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PG144

Calculo do coeficiente de adsorcao em atomos colidindo em
uma superficie metalica, uma abordagem via NRG

DINIZ, Gustavo; OLIVEIRA, Luiz Nunes de

gustavodiniz0310Qusp.br

A adsorcdo de particulas atémicas em superficies metalicas € um processo de grande importancia, tanto
para estudos tedricos, como para aplicagdes praticas. A catalise e corrosdo sdo dois temas que sobressaem
nesse contexto. Ambos os fendmenos podem ser entendidos a partir do processo de colisdo entre um
atomo ou molécula e uma superficie. Qualitativamente o problema pode ser descrito por uma particula,
inicialmente neutra se aproximando da superficie metalica. A superposicio entre os orbitais da particula e
os dos atomos na superficie cresce e possibilita transferéncia de carga do atomo para superficie. Quando
um elétron é transferido a particula passa a ter carga elétrica e consequentemente aparece um potencial
de carga imagem, o que acelera a particula em direcdo a superficie. Na colisdo subsequente a geracdo
de fénons e de pares elétron-buraco no metal rouba energia da particula incidente, que pode ficar presa
no potencial atrativo. Existe, portanto, uma probabilidade de que essa particula seja adsorvida pela
superficie. O desafio tedrico € calcular essa probabilidade, que recebe o nome de coeficiente de adsorcéo
S. O calculo da contribuicdo dos pares elétron-buraco para S, em fun¢do da energia cinética inicial, é
uma questdo ainda aberta e constituira o foco deste trabalho. Em trabalhos anteriores, foi mostrado que
a aproximacdo de Born-Oppenheimer, tradicionalmente empregada, é pouco confiavel, e que um céalculo
completo empregando tratamento numeérico preciso da funcdo de onda dependente do tempo é necessario.
Esse trabalho, entretanto, tem precisio limitada porque recorreu a uma aproximacio de campo médio para
descrever a interac3o entre o &tomo e os elétrons da banda. Queremos aqui aperfeicoar o calculo, para
isso, substituiremos a aproximacdo de campo médio por meio do método do grupo de renormalizacio
numérico (NRG), que produz resultados essencialmente exatos. (1) A modelagem desse problema é
realizada de forma simplificada pela incidéncia normal de um atomo de hidrogénio, inicialmente neutro,
sobre a superficie de um metal, que serad descrito por uma banda de conducdo sem estrutura. Para
descrever esse sistema, empregaremos o modelo de Anderson de uma impureza. (2) Simplificadamente
o procedimento para encontra o S baseia-se em calcular o espectro de energias eletrénicas, utilizando
NRG, para cada valor distancia. No estado inicial, a particula esta longe da superficie, e sua funcio de
onda é o produto entre o estado fundamental eletrénico e uma gaussiana centrada numa posicdo inicial,
a qual descreve a parte nuclear. O procedimento de Crank-Nicolson (3) permite calcular a evolugio
temporal da funcdo de onda, até que, depois da colisdo, a funcdo se divida em uma parte localizada
perto da superficie e outra que se afasta dela. A integral espacial do médulo quadrado da primeira parte
determina o coeficiente de adesdo S.

Palavras-chave: Coeficiente de adsorcio. NRG.
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