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Resumen

En este trabajo se estudian los procesos
dindmicos de transferencia de carga en la
colision de iones con superficies. El marco
conceptual para la descripcion del sistema
interactuante atomo-superficie lo provee el
modelo de Anderson. En una vision locali-
zada del proceso de intercambio de carga
se analiza el efecto de la estructura electro-
nica del soélido (estructura de bandas, pre-
sencia de gaps superficiales), y se discu-
ten distintas aproximaciones de la repulsion
coulombiana en el sitio del atomo. Mediante
el lenguaje de proyectores se incluyen las
configuraciones atémicas que se consi-
deran con mayor probabilidad de ocurren-
cia en el proceso de intercambio de carga
con la superficie. La evolucién dindmica del
sistema se describe usando el Método de
Ecuaciones de Movimiento aplicado a las
funciones de Green—Keldysh adecuadas

para cada caso, y los parametros del Hamil-
toniano de Anderson se obtienen de un cal-
culo ab-initio que incorpora las propieda-
des quimicas de los atomos involucrados
en la interaccion.

El efecto de la correlacion electronica
entre el estado fundamental y los estados
excitados en el intercambio de carga i6n—
superficie nos permite explicar la alta (prac-
ticamente un 100%) neutralizacién obser-
vada en la dispersion de He* por HOPG.

En el caso de He* dispersado por
Al(100), donde el mecanismo Auger es el
dominante para la neutralizacion al estado
fundamental, analizamos el efecto de
la estadistica de espin y de la base at6-
mica usada para describir el &tomo de He.
Encontramos que se mejora el acuerdo con
el experimento cuando usamos una base
extendida para describir al He.

Encontramos que los efectos de la es-
tructura bandas del sélido son importantes
en el célculo de magnitudes fisicas tales
como anchos y corrimientos de nivel en el
caso adiabatico y estado de carga del pro-
yectil en el caso dependiente del tiempo.
Los efectos de interferencia entre los distin-
tos atomos de la superficie que interacttian
con el atomo adsorbato (proyectil) pueden
explicar los tiempos de vida media grandes
medidos para los estados de atomos alcali-
nos adsorbidos en superficies de Cu, y tam-
bién los comportamientos a bajas energias
de las fracciones de 4tomos neutros de Liy
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de iones negativos de H en la colisidon con
una superficie de HOPG.

The effect of coulombian repulsion
between localized electrons in the
atom-surface interaction

Summary

We studied, in this work, the charge
exchange between atoms and surfaces
involved in the dynamical collision process
by using the theoretical frame provided by
the Anderson model. The effect of the fine
details of the electronic band structure (sur-
face energy gaps, surface states) on the
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charge exchange process is analyzed within
a localized description, and different appro-
ximations to the Coulomb repulsion in the
atom site are discussed. The projector lan-
guage is used for introducing the atomic
configurations which have an appreciable
probability of occurrence in the atom-sur-
face interaction. The dynamical evolution of
the interacting system is described by appro-
priate Green—Keldysh functions, and these
ones are solved by means of the Equation of
Motion method. The Anderson Hamiltonian
parameters are obtained from an ab-initio
model calculation that takes into account the
chemical properties of the involved atoms.
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Resumen

La problematica que dio origen a esta
investigacion esta fundamentada en la difi-
cultad que presentan los estudiantes uni-
versitarios para el aprendizaje de la este-

quiometria de reacciones quimicas y, en
particular, del concepto reactivo limitante.
La estequiometria se ocupa de los aspec-
tos cuantitativos de la reaccién quimica por
ello es uno de los conceptos centrales de la
quimica. En su aprendizaje los estudiantes
presentan dificultades que van mas alla de
cuestiones matematicas, como el dominio
de la proporcionalidad. El estudio se rea-
lizé con alumnos de la asignatura Quimica
de las carreras de Licenciatura en Quimica,
Profesorado en Quimica y Quimico Ana-
lista. Una de las primeras unidades del pro-
grama de esta asignatura, comun a las tres



