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Apêndice A 

Características das instalações experimentais (Espectrômetro PUC-1) 
 

A.1 

Atenuador óptico 

 

O atenuador variável (Oriel, Stratford, CT, USA) consiste de um disco de 

quartzo recoberto por uma liga metálica cuja espessura varia com o ângulo de giro.  

Assim, a transmissão do atenuador diminui à medida que a densidade óptica (neutra) 

local aumenta.  Na Figura A1 mostra-se a calibração do atenuador variável. 

0 20 40 60 80 100
0.1

1

10

100
 

 

Tr
an

sm
is

sã
o

Unidades do Atenuador
 

Figura A1. Calibração do atenuador óptico variável. 
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A.2 

Sistema de extração retardada 

A implementação de sistemas de extração retardada requer um comutador de alta 

tensão capaz de pulsar diferenças de voltagem da ordem de kV, em intervalos de tempo 

comparáveis com o tempo de vôo dos íons, entre o porta-alvo e o fim da região de 

aceleração. O comutador instalado no espectrômetro PUC-1 é o HTS 300 (Behlke 

Electronic, Kronberg, Alemanha). Este comutador é capaz de aplicar tensões DC de até 

30 kV e suportar picos de corrente de até 30 A. O tempo de subida do pulso oscila entre 

15-100 ns, dependendo das tensões de isolamento do circuito. A duração do ciclo é de 

10 µs e o isolamento entre a alta tensão e o fio terra é da ordem de 40 kV. 

Com a ajuda de um divisor de voltagem foi medida a variação no tempo da 

tensão aplicada e o resultado é ilustrado na Figura A2. Pode-se ver a forma do pulso do 

tipo degrau, assim como o tempo que o comutador leva para subir a tensão após receber 

o sinal e as oscilações atenuadas de alta freqüência.  

 

Figura A2. Sinal de saída do comutador observado no osciloscópio. 
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O esquema de operação do comutador é ilustrado na Figura A3. Com o 

comutador em posição aberta, a saída (Uoi) tem o valor de HV2. Uma vez acionado o 

comutador, a tensão na saída (agora Uo) passa a ser de HV1. 

 

Figura A3. Esquema de operação do comutador HTS300 e suas conexões. 
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Apêndice B 

Interação da radiação laser com a matéria 
 

 

Com o descobrimento do laser de rubi, várias experiências evidenciaram a 

ruptura do ar com um feixe bem focalizado de radiação laser [R1-R3]. A formação de 

plasmas por radiação focalizada de lasers pulsados foi reportada pela primeira vez em 

1963 por Maker, Terhune e Savage. Uma mancha brilhante foi observada no lugar da 

focalização, parecida com a descarga elétrica de dois eletrodos. Desde então muitas 

experiências têm sido realizadas para determinar o que inicia a ruptura, para medir o 

limiar da densidade de energia capaz de gerar a ignição e determinar o efeito das 

características do laser (comprimento de onda, diâmetro da focalização, pressão, largura 

do pulso) e do material durante o processo de ruptura elétrica em gases, líquidos e 

sólidos. Uma descrição detalhada dos primeiros trabalhos realizados até meados dos 

anos 70 é feita em [R4-R7]. 

A ruptura elétrica induzida por laser pode ser definida como a geração de um gás 

quase totalmente ionizado (plasma); o critério experimental que é utilizado geralmente é 

a observação de uma luz ou “flash” na região da focalização. Outro critério mais 

quantitativo é a medição da atenuação do laser e do grau de ionização na região da 

focalização. 

Estima-se que existam três mecanismos fundamentais, descritos a seguir, para a 

ignição do plasma: 1) a ionização em cascata, 2) a ionização multifotônica e 3) a 

“partida térmica”. 
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B.1 

Ionização em cascata ou bremsstrahlung inverso 

 

Neste mecanismo considera-se que a radiação laser seja absorvida pelos elétrons 

do alvo, que - após acelerados - colidem com os átomos neutros. Quando os elétrons 

ganham energia suficiente, eles ionizam o gás ou sólido (M) através da reação (A.1): 

e- + M→ 2 e- + M+         (A.1) 

A reação (A.1) é repetida com freqüência crescente, em forma de ruptura em 

cascata, que provoca o aumento exponencial do número de elétrons livres e da 

concentração de íons em função do tempo. A situação é muito similar ao processo de 

ruptura dielétrica de sólidos, líquidos e gases. Para que ocorra este processo é necessária 

a existência de um elétron inicial no volume da focalização e que os elétrons ganhem 

mais energia do que a energia mínima para ionizar o gás (ou do gap da banda proibida 

no caso dos sólidos). Este é o processo inverso do bremsstrahlung, onde elétrons 

energéticos, ao passarem por um gás ou sólido, emitem radiação durante o processo de 

frenagem (do alemão ¨bremsen¨, frear, e ¨strahlung¨, radiação). Neste caso, os elétrons 

perdem energia por colisões elásticas e inelásticas com partículas neutras, excitando-as 

através dos graus de liberdade rotacionais e vibracionais das moléculas e dos estados 

eletrônicos moleculares e atômicos. Alguns elétrons são capturados, porém novos 

elétrons são gerados nas colisões ionizantes. Se a intensidade do laser for 

suficientemente elevada, alguns elétrons alcançam energias suficientes para gerar novos 

elétrons por choques ionizantes no gás, conduzindo ao crescimento em cascata. 

O coeficiente de absorção por bremsstrahlung inverso é calculado pela equação 

[R7-R8]: 
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onde k pT  é a energia térmica do plasma, hv é a energia do fóton, iN  e eN  são as 

densidades iônicas e eletrônicas por cm3. 

 

B.2 

Ionização multifotônica 

  

A ionização multifotônica se dá pela absorção simultânea por um átomo ou 

molécula de um número suficiente de fótons para provocar a sua ionização ou, no caso 

de sólidos, a emissão de um elétron de valência para a banda de condução: 

M + mhν → M+ + e-          (A.3) 

Se εI for tomado como o potencial de ionização (ou o gap da banda proibida), o número 

m de fótons necessários para ionizar deverá ser superior a parte inteira de (εI / hν + 1). 

A taxa de ionização de um feixe de radiação laser de intensidade I constante é 

proporcional a Im e a densidade eletrônica crescerá linearmente em função do tempo. O 

mecanismo de ionização multifotônica só é importante para pequenos comprimentos de 

onda. 

 Os primeiros cálculos do coeficiente de ionização multifotônica foram realizados 

nos anos 60 [R8-R12]. A maioria destes trabalhos faz uso da teoria perturbativa de 

ordem m para avaliar o elemento da matriz de transição <i⎜[(e/c)pA]m⎜f>, onde <i⎜ é o 

estado inicial (ligado), ⎜f> é o estado final (livre) e A é o vetor potencial do campo 

eletromagnético associado ao feixe do laser. Os cálculos tornam-se complexos e lentos 

quando m é muito grande. 
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Uma expressão mais simples para a ionização multifotônica foi obtida por Grey-

Morgan em 1975 [R5]: 

)!1(
2

2 −
⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=

m
W

m

m
πω

ω
σ
h

        (A.4) 

Tomando σ = 10-16 cm2, essa expressão concorda razoavelmente com os valores 

experimentais [R13]. 

Outros autores [R14] propõem o uso da fórmula (A.5) para a foto-ionização do 

hidrogênio 

2/1
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18109,7 ⎟⎟
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⎠

⎞
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⎝

⎛
×= −

I

HI
p E

I
h
E
ν

σ  cm2        (A.5) 

onde HI  é o potencial de ionização para o hidrogênio e *
IE  é a energia de ionização 

típica para estados excitados que podem ser ionizados. 

 

B.3 

Partida térmica 

Tanto as ionizações em cascata como as ionizações multifotônicas requerem 

intensidades de laser elevadas. Para o caso de um sólido transparente à radiação laser, 

uma ruptura a baixas intensidades pode ser produzida por um fenômeno não-linear 

conhecido como autofocalização (self-focusing). A partir de determinado limiar de 

energia do laser, a autofocalização consiste em uma focalização mais intensa do que 

seria esperado pelas leis da óptica utilizando o índice de refração para campos fracos no 

meio. 

Para o caso de um sólido absorvente ou que tenha sítios microscópicos de 

absorção, pode-se invocar um terceiro mecanismo chamado de ¨partida térmica¨ 

(thermal runaway) para explicar os limiares baixos. A absorção da radiação pelo sólido 
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(com ou sem sítios de impurezas) provoca a sua vaporização. A absorção da radiação 

por elétrons no vapor ou no ar rarefeito conduz ao aquecimento do vapor que, por sua 

vez, conduz a geração térmica de mais elétrons e conseqüentemente produz uma taxa de 

absorção maior, ou seja, provoca a ¨partida térmica¨. A ¨partida térmica¨ ocorre quando 

o vapor ou o ar rarefeito contém um número inicial de elétrons suficiente para aquecer o 

gás durante o pulso de radiação laser. 
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Programas utilizados 
 

As simulações numéricas seguintes descrevem a dinâmica dos íons (tempo de 

vôo) num espectrômetro de massa com extração retardada por meio das equações 

descritas no capítulo 2. O programa determina o tempo-de-vôo dos íons dessorvidos em 

função dos parâmetros do espectrômetro, das correções devidas à penetração de campo 

elétrico (ou campo de fuga), da forma do pulso de extração e da distribuição das 

velocidades iniciais dos íons.  

Para determinar as temperaturas críticas características da expansão do plasma, 

foram simuladas com o programa Fue2 os picos de tempo de vôo dos íons Cs+ com os 

parâmetros livres A e T(K), conhecidos todos os demais parâmetros experimentais. O 

programa Fue2 foi desenvolvido no laboratório na linguagem de programação LabView 

6.0 (National Instruments). A tela gerada pelo Fue2 é apresentada na Figura C1.  

Para determinar os valores dos parâmetros (livres na simulação) do modelo 

proposto no capítulo 3, ou seja, as velocidades iniciais vo(I) e a distância quando começa 

a expansão livre do(I) foi desenvolvido o programa Fue3, também escrito na linguagem 

de programação LabView 6.0 (National Instruments). A visualização da tela criada pelo 

programa Fue3 é mostrada na Figura C2. 
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Figura C1. Visualização da tela do programa Fue2. 

 

Figura C2. Visualização na tela do programa Fue3. 

Para resolver numericamente o modelo térmico proposto no Capítulo 3, foi 

desenvolvido o seguinte algorítmo em MatCad2001 (Figura C3). 
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Figura C3. Algorítmo de cálculo do modelo térmico empregado no Capítulo 3. 
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Apêndice D 

Programa Jaguar 6.0 
 

 O programa Jaguar foi desenvolvido por Schroedinger Inc para realizar cálculos 

quanto-mecânicos. Os detalhes do programa podem ser vistos em 

www.schrodinger.com. O programa possui uma interface gráfica (Maestro), mostrada 

na Figura D1, que permite selecionar (ou desenhar) a molécula, o método de cálculo, e a 

base, assim como as grandezas a serem calculadas. O tempo de execução é função do 

tamanho da molécula, do tipo de cálculo e da base utilizada.  

 

Figura D1. Visualização da tela do Maestro. 
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