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PG56
Abordagem NRG para o cálculo do coeficiente de adsorção
em átomos colidindo em uma superfície metálica.

DINIZ, G.1; OLIVEIRA, L. N.1

gustavodiniz0310@usp.br

1Instituto de Física de São Carlos - USP

Fenômenos de adsorção de partículas atômicas, como corrosão e catálise, por exemplo, podem ser en-
tendidos a partir do processo de colisão entre um átomo ou molécula e uma superfície. Qualitativamente
o problema pode ser descrito por uma partícula, inicialmente neutra, se aproximando da superfície me-
tálica. A superposição entre os orbitais da partícula e os dos átomos na superfície cresce, e possibilita
transferência de carga. Quando um elétron é transferido, a partícula passa a ter carga elétrica, e conse-
quentemente aparece um potencial de carga imagem, o que acelera a partícula em direção à superfície.
Na colisão subsequente a geração de fônons e de pares elétron-buraco no metal rouba energia da partícula
incidente, que pode ficar presa no potencial atrativo. Existe, portanto, uma probabilidade de que essa
partícula seja adsorvida pela superfície. O desafio teórico é calcular essa probabilidade, que recebe o
nome de coeficiente de adsorção S. O cálculo da contribuição dos pares para S, em função da energia
cinética inicial, é uma questão ainda aberta e constituirá o foco deste trabalho. Em trabalhos anteriores,
foi mostrado que a aproximação de Born-Oppenheimer, tradicionalmente empregada, é pouco confiável,
e que um cálculo completo empregando tratamento numérico preciso da função de onda dependente do
tempo é necessário. (1) Esse trabalho, entretanto, tem precisão limitada porque recorreu a uma aproxi-
mação de campo médio para descrever a interação entre o átomo e os elétrons da banda. Queremos aqui
aperfeiçoar o cálculo, Para isso, substituiremos a aproximação de campo médio por meio do método do
grupo de renormalização numérico (NRG), que produz resultados essencialmente exatos. (2) A modela-
gem pode ser simplificada pela incidência normal de um átomo de hidrogênio, inicialmente neutro, sobre
a superfície de um metal, que será descrito por uma banda sem estrutura. Para descrever esse sistema,
empregaremos o modelo de Anderson de uma impureza, H =

∑
_σε_dc_d†c_d + Un_d ↑n_d ↓ +∑

_kε_kc_k†c_k + V (z)(f_0†c_d + c_d†f_0) +
P_z2

2M
+ W (z)(n_d − 1)2f_0†f_0. Os quatro

primeiros termos são os tradicionais termos do modelo de Anderson (c_d denota o orbital atômico,
f_0 = 1√

N

∑
_kc_k e N é o número de estados c_k da banda de condução). O penúltimo termo é a

energia cinética do núcleo e o último termo é o potencial da carga imagem. O procedimento numérico
baseia-se em encontrar o espectro de energias eletrônicas, utilizando NRG, para cada valor da coordenada
z = z_m. No estado inicial, a partícula está longe da superfície, e sua função de onda é o produto
entre o estado fundamental eletrônico e uma gaussiana centrada numa posição inicial, a qual descreve a
parte nuclear. O procedimento de Crank-Nicolson (3) permite calcular a evolução temporal da função de
onda, até que, depois da colisão, a função se divida em uma parte localizada perto da superfície e outra
que se afasta dela. A integral espacial do módulo quadrado da primeira parte determina o coeficiente
de adesão S. Todos os cálculos analíticos para auxiliar na solução desse problema já foram realizados, e
atualmente o foco concentra-se em finalizar o código do NRG. Com esse código em mãos, poderemos
aplicar o procedimento descrito acima para obter o coeficiente S.

Palavras-chave: Coeficiente de adsorção. Grupo de renormalização numérico.
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