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Resumen:

Se desarrolla un modelo !V que permite estudiar el efecto de la interaccion sitio-sitio v adsorbato-sitio en un sustrato que

presenta reconstruccion superficial espontanea e inducida por adsorbato. Se comparan los resultados analiticos, con la

aplicacion de la aproximacion de campo medio, con los obtenidos mediante la simulacion de Monte Carlo. Se analiza el

comportamiento del sistema adsorbato-sustrato en funcion de la interaccion entre sitios y entre sitio y el adsorbato de su

entorno como una medida del stress superticial.

Abstract.

A model is developed to study the eftect of site-site and adsorbate-site interactions on a substrate with spontaneous and

adsorbate-induced surtace reconstruction. The @nalvtical results obtained by the application of mean field approximation are

compared with those obtained by Monte Carlo simulation. The behavior of the adsorbate-substrate system is analyzed as a

function of the interaction between sites and that between a site and the adsorbate in its surroundings as a measure of’

surface stress.

1. INTRODUCCION

Dada la influencia del reacomodamiento del sustrato
durante la reconstruccion superficial sobre los procesos
superficiales. en particular aquellos directamente
ligados con procesos cataliticos como la adsorcion y
difusion, reaccion y desorcion de especies adsorbidas,
distintos autores han propuesto modelos para el estudio
del fendmeno de reconstruccion superficial. 1!

La aplicacion de modernas técnicas experimentales vy el
desarrollo de nuevas teorias para interpretar los
resultados han contribuido al conocimiento de este
fenomeno por demas complejo!'*'®!

En los ultimos afios ha cobrado especial énfasis el
estudio de la reconstruccion cuando la misma es
inducida por el adsorbato, no solo por el interés de
conocer el fendmeno en si mismo, sino por las
implicancias que el mismo parece tener sobre la
cinética de otros procesos superficiales '~ '}

Son numerosas las evidencias experimentales que
muestran una estrecha relacion entre adsortividad,
rugosidad superficial y actividad catalitica y son
muchos también los esfuerzos para dar una explicacion
consistente y satisfactoria que dé cuenta de este tipo de
fenomenos.

Son algunos de estos aspectos los que Somorjai ha
resumido como “tres enigmas de las ciencias de
superficie”:

a) Sitios de fuerte quimisorcion son a la vez sitios de
fuerte actividad catalitica

b) El rompimiento de los enlaces quimicos en especies
adsorbidas tiene lugar en un rango de temperatura
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muy cstrecho y caracteristico del sistema adsorbato-
sustrato
c) Este rango cambia a bajas temperaturas en
presencia de sitios muy adsortivos o de superficies
muy rugosas.
En esta direccion cabe destacar los estudios de Somojai
v Levine que proponen un modelo de reconstruccion del
sustrato inducida por quimisorcion (CISRM) (2223}

Este modelo ha sido estudiado por otros autores
haciendo uso de la técnica de simulacion de Monte
Carlo **¥ % comparando sus resultados con las
conclusiones de Somorjai.

El presente trabajo desarrolla un modelo para estudiar
el fendomeno de reconstruccion superficial a partir de lo
que ocurre a nivel microscopico en la superficie.
Se describe en general el modelo y se analiza el “efecto
stress” en el proceso de reconstruccion tanto
espontanea como inducida por el adsorbato. Este efecto
proviene del hecho de que los sitios de una superficie
que se reconstruye no se comportan independiente y
aisladamente, sino que su estado depende de la
situacion del sistema adsorbato-sustrato en su entorno.
Se-analizan dos situaciones en las cuales el proceso de
reconstruccion de un sitio de la superficic se ve
afectado por el entorno
a) El estado de un sitio estd fuertemente relacionado
por el estado de sitios vecinos.
b) El estado de un sitio se ve afectado por la presencia
de especies adsorbidas en sitios vecinos
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La solucion es abordada analiticamente haciendo uso
de la aproximacion de campo medio y mediante la
simulacion dc Monte Carlo. método muy utilizado en la
fisicoquimica dc superficie v tltimamente en el estudio
particular de la rcconstruccion superficial.

Descripeion del Modcelo

El modclo suponc que la rcconstruccion superficial es
un proceso activado mediante cl cual cada sitio de la
red cristalina puede pasar en forma reversible de un
cstado inicial S1 a otro estado final S2. El estado inicial
corresponde a un sitio de la superficic normal v el
estado final a un sitio de 1a superficie reconstruida.
Esta cspecie de “reaccion™ de los sitios de la superficie
tienc asociada una energia de activacion E;-» para la
rcaccion S1-> S2 v E. para la reaccion S2-» S1.
El pasije de un cstado a otro puede implicar un cambio
geomdétrico v /o encrgético en el sitio de la superficie.
Por ejemplo cl cambio de estado puede significar un
corrimicnto o un cambio en el potencial adsortivo o en
la actividad catalitica del sitio.
Dc acucrdo con cste modelo la cinética de
reconstruccion esta gobernada por un proceso reversible
de primer orden de la forma
Kiz
S1 €« > 82 (D
k2t

dondc k- v k=, son las velocidades de ambas reacciones
quc se cxpresan como

k1:=\'|:CXp(‘E|:/RT) (2)
ka1 =vaexp(-E-/RT) (3)
dondc

vi; es un factor de frecuencia o coeficiente

preexponencial
R es la constante universal de los gases
T es la temperatura del sistema

Si suponcmos que ¢l proceso de reconstruccion de un
sitio es inducida por cl adsorbato y depende de su
entorno. la cnergia de activacion de ambas reacciones
debc depender del sitio. de su estado de ocupacion. de
los sitios vecinos y del estado de ocupacién de los sitios
\eCinos.

Por lo tanto la cnergia total de activacion para el
proceso de reconstruccion de un sitio en particular toma
la forma

El 2=El 2(0 D+E1 2':«:I+E1 Zem+El 2adent (4)

Ej~o; €S la cnergia de activacion para la reconstruccion
espontanea del sitio vacio sin tener en cuenta su
cntorno

E)-.a €s la contribucion que corresponde a 1a presencia
de una especie adsorbida. Si es negativa implica que €l
adsorbato favorece la reconstruccion del sitio y si es
positiva implica que cl adsorbato estabiliza el estado
inicial.
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Ej~e €S la contribucién del entorno del sitio v depende
del estado de reconstruccion de los sitios vecinos con la
misma convencion de signos que el caso anterior
Elade €5 la contribucidn dc cspecies adsorbidas cen cl
entorno del sitio. es decir es la suma de las
interacciones del sitio con adsorbatos ubicados cn sitios
veeinos. En este caso también vale la  misma
convencion de signos.

Un analisis similar se puede hacer. para la recaccidn
inversa con lo que

Exr=Eniot Entant EzteantEz e Q)
Con una interpretacion similar a la anterior para cada
uno de los términos.

CASO 1: Reconstruccion espontanca sin influencia
del adsorbato

Si la reconstruccion no es inducida por cl adsorbato v si
los sitios son independientes de su entorno se tiene que

Ei-= Ejou
Ea= Exn

Bajo cstas condiciones la velocidad con la cual la
superficie sc reconstruyve esta dada por una expresion de
Ia forma

dF:/dlz'dFl/dl=k1 :F| -k:] F: (6)

donde F, es la fraccion de los sitios de la red que aun
no se han rcconstruido (estado S1) v F» la fraccion de
los sitios reconstruidos (estado S2).

Luego para una dada temperatura la fraccién de sitios
reconstruidos surge de la expresion correspondiente a la
situacion de equilibrio

kiaFy cqzkl’l F2¢q @
como

F]er|= 1 'F’_’eq (8)
sc tiene que

(1'F'.‘cq)/FZeq:k’.’l/k]2=ch=\'2] /D:CVP(AE/RT) (9)
con

AE=E;-E;» (10)

La Figura 1 muestra la evolucién de la superficie en
funcién de la temperatura, con la variacion AE y del
cociente vio/ Vo

CASO 2: Sitios independientes con reconstruccion
inducida por ¢l adsorbato

Para el caso en que la reconstruccion es inducida por el
adsorbato el modelo supone que si sobre la superficie
estan adsorbidas distintas especies las energias totales
de activacion toman la forma
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Evolucién del sistema para sitios que no interactiian con sus

vecinos v sin especies adsorbidas en la superficie, las curvas

solidas corresponden aa diferenies valores de v;2/va; para un

mismo AE v las curvas punteadas para diferentes valores de
AE

E1=E 20 4E g an

Exr=Eziw+Eq (12)

donde E;a,q representa la contribucion por la presencia
dec una especic “j” adsorbida sobre el sitio cn €l proceso
de reconstruccion.

Si la superficic no estd completamente ocupada para
cada sitio que cstd libre. es decir que no posee una
cspecic adsorbida se tienc que

Ei-=E 0, (13)
E;=En, (14)

En este caso la situacion de equilibrio no puede
deducirse de la expresion (9) va que depende no solo de
la temperatura sino que ademds serd funcion del
cubrimiento superficial de cada especie adsorbida, ©;.
Si se determinan en la superficie dos zonas
diferenciadas. una con los sitios ocupados y otra con
los sitios vacios es posible plantear para la situacion de
cquilibrio el siguiente sistema

ZjF] f )j+F| \‘+Z"'F2Q5+F2\r’= 1 ( 1 5)
ZjF] Oj+EjF‘_‘0j=zj®j (1 6)
Z_,'F:Qi'*'F:\r:F: an
KjaF1v=kz1Fav (18)
Ki2iF1057Ka1F 205 (19)
donde:

Fio;j es la fraccion de sitios ocupados por la especie “j”
que estdn en estado S1

Fiv es la fraccion de sitios vacios que estan en estado
S1

Fao; es la fraccion de sitios ocupados por la especie “j”
que estan en estado S2 (reconstruidos)

Fay es la fraccion de sitios que estdn en estado S2

(reconstruidos)
F» es la fraccion de sitios que estidn en estado S2

(reconstruidos)
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La ecuacién (18) cs la condicién de equilibrio para los
sitios vacios y sc ticne quc

k]:z\ﬁ :C.\'])(‘E] Z(O'y/RT) (20)
ka1=v21ExXp(-E210/RT) @n
La expresion  (19) representa  “j°  ecuaciones
correspondicntes a conjuntos de sitios ocupados por la
especic j" para los cuales

k137 Vi2exp(-(Ej2untEi204)/RT) (22)
k5177 vaexp(<(Eay oy tEz1q))/RT) (23)

Donde Ejn.g ¥ E-iugi son las contribuciones de una
especie “j° adsorbida en el sitio sobre ambas
velocidades de transformacién de la superficie.

La resolucion del sistema es inmediata v a modo de
ejemplo v tomando el caso particular de que exista una

sola especic adsorbida sobre la superficie la solucién es:

Fo0=G'O (24)
Fio=0 /(1+[) (25)
Fiv=(1-0)/(1+0) (26)
F:\f:G( 1 -(‘:)) (27)
F-=(G'-G)O+G (28)
donde

f=k] :/k:;zKC(] (29)
=K~k ’=KC(}' (30)
G=f/(1+f) 3D
G'=f'/(1+f") 32)

La Figura 2 muestra la sitvacion de equilibrio del
sistema para Eo.q = - Ez.q v pone de manifiesto una
variacion lineal en funcién del cubrimiento v el cambio
de las pendientes de las rectas en funcién de la
temperatura del sistema.

L T T T T T

Feferencias
1.0 mo-o-o-o-o—o-oww-o-o-o-o-o-o-oz-_g:g E AE=36 kaal
.0 e
| 00000 g AR Vv m21x10°
- - g BB
£084 0.0-0-0°7° 2:2 LS L
é ] k10-0 8- Temp.(K)
o 500
Zo6- 0227 ot ™ 600 4
< © o :/0:?:’ o , @) 650
£ 1000°7,.00055798 o Y@ 700
Z04- o° o,o:‘,/%%g/g © "m0 B
= (h)o’o/o’of",p/ - o 0 720
£ Wt e e @ 7o
D024 w,.070207 o7 ® I ) 740 _
goz4 0 o-58 o 00
©o-8" _o® o-0-0-07° @ 70
4 @0~ o0 _o-0-0-0°~ ‘G) 760
9707 o000
004 026:08:82876-0-0-0 -0 @) ®) 800 B
a 900
T T 1 T T T 7 7
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
CUBRIMIENTO

figura 2
Variacién de la fraccion superficial reconstruida con el
cubrimiento para diferentes temperaturas, los circulos
representan la sol. por Montecarlo y la linea la sol. analitica

La Figura 3 muestra la situacion de equilibrio del
sistema en funcidon del cubrimiento para distintos
valores de la interaccion del adsorbato sobre el proceso
de reconstruccion para una temperatura constante.
Nuevamente se observa la variacion de la pendiente de
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la recta cn funcion de Ia contribucion dcl adembdlo
sobre el proceso de reconstruccion.
A partir de la expresién (28) se observa que la

_pendiente de las rectas esta dada por la expresion (G'-
.G). que dcpende de la temperatura, de AE v de la

cnergia de interaccion adsorbato-sitio.

La Figura 4 pone de manifiesto esta dependencia en
funcion de la temperatura y para diferentes valores de
la interaccion adsorbato-sitio.

La Figura 3 muestra la evolucion del sistema sustrato-
adsorbato en funcion de la temperatura para tres
valores distintos de cubrimiento (©@ =0, 0.5y 1)
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CASO 3 Reconstruccion inducida afectada por el
entorno '

3a) Solo cxiste interaccién entre sitios
En este caso se supone que solo el dltimo término de la
expresion (3) es nulo por lo que

ElZm.!csz"_’hdcm:O (3'3)
o sea

Ei2=E1205*tEi20atEr2em (34)
Ex=Ex@oytEatnatEzien (33)

dondc E o ¥ Eajee  representan la influencia Sobre el
proceso de reconstruccion de un sitio del estado en que
se encuentran los sitios vecinos.

Bajo estas suposiciones la solucion del sistema no es
inmediata va que las ecuaciones.(20), (21), (22) y (23)
dependen, a través de la energia de activacion, del
estado instantdneo de los sitios a medida que progresa
el proceso de reconstruccion de toda la superficie.

" Para resolver analiticamente el sistema se aplica la
" aproximacion de campo medio con lo que; en el caso de
considerar interacciones de primeros y segundos

vecinos y tomando nuevamente por separados los sitios
ocupados v los sitios ‘vacios. las velocidades responden
a expresiones de la forma:

para los sitios vacios’

Ki2=vi2exp(-(Eiz0t AE}20:))/RT) , (36)
ka=vaexp(~(Ez1ort AE2161))/RT) (37)
v para los sitios ocupados por la especie 7§ se tiene
que
Ky 2=V126XP(-(Er 26+ Es 2047t AE)2))/RT) (38)
X k"],_\’ZIe\P( (E"I(0)+E"ladj + AE"]em))/RT) (39) .

épll

AE 2e=F2.(z). Eiritza. Emz")'*‘(l -F2)(z;. Emm"‘l1 E\an2)

(40)

AEz en=F2.(21 Eniri +22. E21r2) H(1-F2)(2) Eana + 2. E"lN”)
@1

F> es la fraccion de sitios reconstruidos

z; esel nimero de primeros vecinos

Z» es el nimero de segundos vecinos

Ei2ni es la interaccion de un primer vecino
reconstruido sobre la reaccion S1 > S2 del sitio

Eore es -la interaccion de un segundo vecino
reconstruido sobre la reaccién S1 >S2 del sitio

Ejri es la interaccién de un primer vecino
reconstruido sobre la reaccién S2 >S1 del sitio =~
Exr: es la interaccion de un segundo vecino

.reconstmldo sobre la reaccién SZ% S1 del sitio

;El2Nl es la interaccion de un pr1mer vecino -sin
reconstruir sobre la reaccion S1 = S2 del sitio
E;on: €s la interaccion de un segundo vecino sin
reconstruir sobre la reaccion S1 ->S2 del sitio
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E-ni es la interaccién de un  primer vecino sin
reconstruir sobre la reaccion S2 - S1 del sitio
Eaina es la intcraccion de un segundo vecino sin
rcconstruir sobre la rcaccidon S2-> S1 del sitio

La Figura 6 muecstra los resultados de la solucién
analitica tomando solo interaccién de primeros vecinos.

3 b) La reconstruccion es inducida por el adsorbato y
solo existe interaccion entre el sitio y especies
adsorbidas en sitios vecinos

ka)j=va1exp(-(E210+Earag + AE21400m))/RT) (48)
con

AE2.0e0=Zi{ ©;.(21 . Einatza.Ean2)} (49)
AEz 0= Z{05.(2). Epyyy +22. Eopy)} (50)
dondec

©; es cl cubrimiento superficial de la especie “j”

z, s el numero de primeros vecinos

z, es el nimero de segundos vecinos

E) 52 es la interaccion de un primer vecino ocupado por
la especie “j” sobre la reaccion S1 - S2 del sitio

E.n2 es la interaccion de un segundo vecino ocupado
por la especie " sobre la reaccion S1 ->S2 del sitio

E\ i es la interaccion de un primer vecino ocupado por
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Evolucion de la superficie con el cubrimiento en presencia de
interaccion con los sitios vecinos

En este caso se supone que

E)nenEzjen=0 ' (42)
0 sea que la expresion (5) toma la forma

E12=E)1 20+ E) 2067 E 1 20dent (43)
v para la reaccion inversa se tiene
Ea1=Ea1oytE21edtEntadent (44)

donde Ejsudent ¥ Eniadent representan la influencia sobre
el proceso de reconstrucciéon de un sitio del estado de
ocupacion de los sitios vecinos.

Bajo estas suposiciones la solucion no es inmediata ya
que las ecuaciones (20), (21), (22) y (23) dependen, a
través de la energia de activacion, de la presencia o no
de adsorbato en los sitios vecinos.

Aplicado nuevamente la aproximacion de campo medio
en la resolucion analitica del sistema y considerando
interacciones de primeros y segundos vecinos, las
velocidades responden a expresiones de la forma:

para los sitios vacios

Ki2=v12exXp(-(Ei 200yt AE124dem))/RT) 45)
ka1=vy1eXp(-(E21(0y+ AE21adent))/RT) 46)

y para los sitios ocupados por la especie “j” se tiene
que

ki2=Vv126Xp(-(E1 200y E1 244t AE124dent))/RT) @7
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la especie “j” sobre la reacciéon S2 > S1 del sitio

Ea es la interaccion de un segundo vecino ocupado
por la especie j” sobre la reaccion S1-> S2 del sitio

Los resultados de la aplicacion del modelo
considerando solo una especie adsorbida e interacciones
a primeros vecinos se muestran en la Figura 7.
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Evolucion de la superficie con el cubrimiento en presencia de
interaccion con los sitios vecinos y especies adsorbidas

3c¢) La reconstruccion es inducida por el adsorbato y
estan presentes tanto interacciones sitio-sitio y como
sitio-adsorbato

Es el caso mas general y que mas se ajusta a las
evidencias experimentales. Los sitios interactuan entre
si v la presencia de especies adsorbidas afecta al
proceso no solo localmente sino que presentan efectos
de mayor alcance.

Datos experimentales muestran que pequeiias
cantidades de adsorbato pueden provocar la
reconstruccion total de la superficie.

En este caso aplicando los resultados anteriores las
ecuaciones (20), (21), (22) y (23) toman la forma:

para los sitios vacios

ki2=V126Xp(-(E12(0y+ AE12ademt+ AE12¢n))/RT) 1)
k21=v21exp(-(E210y+ AE21adentt AE2161))/RT) (52)
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y para los sitios ocupados por la especie “j” sc tiene

que

Ki27=V12eNP(-(E 1200yt E 1206 FAE ) 20dentAE1 2001)RT) (53)
ka1 =Va1eXp(-(E2i () E21gitAE 21 adent tAE21 i) )/RT) (54)

Simulacion de Monte Carlo

La simulacién de Monte Carlo ha demostrado ser una
técnica muy poderosa para estudiar procesos que como
los que se desarrollan en superficies presentan grandes
dificultades para las técnicas tradicionales [26-29]

A los fines de aplicar la simulacidn de Monte Carlo se
debe tener en cuenta que la probabilidad de que un sitio
“i” pase en un tiempo At del estado S1 al estado S2
estd dada por la expresion:

P 2(A)=v,2 exp(-E';o/RT) At (53)

Dondc E'j» es la energia de activacién tomada como
una barrera de energia positiva. R es la constante de los
gases. T la temperatura absoluta y v;> un factor pre
exponencial. En el caso mds general, de acuerdo con el
modclo v suponiendo un solo tipo de adsorbato, para un
sitio 1" se tiene que:

E'-=E'2tsiEuaiatEra 2ZiniSiEzadin ZpnanisitE r12 Z i 2)

ritEariaZpocatitE v Zinnil+Eaxn 2 il (56)

dondc:

E‘,.: es la energia de activacion para la reconstruccion
espontanea del sitio "i”

E.a2 es la contribuciéon de la especie adsorbida en el
sitio

Ei.a12 s la interaccidon con una especie adsorbida en un
primer vecino

Ea.aq12 es la interaccion con una especie adsorbida en un
segundo vecino

Eiri2 es la interaccion con un sitio primer vecino
reconstruido

E-ri» s la interaccion con un sitio segundo vecino
reconstruido

Eini2 €s la interaccién con un sitio primer vecino no

reconstruido 4)

Exni2 s 1a interaccidn con un sitio segundo vecino no
reconstruido

s; es el numero de ocupacion del sitio “i” ( 1 ocupado, 0
vacio)

n;es el mimero de estado no reconstruido del sitio i (1
no reconstruido, 0 reconstruido)

1; es el niumero de estado reconstruido del sitio “i” (1
reconstruido, () no reconstruido)

Zxwi indica la suma sobre todos los primeros vecinos
del sitio “i”

Zanni indica 1a suma sobre todos los segundos vecinos
del sitio “i”

216- ANALES AFA Vol. 10

De la misma mancra la probabilidad de que un sitio i~
pase cn un ticmpo At del cstado S2 al estado S1 cstd
dada por una expresion de la forma

P2y (A)=va, exp(-E'/RT) Al 7
donde

E'2=E'e21t 8iBudar +Eiaa2t Zini Si7E2.a21 Zpnni S + Eira
ZinniTtEarar St Eina: ZpnintEone ) Zpaaaty; (58)
con un significado similar para cada término pero
referido a la reaccién inversa

Nuestro conjunto estadistico estd dado por un arreglo
bidimensional de N sitios que satisface condiciones de
borde periddicas.

El esquema de simulacion queda determinado por los
siguientes pasos:

Se prepara la superficie de N sitios sin reconstruir
(est(i)=1) v con un estado de ocupaciéon (ocup(i)=1, si
esta ocupado, ocup(i)=0 si esta vacio) al azar y de
acuerdo con un cubrimiento preestablecido. Se fija la
temperatura T del sistema y un At de tal forma que bajo
ninguna condiciéon las probabilidades obtenidas
mediante las expresiones (55) y (57) superen la unidad

Se elige un sitio al azar y se calcula la probabilidad de
reaccién mediante la expresion (35) si el sitio no estd
reconstruido o mediante la expresion (57) si cstd
reconstruido

Se compara la probabilidad obtenida en el paso anterior
con un numero al azar RND entre 0 y 1. Si de dicha
comparacién surge que la probabilidad es mayor que
RND se deduce que el sitio ha cambiado de estado. Si el
sitio inicialmente no estaba reconstruido (est(i)=0) se
considera que se ha reconstruido ( de est(i)=1 a
est(i)=2). Si inicialmente el sitio estaba reconstruido se
efectia el cambio inverso (de est(i)=2 a est(i)=1). Si
RND es menor que la probabilidad se considera que el
sitio no participa de la reaccion y no se efectiia ningun
cambio en su estado inicial.

Cada 10xN veces de efectuar los pasos 2) y 3) se
computa la fraccion de sitios que se ha reconstruido y
se observa si dicho wvalor tiende a permanecer
constante. Si es esta Ia situacion se interpreta que el
sistema llegd al estado de equilibrio finalizando el
proceso. En caso contrario se vuelve al paso 2)
continuando el proceso hasta alcanzar el estado de
equilibrio.

Las distintas simulaciones se efectuaron sobre una
superficie de 1000000 sitios lograndose una
reproducibilidad en los resultados superior al 0,1 %.
Los resultados para las distintas situaciones estdn
representados en las Figuras y se comparan con los
resultados analiticos.
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Conclusiones

El modclo muestra una cxcelente capacidad  para
estudiar cl fendmeno de la reconstruccion superficial en
situaciones muy similares a las que sc observan cn la
experiencia.

Tienc ademis solucion analitica exacta para los casos
dc rcconstruccion espontanea o inducida que no
presentan interacciones de los sitios con ¢l entorno. En
cste caso los resultados son coincidentes con los
obtenidos mediante la simulacion de Monte Carlo.

En caso dc sistemas que presentan interacciones
latcralces la solucion analitica no es inmediata. se pucde
aplicar la aproximacién de campo medio v los
resultados que se obtienen difieren de los obtenidos por
Monte Carlo en la medida que las energias de
interaccién aumentan.

Se logra mejor ajuste entre los resultados analiticos v
los obtenidos por simulacion en el caso de la
interaccion entre los sitios v el adsorbato en sitios
vecinos que en ¢l caso de la interaccion sitio-sitio. Esto
sc debe a que la distribucion azarosa del adsorbato en la
superficic presenta  un mejor acuerdo con la
aproximacion de campo medio. No ocurre lo mismo
con la forma en que se distribuyen los sitios
reconstruidos a medida que avanza el proceso de
rcconstruccion. En el caso analizado en el presente
trabajo v dcbido a la presencia de interacciones entre
los sitios. a medida que éstos se van reconstruyendo no
ticnen a una distribucion azarosa. que seria lo descado
para aplicar la aproximacion de campo medio. sino que
tienden a formar islas sobre la superficie.

La técnica de simulacion de Monte Carlo permite
aplicar el modelo a otras situaciones que no pueden
abordarse analiticamente como por ejemplo superficie
heterogénea frente al proceso de reconstruccion.
interacciones de mayor alcance, mas de una especie
adsorbida, adsorcidn de especies que ocupan mas de un
sitio de la superficie. presencia dc impurezas en la
superficie, ctc.

A su vez la simulacion de Montc Carlo permite
también estudiar la cinética del proceso de
reconstruccion superficial v su efecto sobre la cinética
de otros procesos que se desarrollan simultineamente
sobre la superficie.
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