula e verificou-se
um leve aumento na pressdo residual da camaraaledauo, de 1.0xIDpara 2.0 x 18 Torr,
sendo que a pressao residual na célula de espaittasgemanteve constante, em torno 0.07 mTorr.
Observou-se também que apds um periodo de aproaimeade 20 horas (contado a partir do inicio
das medidas), a condensacdo do Metanol se elevavges que impedia a continuidade de
aquisicdo das medidas, levando a instabilidadesteasidade do feixe eletrdnico. Um periodo de
12 horas de bombeamento era necessario para reoovapores condensados e dar continuidade
as medidas, e obtencao de reprodutibilidade dasaskncontrados. As medidas foram conduzidas
com uma estabilidade na corrente em 0,001 nA. Mpitvavelmente conseguiu-se realizar as
medidas nestas condi¢des de estabilidade do fe®me,0 aquecimento, devido ao bombeamento
diferencial empregado no canhao de elétrons. Adsgonl procedimento de purificar a amostra com

seu congelamento e bombeamento no inicio de cadiednedida.
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Fig.4.2: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 500 eV.
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Fig.4.3: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 450 eV.
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Fig.4.4: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 400 eV.
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Fig.4.5: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 350 eV.
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Fig.4.6: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 300 eV.
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Fig.4.7: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 250 eV.
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Fig.4.8: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 200 eV.
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Fig.4.9: Variacdo de In(1f) com a pressao pelo Metanol no estado gasos@aparargia de 150 eV.
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Fig.4.10:Variacdo de In(l4) com a presséo pelo Metanol no estado gasos@pmarargia de 100 eV.
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Fig.4.11:Variacao de In(1§) com a presséo pelo Metanol no estado gasosaparergia de 90 eV.
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Fig.4.12:Variacao de In(1§) com a presséo pelo Metanol no estado gasosaparergia de 80 eV.
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Fig.4.13: Variacdo de In(1§) com a pressado pelo Metanol no estado gasosaparargia de 70 eV.
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Na Tabela 2 e Figura 4.14 estdo apresentados os dadSCT do espalhamento de elétrons
por Metanol obtidos neste trabalho, comparados @®aados disponiveis na literatura, obtidos por
Szmytkowski e Krzysztofowicz [18] e Vnodkumar e <ol[31]. Os dados reportadas por
Szmytkowski e Krzysztofowicz foram obtidos expemtamente utilizando a mesma técnica
empregada no presente trabalho, cobrindo a faixamdegia de 5-250 eV. Ja os dados de
Vnodkumar e cols. foram gerados teoricamente aral®@ método SCOP (Complex Optical
Potential) [52,53,54F0brindo a faixa de 5-500eV. Para uma melhor amaiscomparacdo de
nossos dados com os dados da literatura, ndo arad& os dados de Sueoka e cols. [17], uma vez
gue estes nao sao dados absolutos, mas normalizagsconcordarem qualitativamente bem com
os dados de Szmytkowski e Krzysztofowicz [18], erabmais baixos (cerca de 15%) em toda a
faixa, caracteristica comum dos dados de SCT pidosizpor este grupo para varios alvos
moleculares por exemplo:[55]. Observa-se como teniatica geral da SCT, uma curva que
decresce monotonicamente com 0 aumento da en&fgidica-se uma excelente concordancia
entre 0S nossos resultados e os resultados de &emsid e Krzysztofowicz [18] enquanto os
dados de Vnodkumar [31] sdo levemente mais altwa pa energias abaixo de 90 eV. Esta
discrepancia torna-se cada vez maior a medida gnergia cai, sendo este resultado atribuido por
Vnodkumar , devido a natureza dipolar do alvesfdn = 1.7D) [56]que afeta as medidas de SCT.
Para a energia de 500 eV nossos resultados est@owsn acima dos resultados Vnodkumar, fora
da barra de erro. Os valores de SCT obtidos expatatmente neste trabalho na regido de energia
de 300 a 500 eV, sao dados inéditos, dentro dereasghecimento.

58



Energia(eV) Presente Erro (5%) Szmytkowski Vinodkumar

Presente
70 14,26 0,71 14,3 15,34
80 13,58 0,68 13,5 14,23
90 13,05 0,65 12,9 13,35
100 12,36 0,62 12,4 12,59
110 -- -- 11,9 --
120 -- -- 11,4 --
140 -- -- 10,7 --
150 9,97 0,50 -- --
160 -- -- 10,1 --
180 -- -- 9,4 --
200 8,50 0,42 8,81 8,58
220 -- -- 8,28 --
250 7,45 0,37 7,55 --
300 6,61 0,33 6,74
350 6,29 0,31 --
400 574 0,29 5,65
450 5,60 0,28 --
500 5,37 0,27 491

Tab.2: SCT Absoluta experimental do Metanol obtida ndsi®alho, comparada
com os dados de Szmytkowski [10] e Vnodkumar [&@],unidades de (T8n?).
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Fig. 4.14: Grafico da SCT do espalhamento de elétrons poamdétna regido de energia de

impacto de 70 a 500 eV.
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4.2 - Calculo da SCT Absoluta para o Metanol Utiliando a Regra da
Aditividade

No célculo das SCT do Metanol utilizando a RegraAditividade [57], utilizamos a
equacao 2.6, considerando o parametro Z sendo gua8 (numero de elétrons do alvo),
& = 0,28 x 16° m? e a polarizabilidade estaticado Metanol igual a 20x18 m* [58]. Na Figura
4.16 sao apresentados os resultados da SCT olpiossta Regra. Neste grafico também esta
apresentada a curva de Born. Para obtencdo destaforam graficados os valores experimentais
do inverso da SCT, d/, versus a energia de impacto dos elétrons Endera reta mostrada na
Figura 4.15. Utilizou-se as SCT para energias nenque 300 eV, onde a contribuicdo dos canais

inelasticos sdo menores. O coeficiente angulaneati desta reta fornecem os valoresggle B,
como segue:

0,20 ,

0,18

0,16 —

0,14

0,12

0104 m 1/SCT 7

Linear Fit of CurvadeBorn_B

Inverso da SCT x (10°m™)

0,08 -

0,06

T T T T T T T T T
100 200 300 400 500
Energia (eV)

Fig. 4.15 Reta obtida a partir de dados experimentais @asS

1 :i+£

o(E) oo B

E .
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1o 0,04549 (10° m?) = 0,=21,9828 (16° m?),

O,

% =3,5550 x 1d(eV 10°m?) = B =2812,908 (eV 18’ m?) .

Os valores obtidos dg, e B, aplicados na equacéao (2.7) fornecem a curva de Bo

Na Figura 4.16 é mostrada uma comparacao dosadesltedricos e experimental obtidos
neste trabalho. Observa-se uma boa concordanciac$gss resultados experimentais com a curva
Born para energias até 300 eV, sendo que paraiasargiores a curva de Born fica um pouco
abaixo de nossos resultados, o que é esperado, quiedesta curva reflete a SC Elastica, nao
incluindo os canais inelasticos. Por sua vez, asdperestima os valores das SCT para baixas

energias, uma vez que se trata de um modelo apligach regibes de energias intermediarias a

altas.
18 T T T T T T T T T T
Metanol
16 -
| * m Este trabalho |
144 ® Szmytkowski |
_ % RA _
- I% € Vnodkumar
ZE 129 . Curva de Born
D °
\8_, 10 - .Eo |
X [ ]
o
2 &
6 - - i i 2 -
4 4 ;
T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500

Energia de impacto (eV)

Fig. 4.16Dados das SCTs tedricos e experimentais, mostrama grande concordancia.

62



No grafico da Figura 4.17, estéd representada umgpamcdo dos valores de SCT do
Metanol CHOH, com os valores de SCT para o Metang,G&inbém obtidos em nosso laboratério
[59]. O Metanol por ser uma molécula maior, apressennsequentemente maiores valores de SCT.
E Verificado que a medida que a energia aumentdifeaenca entre os dois dados também

aumentam, indicando que no Metanol canais adigamaprocesso de colisdo estdo presentes.

15 : , ; , ; , ; , ; ,

14 4
13 ]

12

SCT x (10%°m?)
(o]
|

3 °

T T T T
200 300 400 500

Energia de Impacto (eV)

T
0 100

Fig. 4.17 Gréfico que mostra a comparacédo dos valoresCdeda molécula de Metanol obtidos neste trabalbim & molécula
de Metano.
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4.3 -SeccOes de Choque Totais do Etanol

Caracteristicas do Etanol

O Etanol (GHeO), também chamado de alcool etilico, € um compobt@o a partir da
fermentacdo de acucares, encontrado em bebidas @ameja, vinho e aguardente, bem como na
industria de perfumaria. No Brasil, tal substareisambém muito utilizada como combustivel de
motores de explosdo, constituindo assim um meread@ascensdo para um combustivel obtido de
maneira renovavel, é o estabelecimento de uma tmallde quimica de base, sustentada na

utilizacdo de biomassa de origem agricola e rerelvav

Fig.4.18: Formula estrutural e modelo espacial para o Etanol.

O Etanol € o mais comum dos alcoois. As técnicasudeproducdo na antiguidade eram
restritas a fermentacdo natural ou espontaneagimsalprodutos vegetais, como acucares. Elas
comecaram a expandir-se a partir da descoberteestlagdo — procedimento que se deve aos
Arabes. Mais tarde, ja4 no século XIX, o adventoimtiustrializacdo expandiu ainda mais este
mercado, alcangcando um protagonismo definitivom@smo ritmo em que se foi desenvolvendo a
sociedade de consumo no século XX. O seu uso &:vast bebidas alcodlicas, na industria

farmacéutica, como solvente quimico, e mais reasenée, como combustivel.

O abuso deste composto é a principal causa de Inliddale e mortalidade da humanidade.
Afeta muitos sistemas de 0Orgaos, causando tantt®fagudos como crénicos. Sendo um
depressor do SNC (acdo direta), o Etanol diminwgua atividade: facilita a acdo do maior
neurotransmissor depressor no cérebro e inibe @ dgamaior neurotransmissor excitatorio do
glutamato. Atuando especificamente sobre esteptaes, o Etanol abranda o funcionamento do
sistema nervoso. De todos os sistemas do corpsteons cardiovascular, € aquele em que o Etanol

pode ter simultaneamente efeitos positivos e naamtiNo figado, o excesso de Etanol conduz a
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trés diferentes desordens patoldgicas: figado g@steatose hepatica), hepatite alcodlica e cirrose
O consumo excessivo de alcool é a principal caagzadcreatite crénica. O alcool etilico consegue
ainda perturbar os numerosos processos regulafuBpermitem aos rins funcionarem de forma
normal - altera a estrutura e a funcéo renal, aggimo anula a sua capacidade em manter a
composicado de fluidos electrolitos no corpo. O Btgode, em parte, contribuir para a supressao da
atividade reprodutora dos machos, por atrofia delsti, disfuncdo dos o6rgdos reprodutores e
acessorios, supressao da espermatogéenese e iddddil Pode também ter influéncia direta no
crescimento e desenvolvimento da crianca - a aigagle nascer com Sindrome Fetal Alcodlica
(FAS). O Etanol € uma droga capaz de originar &olgia e um alto grau de dependéncia, tanto
fisica como psicologica. Na Tabela 3 sao relaciagas propriedades fisico-quimicas e ambientais

do Etanol.

Peso molecular Ponto de ebulicdo (°C) Ponto de fuséo (°C)

46,07 78,3 -112

Temperatura critica (°C) Pressao critica (atm) Densidade relativa do vapor

243,2 63,0 1,6

Dfep5|dade relativa do liquido (ou Pressao de vapor Calor latente de vaporizagéo (cal/g)
solido) ) 60 mmHg A 26 °C 200

0,790 A 20 °C (LIQUIDO)

Calor de combustéo (cal/g) Viscosidade (cP)

-6.425 1,11

Solubilidade na agua pH

MISCIVEL 7,0

Reatividade quimica com agua

NAO REAGE.

Reatividade quimica com materiais comuns

NAO REAGE.

Polimerizagéo

NAO OCORRE.

Reatividade quimica com outros materiais

DADO NAO DISPONIVEL.

Potencial de concentracdo na cadeia alimentar

NENHUM.

Demanda bioquimica de oxigénio (DBO)

(OBS. 1)

Neutralizacéo e disposicéo final

QUEIMAR EM UM INCINERADOR QUIMICO EQUIPADO COM PORUEIMADOR E LAVADOR DE GASES
TOMAR OS DEVIDOS CUIDADOS NA IGNICAO, POIS O PRODW E ALTAMENTE INFLAMAVEL.
RECOMENDA-SE O ACOMPANHAMENTO POR UM ESPECIALISTA®ORGAO AMBIENTAL.

Tab.3: Propriedades fisico-quimicas e ambientais do Etanol
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Neste trabalho as SCTs absolutas do espalhamerglétdens por Etanol foram estudadas
na regido de energia de 60 — 500eV. Nas Figurdsa4.31 sao apresentados os graficos tipicos
das retas que geraram as SCT para cada energiseoc@dmento adotado para o estudo deste
composto foi essencialmente o0 mesmo daquele engwggaa o Metanol. Verificou-se, entretanto
gue o Etanol se adere muito mais facilmente aglparéas linhas de gas, paredes da camara de alto
vacuo e demais elementos do aparelho, tornandoonmudtis dificil a obtencdo das medidas
experimentais. O processo de passivar o sisteroa levmesmo periodo do Metanol, isto é, 3 dias.
Porém, muito mais rapidamente se verificou a comagdo do sistema pelo Etanol, sendo os
periodos de aquisicdo de dados mais curtos do gjobtmos para o Metanol. O Etanol no estado
liquido foi armazenado em um frasco de vidro aaplas linhas de gas, sendo utilizado véalvulas
do tipo abre-fecha e valvula agulha para introdsem o vapor na célula de espalhamento. O
mesmo procedimento de purificar a amostra com gegetamento com Niquido e bombeamento
no inicio dos experimentos e a cada dia de medidadbtado. Etanol Absoluto F. Maia, com grau
de pureza de 99.3% foi utilizado. A pressao residaadmara de alto vacuo, se manteve em torno
de 1.0x10 Torr, aumentando para 2.0 x A@orr durante o experimento. A pressdo residual na
célula de espalhamento se manteve constante, @m @007 mTorr, demorando um periodo um
pouco maior do que aquele verificado para o Metgwh voltar ao valor residual, apés a
introducdo de gas, em cada sess@o de medidas. didandoram conduzidas também com uma

estabilidade na corrente em 0,001 nA.
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Fig.4.19: Variacdo de In(lf) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso aergia de 500 eV.
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Fig.4.20: Variagcdo de In(lf) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso aergia de 450 eV.
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Fig.4.21:Variagcdo de In(lf) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso aergia de 400 eV.

Fig.4.22:Variacdo de In(1§) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso gaergia de 350 eV.
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Fig.4.23: Variagéo de In(lff) com a presséo pelo Etanol
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no estado gasoso garergia de 300 eV.
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Fig.4.24:Variacao de In(1§) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso gaergia de 250 eV.
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Fig.4.25: Variagcdo de In(lf) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso aergia de 200 eV.
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Fig.4.26: Variacdo de In(1§) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso gaergia de 150 eV.
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Fig.4.27:Variacdo de In(lf) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso aergia de 100 eV.
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Fig.4.28: Variacdo de In(1§) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso gaergia de 90 eV.



Etanol 80eV

Y=A+B*X J
Parametro Valor Erro _

A 0,04072 0,00852 |
B -4,09285 0,05124 |

In(i/1.)

1,1 +————————1—1——F——1——1
0,06 008 010 012 014 016 018 020 022 024 026

Presséo (Pa)

Fig.4.29: Variacéo de In(1ff) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso gsrergia de 80 eV.
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Fig.4.30: Variacéo de In(1f) com a presséo pelo Etanol no estado gasoso gasrergia de 70 eV.
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Fig.4.31:Variacéo de In(1ff) com a pressédo pelo Etanol no estado gasoso gsrergia de 60 eV.

Na Tabela 4 e Figura 4.32, estdo apresentadas Gsd8@spalhamento de elétrons por
Etanol na regido de energia de impacto de 60 aeB50MNao existem dados experimentais nem
tedricos, reportados na literatura, consistindasestedidas no primeiro estudo da SCT do Etanol,

a0 nosso conhecimento.
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Energia(eV) Presente Erro (5%)

Presente
60 25,43 1,272
70 23,47 1,17
80 21,81 1,09
90 20,53 1,03
100 18,71 0,94
150 14,52 0,73
200 12,86 0,64
250 10,60 0,53
300 9,14 0,46
350 7,93 0,40
400 7,67 0,38
450 7,40 0,37
500 7,24 0,36

Tab.4: SCT Absoluta experimental do Etanol obtida nesteaiho, em unidades de ftn?), com

o calculo do erro.
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Fig.4.32 Gréfico da SCT do espalhamento de elétrons mordEha regido de energia de impacto
de 60 a 500 eV.
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4.4 - Calculo da SCT Absoluta para o Etanol Utiliando a Regra da Aditividade.

No célculo das SCT do Etanol utilizando a Regraditividade [57],utilizamos a equacao
(2.6), considerando o parametro Z sendo igual a(rif¥mero de elétrons do composto), e
&= 0,28 x 16° m? e a polarizabilidade estéaticaigual a 31 x18° m® [58]. Para a curva de Born
foi utilizado o grafico da Figura 4.33, que mostneta utilizada para a determinacao dos valores de

B e deo,, para valores de SCT menores que 350 eV. Na Ff8dasdo apresentados os resultados

da SCT obtidos por esta Regra juntamente com aade\Born.

0,14 +

0,12

0,10

0,08 +

0,06 +

Inverso da SCT x (10°°m?)

— Linear Fit of Datal B

0.04 4 m  Linear Fit

02 4+————4+—7———FFF7F7+7—
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Energia de Impacto (eV)

Fig. 4.33 Reta obtida a partir de dados experimentais @ds $ara o Etanol.

1 :i+£E ,

o(E) oo B

1

—=0,0226 (16’ m?) = 0, =44,2477 (18°m?),
[0}

% =2.9112 x 18 (eV 1°m? = B =3435,01 (eV 18°m?)
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Os valores obtidos dg, e B, aplicados na equacéao (2.7) fornecem a curva de Bo

Na figura 4.34 € mostrada uma comparacao dos adsslitedricos e experimentais obtidos
neste trabalho. Observa-se uma excelente concoaddms nossos resultados experimentais com a
curva de Born para faixa de energia de 100 a 45Qe¥iclui-se que para esta faixa de energia, a
SCT obtida na curva de Born superestima a SCTieasdr um valor igual a SCT inelastica. Ja os
dados gerados pela Regra da Aditividade estdo dhomecordo com os dados experimentais para
energias maiores, como € esperado, uma vez quemettelo € mais adequado para colisbes
rapidas. O mesmo comportamento verificado paragende 500 eV no Metanol foi verificado para
o Etanol, isto é, nosso valor de SCT é um pouc@mntiiquele previsto pela RA onde ela deveria

reproduzir melhor os dados experimentais.
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Fig. 4.3Dados das SCTs tedricos e experimentais, mostramz grande concordancia.

No gréfico da figura 4.35, estd mostrado uma coayder dos valores de nossos dados de
SCT do Etanol com os valores de SCT para o Etaihty Gbtidos por Sueoka e Mori [60] e

77



Ariyasinghe e cols.[61]. Comparando este grafiom apda Figura 4.34, fica o questionamento se
nossas medidas realmente deveriam ser menoregmengia de 500 eV, ja que se este for o caso,
as medidas de SCT do Etanol e Etano se aproximata eeergia, 0 que nao parece razoavel

ocorrer.
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Fig. 4.35 Grafico que mostra a comparacao dos valores de 8& molécula de Etanol com a

molécula de Etano.
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Capitulo 5

CONCLUSOES

Desde os primeiros experimentos de colisbes deortom moléculas, pesquisadores
de todo mundo tém procurado encontrar alguma mrelagée os parametros fisico-quimicos de
moléculas e suas Secdes de Choque Totais. Tasagiies podem indicar o papel de algumas
propriedades microscopicas do alvo no processosgallemento, enquanto férmulas semi-
empiricas descrevendo estas correlacfes podemaauxiestimar as SCTs de alvos que sdo
dificeis de serem estudados experimentalmente oammeteoricamente. Para energias
intermediarias alguns autores estabeleceram algoomexdes entre a magnitude das Secg¢des de
Choque Totais e o tamanho geométrico do alvo ggums hidrocarbonetos, bem como notaram
gue a magnitude das SCTs sado linearmente correas com o numero de elétrons da
molécula. Além disso, foi também verificado havenauforte correlacdo das SCT com a
polarizabilidade estatica do dipolo elétrico dooalioje em dia, ja € bem conhecido o fato de
gue as SCTs decrescem com 0 aumento da energiayeemdo exista concordancia sobre o
carater desta dependéncia. O objetivo de nossalti@doi produzir dados adicionais que
possam contribuir para elucidar estas correlacésptbpriedades de moléculas e suas SCTs, e
também como mudancas de alguns parametros nos pbaem refletir na magnitude e
dependéncia de energia no impacto de elétrons@as, ®em como produzir dados Uteis para o

modelamento de plasmas frios, onde ocorrem a oatis&létrons com alcoois.

Para tanto, obtivemos as SCTs do espalhamenteéttered por Metanol e Etanol na regiao
de energia de 60 a 500 eV. O primeiro alvo estudado Metanol, na regido de impacto de 70 a
500eV, cujos dados de SCT foram comparados comadesdobtidos por Szmytkowski e
Vnodkumar. Verificou-se uma excelente concordasoiae 0os nossos resultados e os resultados de
Szmytkowski e Krzysztofowicz enquanto os dados dedkumar sao levemente mais altos para as
energias abaixo de 90 eV, resultado esperado jaoguedelo utilizado por este autor falha a
medidas mais baixas. Esta discrepancia torna-sewamaior a medida que a energia cai, sendo
este resultado atribuido por Vnodkumar , devidatuneza dipolar do alvo §uzon = 1.7D) que

afeta as medidas de SCT. Para a energia de 50@ds1resultados estdo um pouco acima dos
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resultados Vnodkumar, fora da barra de erro. Osreslde SCT obtidos experimentalmente neste
trabalho na regido de energia de 300 a 500 e\WWados inéditos, dentro do nosso conhecimento.

O segundo alvo estudado foi o Etanol, na regidemdgia de 60-500 eV, cujos dados
nao puderam ser comparados, pois nenhuma infornsagiie a SCT do Etanol foi encontrada

na literatura.

Foram também feitas comparacdes dos valores de 8iaios, com os das moléculas
de Metano e Etano. Observou-se que os respecismsisiapresentam maiores valores de SCT

por se tratarem de moléculas maiores.

As medidas de SCTs na regido estudada podem atntalser realizadas rotineiramente
no LEAM. Pretende-se estender essas medidas paegi@ de baixa energia, 1 a 100eV
utilizando um novo canhéo construido e ja testadaps. Além disso, o aparelho sera utilizado
para obtencdo de Espectros de Perda de Energiktlens a baixos angulos, substituindo-se o
coletor de Faraday por um Channeltron e modificss&l®@ modo de operacdo do analisador,
coletando os elétrons espalhados com varredurdancantle energia. O aparelho utilizado em
nosso trabalho também sera adaptado em futuronpodpara o estudo da interacdo de positrons
com moléculas, o que permitira um estudo comparatavdependéncia de carga no processo de

colisao.
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