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Se estudia el potencial y la densidad de carga inducida por una partlcula cargada cerca de la

superficie de un metal.

Se utiliza el modelo de reflexién especular y distintas constantes dieléctricas que tienen en cuenta

las diversas excitaciones del material.

Se calcula la lingitud de apantallamiento de la carga y se compara con otros c4lculos més sofisti-
cados (teoria de la funcional densidad, Hartree-Fock,...)

INTRODUCCION: DESCRIPCION DEL
MODELO

Usamos el modelo de reflexién especular?, en el
que el s6lido es aproximado por un jellium, donde
el efecto de los nicleos idnicos de la red es simula-
do por un fondo uniforme de carga positiva (que ga-
rantiza la neutralidad de carga).

El modelo de reflexién especular (barrera infini-
ta para la superficie y jellium para el sélido), es
equivalente a tratar dos seudomedios infinitos ex-
tendidos, con las condiciones de contorno adecua-
das.

Si la particula esta dentro del material, tene-
mos:

a) un gas de electrones infinito, que contiene a la
particula, su imagen y una densidad de carga su-
perficial a determinar por las condiciones de con-
torno.

b)un vacio infinito de que contiene una densidad de
carga superficial de signo contrario a la del sélido,
debido a la continuidad del vector desplazamiento
eleéctrico D(r,t). (Ver figura 1).

Si la particula es externa al material, tenemos
un caso andlogo al anterior, s6lo que ahora es el va-
cio el que contiene a la carga y su imagen.

Obtenemos los potenciales (g) y densidades de
carga(h) para cada seudomedio a partir de Ia ecua-
ci6én de Poisson.

RESULTADOS
Usando la constante dieléctrica del modelo de Tho-

mas-Fermi, e (q)=1+(q,/q)?, con q_ definido de 1a si-
guiente manera: g ? = 4pe® dno/dy, donde : n: den-

sidad homogénea de carga electrénica del medio y

m:potencial quimico, tenemos:
a) para la carga estdtica interior al material:
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i) en el material:

r) = 1)
= QJ dkgﬂf(ﬁ){eﬂ 2-20| +eNzzo|-2ke 220 l(k+x)]

(1) (2)

n (r)———

ii) en el vacio:

0(r)=2Q J dk k JO(kp)e-“ﬂe-Mx(k#») (3)

nY(r)=Q/ nB(z)j dk k2Jo(k p) e-haa/ (k +7k) (4)

donde Ia dnica fuente es la carga superficial.
b) para la carga estdtica exterior al material:
iii) en el material:

¢7(r)=2Q ] dk k Jo(kp)e-kzoe-xz{ku) (5)

n™(r)=Qqo2/ (2n)f dkquk p)e-kme-M/ (k +?\,) (6)

iv) en la vacio:

(v =Qj koo(kp[e-lq»me-lqznq-z)\e-nquzq,(knﬂ M

n(r) = -(Q/m)8(2) f dk k Jofkp) Ae /(K +1) (8)

donde: Q: carga de la particula; JO: funcién de Bes-
sel de primera especie; zo: distancia de la particu-
la a la superficie r, z: vector paralelo y distancia
normal, respectivamente, a la superficie; k: vector
de onda paralelo a la misma y 1= +k*+ qo* . Ob-
viamente, las soluciones validas son aquellas don-
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Figura 1: a) gas de electrones infinito -b) vacio extendido

de est4 el sistema fisico real. Los potenciales cum-
plen la considiccién de ser continuos en z y la
integral en volumen de la densidad de carga re-
sulta ser -Q.

Para la carga externa, el potencial (7) tiene las
siguientes contribuciones: el primer término entre
corchetes es el potencial debido a la carga, y da
Q/R; el segundo es el potencial imagen y da Q/R’;y
el tercero es la correccién al potencial imagen para
distancias finitas. Se observa que para grandes
distancias la correccién se anula, obteniendo para
el potencial total la contribucién Q/R-Q/R’; con
R=+ r’+(z-20)?y R'=+r?= (z + z0)%. El potencial®
en elmedio posee la misma forma, salvo un factor
)\'-l.

Lalongitud de apantallamiento es proporcional
aAl, Se observa la necesidad de poner un corte en
k, ya que de lo contrario, el potencial se apantalla
sobre la carga. Cuando k=0, la longitud de apanta-
llamiento es igual a qo’!. Vemos, entonces, que la
superficie modifica la longitud de apantallamiento
~ de la carga en el medio.

CONCLUSIONES

De los graficos 1) y 2), tomados para distintas
distancias de la carga a la dupoerficie del aluminio,
se observa que cuanto mds cerca esté la particula
de la superfici, m4s importante es el término de
cargainducida total debida a la presencia de la par-
ticula. Este resultado estade acuerdo con los resul-
tados ya aceptados® * de que la superficie es una
perturbacién al sistema de una carga en el medio.

Siponemos la constante dieléctrica de Lindhard
(con w->0), se observa que basicamente es una
extensién del método de Thomas-Fermi, pues se
adopta un punto de vista local y se busca una
descripcién en términos de la densidad electrénica
local.

En ambos graficos, las distancias se miden en
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Grifico 1: Valores de la densidad de carga induci-
da superficial — zo = 0.001 u.a.; — zo =5 u.a.
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Grafico 2: Valores de la densidad de carga induci-
da total, para los mismos valores de zo que en el
grafico 1.

unidades atémicas (u.a.) y la escala de laizquierda
corresponde a la curva punteada.

Comparacién con la teoria de la funcional densi-
dad: debe tenerse en cuenta que el método de Tho-
mas-Fermi es un caso particular de la formulacién
dela teoriade lafuncional densidad de Hohenberg-
Kohn, en que la funcional G{n(r)] se evalia en una
aproximacién local que incluye sélo la energia ciné-
tica. Esta aproximacién supone que la densidad es
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Grifico 3: Contorno de densidad electréonica, se-
gin este modelo, para zo = 2 u.a.,para Cobre (Z=1),
en un sustrato de Aluminio.

fuertemente uniforme, lo cual es obviamente una
pobre suposicién para la zona de las capas superfi-
ciales de los materiales en general, aunque no es
tan mala para densidades muy altas. Si compara-
mos la distribucién de la carga inducida debida a
una particula externa, obtenida con ambos méto-
dos, (gréficos 3)y 4)), se observa que no difieren mu-
cho, sobre todo sise tiene en cuenta que la densidad

obtenida por Hohenberg-Kohn, estd tomada con’

respecto al plano centro de carga del sistema, exte-
rior a la superficie del material. Para que la com-
paraciéon fuese mds directa, nosotros deberiamos
tomar otro modelo de la superficie, y no el modelo
semicldsico de barrera infinita. Como conclusién
final, encontramos para el caso' de una carga est4-
tica cerca de una superficie metdlica, que el mode-
lo de reflexién especular y la constante dieléctrica
de Thomas-Fermi, reproducen en forma cualitati-
va las caracteristicas salientes de los potenciales y
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Grafico 4: Contorno de densidad electrénica, se-
gunelmodelo de Hohenberg-Kohn, parazo=2u.a.,
para Cloro, en un sustrato de alta densidad (rs =2).

las densidades de carga inducida obtenidos con mé-
todos y modelos mads sofisticados.
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