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Resumen

Esta tesis se centra en la primera fase de un proyecto que busca el desarrollo de un
nuevo enfoque para el estudio de la difraccién de electrones de baja energfa (LEED
por sus siglas en inglés) por medio de la construccién de estructuras periédicas de
atomos ultra-frios atrapados en redes 6pticas. Se busca introducir una nueva forma
de estudiar el proceso de difraccién de electrones de baja energia en un ambiente
controlado. Con la implementacién de este nuevo enfoque se pretende desacoplar
la complejidad del proceso de medicién de las dificultades inherentes al estudio
de superficies. Por un lado se instala un montaje experimental para el estudio de
superficies cristalinas por medio de LEED y por el otro la primera seccién de un
montaje experimental para el desarrollo de 4tomos ultra-frios. Para lo anterior se
disefi6, construyé y caracterizé un enfriador Zeeman para atomos de estroncio.

La primera fase de esta tesis describe el desarrollo asi como la implementacién
del LEED. Se instala el montaje experimental aunado a un sistema de adquisicién y
procesamiento de iméagenes. Este sistema permitié el desarrollo de un nuevo método
que permite estudiar el proceso de adsorcién de las moléculas de agua sobre una
superficie cristalina de éxido de magnesio por medio del estudio de las variaciones
de la frecuencia de oscilacién en la red cristalina obtenidos a partir de LEED. En esta
seccién se describen las caracterfsticas y el funcionamiento del método implementado
asf como los resultados obtenidos. Los resultados obtenidos son presentados en una
publicacién sometida a la revista indexada AIP Advances [1].

La segunda fase de esta tesis se centra en el desarrollo del Zeeman Slower. Se
introduce un método que permite por un lado facilitar el disefio y la construccién, y
por otro, mejorar la eficiencia de captura de atomos del Zeeman Slower. A partir del
nuevo método introducido en la tesis se disefia y construye un Zeeman Slower para
enfriar 4tomos de estroncio. A partir de la caracterizacién del perfil de intensidades
del campo magnético se desarrolla un modelo que permite predecir la variacién de
la rapidez de los 4tomos a lo largo del mismo. Utilizando este modelo se obtiene una
eficiencia tedrica de captura del dispositivo de &~ 2 x 10? 4tomos por segundo la cual
se encuentra en el mismo orden de magnitud de la mayor eficiencia reportada para
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dtomos de estroncio actualmente de = 6 x 10° 4tomos por segundo [2]. Se introduce,
ademsés, el disefio y construccién de un sistema para calcular la rapidez de los 4tomos
al salir del Zeeman Slower por medio de una microbalanza de cuarzo. El método

desarrollado para el disefio y construccion del Zeeman Slower se encuentra publicado
en la Revista Méxicana de Fisica [3)].
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Capitulo 1

Introduccion

“God made the bulk, the surface was invented by the devil”
Wolfgang Pauli

1.1. El arte de medir las propiedades superficia-

les

Wolfgang Pauli solia referirse en sus charlas al emocionante reto que consiste
en estudiar las primeras monocapas de una muestra [4). El solfa explicar que la
complejidad de las propiedades de las superficies es originada por el hecho de que
el ambiente en el que se encuentran los 4tomos en la superficie no es isotrépico; los
dtomos en la superficie interactian con tres tipos de dtomos diferentes: (1) los que se
encuentran en el interior del sélido, en el llamado “bulk”, (2) los que se encuentran
en la superficie y (3) los 4tomos externos a la muestra.

En sus charlas, Pauli debi6é de agregar que la superficie de un material no es
solamente dificil de entender sino que el simple hecho de realizar mediciones su-
perficiales es sumamente complejo. El proceso de medicién de las propiedades de
cualquier sélido se puede descomponer de forma simplificada en: 1) una sefial emi-
tida que, por ejemplo, puede provenir de una fuente radiacién electromagnética, 2)
los 4tomos ,3) la sefial generada a partir de la interaccién de 1 y 2. A partir del
analisis y la interpretacién de la sefial generada (3) se puede inferir y estudiar las
caracteristicas de los 4tomos en el sélido (2). Es asf como las propiedades de la sefial
emitida (3) van a determinar el tipo de interaccién y por lo tanto el tipo de medicién
que se pueda realizar. La energia de la sefial emitida por la fuente (1) va a deter-
minar la profundidad de penetracién de la medicién, consecuentemente a mayores
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energias las interacciones se dan a un nivel més profundo en la estructura estudiada.
De esta forma cuando se quiere limitar el objeto de estudio a las primeras monoca-
pas superficiales de un sélido una de las soluciones posibles consiste en utilizar una
menor energia. Es a partir de este momento que surge el verdadero reto: reducir la
energia de la sefial emitida (1), implica que se da una expansién en la magnitud de
la longitud de onda y por lo tanto un incremento en la deslocalizacién de la sefial
ocasionado por la disminucién en la probabilidad de encontrar la funcién de onda
(3). Debido a esto las técnicas de medicién superficial suelen verse afectadas por
fenémenos de dispersién multiple. Al no tener la posibilidad de definir con precisién
la localizacién de la sefial resultante de la interaccién de (1) y (2), el anélisis de la
sefial generada (3) se vuelve mucho més complejo. Esto se traduce en que al realizar
el an4lisis de la sefial generada (3) se obtengan multiples soluciones posibles.

Es asi como el proceso de medicién de la superficie de un sélido es en realidad
un arte. Implica lidiar con el entrelazamiento simultdneo de dos sistemas complejos:
por un lado la anisotropfa del sélido y por otro la dificultad de anélisis de la sefial
generada. Histéricamente este reto ha sido enfrentado partiendo de dos enfoques
distintos: por un lado el del enfoque cinemético (1) en el cual se parte de una reduc-
cién de las interacciones a primer orden y por el otro lado el enfoque dindmico (2)
que busca por medio de modelos computacionales simular las interacciones superfi-
ciales. Esta tesis forma parte de un proyecto de investigacién que propone un nuevo
enfoque el cual consiste en desacoplar el estudio de la sefial generada del estudio de
la superficie del s6lido por medio de la construccién controlada de la superficie del
sélido. Para llevar a cabo lo anterior se propone la implementacién de sistemas de
atomos ultra-frios atrapados en una red éptica para imitar, de forma controlada, las
propiedades de la red superficial. Es decir, que a partir de la simulacién experimental
de las propiedades de la superficie de un sélido se estudiaria la respuesta de la sefial
generada por la interaccién entre la fuente y el sélido.

El proyecto se centra en el estudio de la técnica de difraccién de electrones de baja
energia (LEED por sus siglas en inglés) para el estudio cristalografico de superficies.
A largo plazo el objetivo final de este proyecto consiste en simular experimentalmente
estructuras cristalinas a partir de un gas atémico para el estudio de LEED. El trabajo
de investigacion realizado en esta tesis es la primera fase del proyecto de investigacién
descrito anteriormente. La tesis se centra primero en el estudio de la implementacién
“clasica” de la técnica LEED y de sus alcances en el estudio de estructuras cristalinas
superficiales y en una segunda parte en el disefio de la primera seccién del montaje



experimental necesario en un sistema de dtomos ultra-frios.

1.2. Cristalografia de superficies

Se puede pensar que la superficie de un material es el puente de comunicacién
entre el bulk y el medio externo. Esto le da, por lo tanto, un rol central en la com-
prensién y estudio de las propiedades de un material. Es asi como en las dltimas
décadas han surgido una gran cantidad de investigaciones y desarrollos tecnoldgicos
centrados inicamente en las propiedades de las primeras capas atémicas de los soli-
dos. Desde la disminucién cada vez mayor del tamaiio de los dispositivos electrénicos
hasta la comprensién de fenémenos biolégicos, la superficie es, sin lugar a duda, de
fundamental importancia [5, 6, 7, 8].

La posicién relativa de los 4tomos en la superficie de la estructura cristalina,
representa una de las claves en el entendimiento de los procesos fisicos y quimicos
que ocurren de la interaccién o acoplamiento entre el material y el medio externo
[9]. Se ha demostrado que la regién superficial de un sélido en una interfaz de
tipo sélido-gas, sélido-liquido o sélido-solido puede llegar a tener una estructura
geométrica completamente distinta de la estructura del bulk. Consecuentemente el
caricter eléctrico y vibracional de la superficie puede diferir considerablemente de
las propiedades del interior del arreglo cristalino lo cual hace que las propiedades
tanto fisicas como quimicas de la superficie adquieran caracteristicas tnicas.

Si se consideran, por ejemplo, las propiedades eléctricas del sélido, la presencia
de estados superficiales, en los cuales se concentran altas densidades de electrones,
estd intimamente relacionada con el estado de relajacién de la red cristalina [10].
Otro claro ejemplo que ilustra la diferencia entre el comportamiento del bulk y la
superficie, se observa en el comportamiento de las vibraciones superficiales en la
red. Estas determinan las propiedades fisicas del sélido, tales como la conductividad
térmica o eléctrica. Como es de esperarse las vibraciones en la red estén estrecha-
mente correlacionadas a la posicién de los 4tomos y a las variacién de las fuerzas
interatémicas de la estructura cristalina. La simetria de la red se ve afectada por
las interacciones con la superficie, esto produce, que en las primeras capas del soli-
do se observen fuerzas que no llegan a afectar el interior del cristal. Para poder
entender con claridad este rompimiento de simetria es de fundamental importan-
cia estudiar la posicién de los 4tomos en la red superficial. Las variaciones en la



estructura geométrica de la superficie se ven reflejadas directamente en el compor-
tamiento vibracional de la red. Estas vibraciones afectan directamente propiedades
de la muestra tales como el factor de Debye-Waller, el cual esta relacionado con el
movimiento dindmico de los 4tomos y es de extrema importancia en la observacion
de las nuevas propiedades que surgen al presentarse rompimientos en la simetria
traslacional de un sélido [11, 12].

Asf mismo, cualquier perturbacién externa, como por ejemplo una variacién en
la temperatura o en la presién, que afecte al cristal, se va a ver reflejada en cambios
en las propiedades intrinsecas de la superficie (caracter eléctrico y vibracional). La
adsorcion de moléculas en la superficie inluira, por ejemplo, en cambios en el factor
de Debye-Waller superficial [13, 14]. Es asi como a partir del estudio de la crysta-
lografia superficial es posible, tener una mayor comprensién del acoplamiento entre
la estructura cristalina y el ambiente externo.

Al ser las superficies tan sensibles al ambiente externo, el desarrollo de la fisica de
superficies e interfaces estd intimamente relacionado con los avances en las técnicas
de ultra-alto vacio. La palabra “vacio” coloquialmente designa un espacio en donde
no hay literalmente absolutamente nada, sin embargo las técnicas de vacio estdn
muy lejos de alcanzar la obtencién de espacios con ausencia de materia. Aun a las
presiones mas bajas alcanzadas utilizando los mejores sistemas de bombeo siguen
estando presentes cientos de moléculas por centimetro cubico del espacio evacuado.
Lo anterior hace que sea de fundamental importancia tener control de las presiones
implementadas al estudiar cualquier tipo de interaccion superficial [15].

“Desde en procesos tan complejos como el fenémeno biolégico de ésmosis en
las plantas hasta en el cotidiano chorreador de café”, explica el primer libro de
filtracién industrial en 1923, “las superficies tienen un papel fundamental en nuestras
vidas” [16]. En la fisica del estado sélido la superficie es una ventana al interior del
material que nos permite observar como interactia este con el entorno. Es asi como
a través de los afios se han desarrollado diversas técnicas y métodos para poder
afrontar el desafiante reto de estudiar las primeras capas atémicas de una estructura
cristalina. A continuacién se describe uno de ellos: la difraccién de electrones de baja
energia.



Figura 1.1: Clinton Davisson y Lester Germer, ganadores del premio Nobel de
1937 por el descubrimiento experimental del fenémeno de difraccién de electrones
en cristales. Reprinted with the permission of Alcatel-Lucent USA Inc.

1.3. Difracciéon de electrones de baja energia

La difraccién de electrones de baja energia cs una de las técnicas centrales en el
estudio de la fisica de superficies. El famoso experimento realizado por Davisson y
Germer (ver Figura 1.1), puso en evidencia el caricter dual de la materia posibili-
tando la observacién del fenémeno de difraccién en particulas [17]. En un principio,
este fenémeno participé directamente en la consolidacién de la mecénica cuéntica
pero con el paso de los afios permiti6 el desarrollo del estudio de la cristalografia de
superficies. La ley de Bragg desarrollada en 1913 permitié no sélo la confirmacién
de particulas a nivel dtomico sino que consolidé una técnica para el estudio de las
estructuras cristalinas [18]. Brevemente, esta técnica consiste en la medicién de la
interaccién de la radiacion electromagnética con la estructura periédica de un cris-
tal. Al incidir radiacién electromagnética sobre una red périodica esta es dispersada
por los dtomos en la red. Si la radiacién dispersada por cada dtomo interfiere cons-
tructivamente con la de cada dtomo adyacente se crea un patrén de interferencia, el
cual se puede describir en primera aproximacién a partir de la siguiente ecuacién:

nA = 2dsen(6), {31

donde n es un nimero entero, A la longitud de onda de la radiacién incidente, d la
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Figura 1.2: Esquema ilustrativo de la ley de Bragg. La radiacién incidente
llega a los dtomos con un ligero desfase. La radiacién dispersada por un atomo
interfiere con la radiacién dispersada por atomos adyacentes. La interferencia
puede ser de acuerdo a la Ecuacién 1.1: a) constructiva o b) destructiva. La
interferencia constructiva se observa en la pantalla de fésforo en la forma de un
punto brillante mientras que la interferencia destructiva se vislumbra en el fondo
de color verde.

distancia entre los planos de la red cristalina y 6 el 4ngulo entre los rayos incidentes y
los planos de dispersién, (ver Figura 1.2). A partir de la ecuacién anterior se puede
inferir el arreglo cristalino del material que se quiera estudiar. Esta técnica fue
desarrollada utilizando rayos-X cuya energia (= 0,1 — 100keV) permite penetrar
a grandes profundidades del material o lo que cominmente se denomina bulk. El
estudio de la superficie de los materiales fue inicamente posible con la introduccién
de electrones monoenergéticos de baja energia los cuales penetran solamente las
primeras capas del material. Como mencionamos anteriormente el estudio de las
capas superficiales es de fundamental importancia debido a que es en esta seccidén
en la que se presentan las interacciones con el ambiente.

Para observar patrones de interferencia utilizando LEED es fundamental hacerlo
en condiciones de ultra-alto vacio (= 10~° Torr, 1 Torr= 133,322 Pa) ya que cualquier
contaminante afecta el patrén observado. Se cédlcula que en condiciones de ultra-
alto vacio se da la formacién de una monocapa contaminante cada 10%segundos.
Se bombardea la superficie del sélido con un haz de electrones monoenergéticos
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Figura 1.3: a) Fotografia del aparato experimental donde se muestra LEED
acoplado a un sistema de ultra-alto vacio. b) Los electrones inciden sobre la su-
perficie cristalina y son dispersados, al interferir entre ellos se observa un patrén
de interferencia en c) la pantalla de fésforo, los puntos brillantes corresponden
a la interferencia constructiva explicados en la figura 1.2. d) Variacién de la
intensidad de los puntos brillantes (interferencia constructiva en la pantalla en
funcién de la energia de los electrones incidentes sobre una muestra de MgO
(100)).

colimados a bajas energias tipicamente entre 0eV a 1000 eV y por medio de una
pantalla fluorescente de fésforo se observa el patrén de interferencia que estos generan
al difractarse, como se observa en la parte superior de la Figura 1.2.a y Figura 1.2.b
partir de este patrén se puede obtener informacién cualitativa, es decir, sobre la
simetria de la estructura cristalina o informacién cuantitativa, como por ejemplo,
observar las variaciones de la intensidad de los puntos difractados en funcién de la
energia de los electrones emitidos.

Como fue mencionado anteriormente, la utilizacién de haces de electrones de
bajas energias incrementa la probabilidad de que estos interactien con los d4tomos
de la superficie. Este efecto hace que para obtener mayores grados de precisién
en los estudios de LEED sea necesario tomar en cuenta los efectos de dispersién



multiple, lo cual representa un verdadero reto al analizar los patrones de LEED.
Se han desarrollado distintas técnicas para sobrellevar esta dificultad [19, 20, 21].
Estas técnicas parten de un enfoque dindmico, el problema central reside en la
multiplicidad de soluciones posibles que se pueden obtener a partir de un sélo patrén.
De forma general se parte de una estructura conocida a la cual se aplica un modelo
de difraccién y a partir del cual se realizan pequefias variaciones hasta obtener un
equivalente a los resultados experimentales. Sin embargo el costo computacional y
de tiempo es enorme debido a la gran cantidad de pruebas que pueden ser necesarias
hasta encontrar la estructura que cumple con los pardmetros buscados. A pesar del
increible éxito obtenido a través de los afios, no se ha alcanzado un entendimiento
de cardcter fundamental de la interaccién de los electrones con la superficie.

Esta dificultad aunada a la altisima complejidad del estudio de superficies nos
llevé a pensar en formas para mejorar nuestra comprensién del proceso de LEED.
De ahi que la posibilidad de tener un sistema experimental en el cual se pueda
controlar por completo la posicién de los &tomos en la estructura abriria las puertas
a un enfoque completamente distinto para resolver el problema. Al controlar la
estructura se podria estudiar con mayor claridad el comportamiento de los electrones
al incidir sobre la red.

1.4. Aplicacion de atomos ultra-frios para el es-

tudio de la fisica del estado sdlido

La sintesis experimental de cristales a partir de un gas atémico representa la
culminacién de uno de los suefios més grandes en el estudio de la fisica del estado
sélido. Es asi como la posibilidad de acomodar los 4tomos de la forma que se desee
para estudiar su comportamiento abre las puertas a una nueva forma de entender los
materiales [22, 23]. La idea anterior fue plausible Gnicamente a partir de la obtencién
experimental de sistemas de 4tomos ultra-frios, es decir a partir del momento que
se logra llevar los 4tomos a sus niveles més bajos de energia [24, 25]. El desarrollo
experimental anterior permitid, por ejemplo, la obtencién de condensados de Bose-
Einstein, asi como la observacién de fenémenos clanticos predichos tedricamente
en las primeras décadas del siglo XX, como es descrito en las Refs. [26, 27]. Los
4tomos, al tener una energfa cinética reducida, pueden ser atrapados en una red

optica, con lo cual se adquicere la libertad de ordenarlos en cualquier posicién que



se desee [28, 29, 30]. En principio los desarrollos anteriores permitirian generar, de
forma controlada, cualquier arreglo périodico de 4tomos que se desee estudiar.

La aplicacién de dtomos ultra-frios a la rama de la fisica del estado sélido, conlle-
va, sin embargo, como es explicado en las Refs. [31, 32], un nuevo reto experimental:
para poder realizar simulaciones de materiales con dtomos ultra-frios se requiere que
el cristal formado tenga una densidad de dtomos muy elevada. Esta densidad tiene
que ser tal que los atomos capturados en la red éptica interactien en un sistema
entrelazado cuéntico en vez de una coleccién de particulas aisladas. Para poder al-
canzar la formacién de un sistema entrelazado se busca alcanzar el caso ideal en el
cual la cantidad de 4tomos atrapados sea igual o mayor que la cantidad de sitios
disponibles en la red éptica. La proporcién de dtomos atrapados con respecto a la
cantidad de espacios en la red es denominada como la ocupacién de atomos en la
red [33]. Hasta la fecha, la mayor ocupacién de 4tomos en una red tridimencional
reportada es de aproximadamente 0.3 [31]. Para poder alcanzar la alta densidad
del cristal mencionada, el primer paso consiste en lograr atrapar y enfriar la mayor
cantidad de dtomos posible. Por lo tanto, es esencial, desde el punto de vista expe-
rimental, optimizar cada una de las etapas del sistema de enfriamiento de dtomos.

1.5. Enfriamiento de atomos

El desarrollo experimental para el enfriamiento de dtomos, implica llevar los
atomos a una temperatura un millén de veces inferior a la temperatura més baja
encontrada en el universo (=~ 1072 K). Es hasta finales del siglo XX que se desarro-
llaron una serie de métodos y técnicas que permiten en la actualidad la obtencién
de las condiciones adecuadas para poder llevar a cabo sistemas de adtomos ultra-
frios [34, 27]. El proceso necesario para poder reducir la energia cinética de los
atomos a sus niveles més bajos, de forma general, se realiza en cuatro etapas: (i)
desaceleracién de un haz atémico, (ii) enfriamiento sub-Doppler y captura en una
trampa magneto-6ptica, (iii) transferencia a un potencial conservativo y (iv) enfria-
miento evaporativo [24, 23]. En la etapa (i) se busca reducir la rapidez de los dtomos
a un orden de magnitud de alrededor de 102 para que puedan ser atrapados (etapa
(ii)) y transferidos (etapa (iii)) a la trampa magneto-6ptica y finalmente enfriados
por evaporacién (etapa (iv)). Usualmente, para resolver el problema anterior se utili-
za un sistema de enfriamiento de 4tomos por medio de un campo magnético variable
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Figura 1.4: Esquema del proceso de enfriamiento de un haz de atomos por
medio de la interaccién con la radiacién electromagnética. En a) la fuente genera
un haz colimado de 4tomos que interactian con el haz del l4ser. A nivel atémico
en b) se observa cémo un dtomo absorbe un fotén provenientes del l4ser, se
excita y finalmente decae emitiendo un fotén.

llamado Zeeman Slower [35).

El principio de funcionamiento de un Zeeman Slower consiste, como su nombre
lo indica, en la implementacién del efecto Zeeman para reducir la rapidez de los
dtomos. Al salir de la fuente (evaporador), los 4tomos tienen una energia cinética
muy elevada, debido a esta razén el primer paso del sistema de enfriamiento consiste
en reducir su rapidez en al menos un orden de magnitud. La desaceleracién de un
haz de dtomos se realiza [24], resumidamente, de la siguiente forma: se dirige un
haz colimado de dtomos en direccién opuesta al haz de un ldser cuya frecuencia
estd en resonacia con la transicién atémica de los dtomos a enfriar. Los fotones
provenientes del ldser son absorbidos y répidamente emitidos aleatoriamente por
los 4tomos incidentes, como se observa en la Figura 1.4. Este efecto, en promedio,
genera una disminucién de energd cinética y por ende la rapidez de los 4tomos.
Sin embargo, debido al efecto Doppler conforme los 4tomos reducen su rapidez, la
frecuencia de resonancia con el laser se pierde y consecuentemente dejan de emitir
fotones y por lo tanto dejan de perder energia. Asf, sin ayuda externa, los 4tomos
seguirfan a través del ldser con rapidez constante. Lo anterior se puede resolver de dos
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Figura 1.5: Esquema del desboblamiento del estado energético debido al efecto
Zeeman, generado al aplicar un campo magnético. La magnitud del desdobla-~
miento depende de la intensidad del campo magnético aplicado.

formas distintas. La primera consiste en variar continuamente la frecuencia del ldser
por medio del método de enfriamiento “chirping” [36]. La segunda técnica, consiste
en la aplicacién de un campo magnético variable que genere una perturbacién de
los niveles de energia de los 4tomos, debido al efecto Zeeman (ver Figura 1.5),
cambiando la energia de la transicién atémica de forma tal que la frecuencia del
léser se encuentre en constante resonancia a lo largo del recorrido de los 4tomos. La
técnica anterior es conocida como “Zeeman Slower”.

El Zeeman Slower permite disminuir la velocidad de los 4tomos aproximadamen-
te un orden de magnitud con lo que pueden ser capturados en una trampa éptica
magnética (MOT, por sus siglas en inglés) [24]. A partir de este momento se pasa
a la siguiente fase del sistema en la que se utiliza un método de enfriamiento por
evaporacién. El MOT empleado es lo suficientemente fuerte para dejar escapar tni-
camente los dtomos de mayor energfa, aplicando el mismo principio que utilizamos
cuando esperamos que se enfrie el café dejando que salga el vapor, hasta alcanzar
a la temperatura deseada. Finalmente se capturan los dtomos, una vez enfriados,
en una red éptica. Lo anterior permite acomodar cada adtomo en un lugar preciso,
generando asf el control buscado [22].

Recientemente, las investigaciones basadas en el enfriamiento de dtomos alcali-
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notérreos han atraido particularmente la atencién [37, 38]. Como es presentado en
las Refs. [39, 40] estos elementos, al tener dos electrones en su capa externa, tienen
la ventaja que sus isétopos bosénicos cuentan con un estado base cuyo momento
magnético es cero y ademés presentan tripletes metaestables, lo cual es una ventaja
debido a que facilita el uso de transiciones con anchos de linea pequefio [41]. Al tener
estas propiedades, estos elementos son buenos candidatos para el estudio de expe-
rimentos de sistemas de muchos cuerpos altamente correlacionados. Actualmente,
debido a estas propiedades, el estroncio se est4 convirtiendo en uno de los elementos
maés estudiados para la formacién de condensados de Bose Einstein, en la construc-
cién de relojes dpticos, el estudio de las variaciones de constantes fundamentales,
asi como en simulaciones y computadores ctianticos [42, 43].

1.6. Estructura de la tesis

Como fue mencionado anteriormente esta investigacion de tesis es el inicio de
un proyecto de investigacién a mas largo plazo que busca el desarrollo de un mayor
entendimiento de la técnica LEED. Para ello se propone la implementacién de cris-
tales hechos a partir de 4tomos de estroncio ultra-frios atrapados en redes épticas. A
largo plazo el proyecto tiene dos grandes vertientes, por un lado requiere el disefio de
enfriamiento y captura de los 4tomos y por el otro la implementacién de un sistema
de LEED. La Figura 1.6 muestra el montaje experimental proyectado. El objetivo
central del trabajo de investigacién de esta tesis pretende por un lado incorporar el
sistema de LEED y por otro lado desarrollar la primera fase del sistema de enfria-
miento y captura de 4tomos, es decir, el disefio, construccién y caracterizacién de
un Zeeman Slower para dtomos de estroncio.

El trabajo de investigacién est4 dividido en dos partes: la primera est4 enfocada
en la implementacién de LEED en el estudio de superficies cristalinas y la segunda
parte estd centrada en el desarrollo de un sistema de enfriamiento de 4tomos por
medio del efecto Zeeman. La primera fase responde al primer objetivo propuesto en
esta investigacion es decir en la instalacién y sistematizacién de un montaje para la
toma de datos del difractométro de electrones de baja energia. La fase anterior es
descrita en los Capitulo 2 y 3. El Capitulo 2 se centra en la instalacién y sistemati-
zacién de un LEED. Se incluye ademads el desarrollo de un programa que permite el
procesamiento de imégenes de LEED. El Capitulo 3 presenta la implementacién del
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Figura 1.6: Esquema del montaje experimental proyectado. Se incorpora el
Zeeman Slower y el LEED a una cdmara de ultra-alto vacfo. El cristal es for-
mado en el centro de la cdmara donde se encuentra localizado el MOT. Una vez
formado el cristal se efectian mediciones de LEED, el patrén de interferencia es
observado directamente en la pantalla.
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difractémetro y del programa desarrollado en el estudio del proceso de adsorcién de
monocapas de agua sobre una estructura cristalina de 6xido de magnesio. La segun-
da fase reune los tres objetivos siguientes propuestos en la tesis, es decir en el disefio,
construccion y caracterizacién de un Zeeman Slower para el enfriamento de dtomos
de estroncio. Esta siguiente fase es descrita en los Capitulos 4 y 5. El Capitulo 4 se
centra en el disefio y construccion de un Zeeman Slower. Presenta el desarrollo de un
método que permite optimizar la realizacién de cualquier diseno de Zeeman Slower
por medio de la utilizacién simultdnea de dos modelos matematicos. Este capitu-
lo describe ademads la caracterizacién del Zeeman Slower construido. Se muestran
los resultados de las mediciones del perfil de intensidad de campo magnético y se
comparan con los resultados de las simulaciones. Se presentan ademss las variacio-
nes térmicas a lo largo del Zeeman Slower en funcién de la corriente. Finalmente
el Capitulo 5 presenta un modelado de las rapideces de los dtomos a partir de las
mediciones del campo magnético obtenidas asi como la introduccién de un diseno
para determinar la rapidez de un haz de 4tomos por medio de una microbalanza de
cristal de cuarzo. Por ultimo, el capitulo 6 presenta las conclusiones y el panorama
del experimento con respecto a los siguientes pasos experimentales.



Capitulo 2

Instalacién y optimizacion de un
sistema de difraccion de electrones

de baja energia

En este capitulo se presenta la primera fase del desarrollo de un sistema para el
estudio de superficies por medio de difraccién de electrones de baja energia (LEED).
Después de una breve resena histoérica sobre ¢l LEED, se describe el montaje experi-
mental implementado para la medicién de LEED. Se describe en una primera parte
el desarrollo histérico de la técnica experimental. Seguidamente se describen las
distintas secciones del equipo instalado en el laboratorio asi como la incorporacién
de un sistema regulador de temperatura. Se introduce ademds la implementacién
de un sistema de adquisicién y procesamiento de los patrones obtenidos a partir
del difractometro, el cual incluye el desarrollo de un software para el analisis de

imégenes.

2.1. Desarrollo experimental de la implementa-
cién de LEED para el estudio de superficies

cristalinas

El descubrimiento de Davisson y Germer senté las bases de una nueva forma de
estudiar las superficies cristalinas, a raiz de la observacién del fenémeno de difraccién
de electrones surgié un gran desarrollo experimental jamds imaginado por los dos

15
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cientificos [9]. Pasaron 40 afios antes que LEED fuera implementado para realizar
investigaciones sobre la posicién de los 4tomos en una red cristalina. El mayor reto
para poder analizar las estructuras cristalinas residia en la dificultad para observar
y cuantificar el patrén de interferencia generado durante el proceso de difraccién de
los electrones. Fue sélo hasta la década de 1960 con la introduccién de un sistema de
post-aceleracién de los electrones que permitié la implementacién de una pantalla
de fésforo [44, 45]. Con lo anterior fue posible observar con claridad los patrones de
difraccién. Seguidamente con la introduccién de la copa de Faraday [46] que permite
cuantificar la intensidad de estos patrones, empezaron a desarrollarse los experimen-
tos que utilizamos hoy en dia. El desarrollo de esta técnica estd intimamente ligado
al desarrollo experimental de las técnicas de ultra-alto vacio. La implementacién de
LEED en los laboratorios fue uinicamente posible a partir de la comercializacién de
las bombas iénicas para sistemas de ultra-alto vacio. Al alcanzar la capacidad pa-
ra observar los patrones de LEED el siguiente paso consiste en analizarlos y poder
extraer infomacién precisa a partir de los puntos difractados que se observan en la
pantalla de fésforo.

El desarrollo teérico del LEED tuvo su auge en la década de 1960 a 1970 a
partir del cual se establecen los diferentes pardmetros que caracterizan la técnica
actualmente. Se empieza a vislumbrar el increfble alcance de la técnica a partir de la
cual se puede no sélo conocer la posicién de los 4tomos en un sélido sino también los
efectos de las perturbaciones externas sobre la red cristalina superficial [47, 48]. Se
establecen distintos modelos tedricos que por medio del enfoque cinemaético permiten
analizar los patrones sin tomar en cuenta los efectos de dispersién multiple. Los
efectos de dispersion multiple se dan cuando los electrones interactian con més
de un dtomo antes de dejar la superficie y ser detectados. Se empiezan a explorar
otras variables tales como los efectos en la intensidad de los puntos difractados con
respecto al dngulo de incidencia de los electrones, o el voltaje de aceleracién entre
otros [49)]. Sin embargo la importancia de tomar en cuenta los efectos de dispersién
multiple adquieren cada vez més importancia con lo que se desarrolla el acercamiento
dindmico [50, 51]. De 1980 a la primera década del siglo XXI el LEED se ha ido
perfeccionando y ha permitido el estudio de estructuras superficiales cada vez més
complejas. Se han desarrollados modelos computacionales cada vez més sofisticados
para poder llevar a cabo un andlisis dindmico de las estructuras de forma més
eficiente.

En la actualidad el LEED permite realizar dos tipos de mediciones:
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1. Cualitativas: las cuales se basan en estudiar la posicién relativa de los puntos
de intensidad del patrén de difraccién en la pantalla de fésforo.

2. Cuantitativas: se estudia la variacién de la intensidad de los puntos observado
en el patrén de difraccién en funcién de otros pardmetros fisicos tales como la
energfa de los electrones incidentes, el 4ngulo del haz de electrones con respecto
a la superficie del sélido o la temperatura de la superficie.

A partir del tipo de experimento realizado se puede obtener informacién de las
propiedades de la superficie cristalina y de su interaccién con el ambiente externo,
tales como la estructura del cristal, la temperatura de Debye, la observacién de
cambios de fase o la energia de ligadura, entre otras.

La técnica LEED es cominmente implementada en los laboratorios en conjunto
con otras técnicas de andlisis superficial para realizar estudios cada vez m4s profun-
dos y complejos de las intrigantes primeras capas superficiales de los sélidos. En las
secciones siguientes se presenta el equipo instalado en nuestro laboratorio asi como
el disefio de un sistema de adquisicién y procesamiento de imdgenes de LEED.

2.2. Montaje experimental

Se utiliz6 un sistema de difraccién de electrones de baja energia modelo ExLEED
1000-A de la compaiiia SPECS (ver Figura 2.1). De forma resumida, el equipo esta
compuesto de dos secciones principales: i) un cafién de electrones y ii) el arreglo
optico constituido por la pantalla de fésforo y las rejillas. El cafién de electrones
tiene un didmetro de 15 mm y esta constituida por el catodo, el cilindro Wehnelt, un
doble 4nodo, un lente electrostético y el tubo de deriva. Los citodos estan compues-
tos por un filamento en forma de horquilla de torio recubierto con iridio. El voltaje
de aceleracion de la pistola se puede variar de 0eV a 1000eV. La seccién Sptica
esté constituida por la pantalla de fésforo y las rejillas. Las rejillas estdn hechas a
base de molibdeno y recubiertas de oro para evitar cualquier variacién en los poten-
ciales debido a diferencias en la funcién de trabajo. Las rejillas y la pantalla tienen
forma de semi esferas arregladas concéntricamente alrededor de un mismo punto,
en el cual se tiene que localizar la estructura cristalina que se desee estudiar para
la medicién de difraccién y espectroscopia. El lado interno de la pantalla ests recu-
bierto homogéneamente de ITO (un éxido conductor de indio-estafio) revestido de
fésforo libre de cadmio.
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Figura 2.1: Esquema ilustrativo del LEED. El sistema estd compuesto de dos
secciones principales: la pistola de electrones y el arreglo 6ptico constituido por
la pantalla de fésforo y las rejillas.
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Figura 2.2: Representacién artistica del montaje experimental. Las flechas
muestran los grados de libertad traslacional y rotacional accesibles para el porta
muestras. Se utiliza un sistema de multipin para medir la temperatura y otro
para aplicar corriente al filamento. La barra central que sostiene el porta mues-
tras puede ser calentada por medio de electrones provenientes de un filamento o
puede ser enfriada utilizando nitrégeno liquido.

El equipo es incorporado al sistema de ultra-alto vacio descrito en la Ref. [52],
el cual es constantemente mantenido a una presién promedio de aproximadamente
~ 5 x 107° Torr. Se incorpora ademss, un sistema de enfriamiento/calentamiento
en contacto directo con la muestra para poder variar in situ la temperatura del
cristal estudiado. Dicho sistema estd constituido por un filamento de tungsteno y
un reservorio de nitrégeno liquido, ambos permiten realizar variaciones de 110K a
820 K. La temperatura es precisamente controlada con la ayuda de una termocupla
de cobre-constantén en contacto directo con el porta muestras (ver Figura 2.2). Las
variaciones en la temperatura oscilan en +0,01 K
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Figura 2.3: Fotografia de un patrén de LEED de una muestra cristalina fcc
(ctibico centrado en la cara) de 6xido de magnesio MgO en su plano (100). Las
flechas en la imagen indican la posicién de los iones de Mg?* y O?~. Los iones
0%~ se localizan en la seccién fcc del octaedro de la red y los iones Mg®t se
encuentran ubicados en los huecos del octaedro.

2.3. Adquisicién y procesamiento de imagenes del
LEED

La adquisicién de de los patrones de LEED se hace a partir de una camara de
video y fotografia comercial de marca Sony localizada en el exterior del sistema de
vacio. La camara esté orientada directamente hacia la pantalla de fésforo y permite
grabar cualquier variacidon que se observe en los patrones. Al ajustar adecuadamente
los parametros del difractémetro, dependiendo del tipo de muestra y del voltaje de
aceleracion se obtienen iméagenes similares a la presentada en la Figura 2.3.

A partir de los patrones de LEED se puede extraer una gran cantidad de infor-
macién sobre la estructura cristalina. De acuerdo al tipo del tratamiento que se le
haga a los patrones obtenidos se puede obtener informacién cualitativa o cuantita-
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Figura 2.4: Esquema ilustrativo del funcionamiento del programa para anélisis
de imégenes de LEED. En el primer paso a) el usuario especifica la regién que
quiere estudiar por medio de un circulo que rodean los puntos difractados. En
el siguiente paso b), el programa cuenta la cantidad de pixeles en cada cuadro
para cada region determinada en el primer paso. Finalmente en c) el programa
determina la posicién de los puntos difractados a partir de un eje coordenado
situado en el centro de la imagen.

tiva. Se puede, por ejemplo, obtener informacién cualitativa sobre la posiciéon de los
atomos en la estructura cristalina a través del andlisis de la posicién de los puntos
difractados en el patrén. La informacién cuantitativa se puede extraer a partir de las
variaciones de la intensidad de los puntos difractados en funcién de perturbaciones
externas [53]. Esta investigacién se centré en el desarrollo de un sistema de proce-
samiento de imagenes para estudiar las variaciones de la intensidad de los puntos
difractados en los patrones.

A partir de la medicién de la intensidad en los patrones, se pueden realizar dis-
tintos tipos de experimentos. [9], dependiendo de la variable que se desee estudiar.
Es posible, por ejemplo, realizar mediciones de la intensidad en funcién del voltaje
de aceleracién de los electrones (curvas I-V) para realizar estudios de la estructura
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superficial del s6lido. Se pueden obtener ademés mediciones de la intensidad en fun-
cién del 4ngulo polar de emergencia de los electrones (curvas I-e) para el an4lisis de
la respuesta instrumental o mediciones de la intensidad en funcién de la tempera-
tura del cristal (curvas I-T) para la determinacién de la temperatura de Debye del
cristal.

Este tipo de experimento requiere del anélisis de una gran cantidad de patrones.
El anélisis de las imédgenes obtenidas tiene que ser ademés de muy alta precisién y
resolucién. Para satisfacer estas dos necesidades se disefié un programa computacio-
nal basado en lenguajes Pyton y Bash. El programa permite realizar el anélisis de
una gran cantidad de imégenes en un corto periodo de tiempo y permite ademaés
tener control de los pardmetros medidos, como por ejemplo del ruido de fondo. Estas
propiedades son de dificil acceso por medio de programas comerciales. El programa,
de manera sencilla, funciona de la siguiente manera:

= En una primera parte el usuario dibuja circulos alrededor de los puntos difrac-
tados conforme van apareciendo en el video, como se observa en la seccién a)
de la Figura 2.4.

= Una vez que se han definido todas las regiones de estudio, el programa mide
la cantidad de pixeles en cada circulo para cada cuadro del video.

= Finalmente el programa entrega al usuario la informacién sobre las coordena-
das “z” e “y” de los puntos estudiados y la intensidad promedio de cada punto
en cada cuadro.

» Para una mejor visualizacién la informacién es guardada (en un directorio
especifico) en dos formas: (1) como un grafico en dos dimensiones de la posicién
de los puntos y (2) como un grafico de la variacién de la intensidad de los
puntos difractados en funcién del tiempo. Esta informacién es generada para
cada circulo especificado por el usuario, ver Figura 2.4.b y 2.4.c).

El programa tiene la versatilidad para procesar los videos en dos modos dife-
rentes, los cuales se adecuan al experimento que se desee realizar: modo Full y
Segmented. El modo Full procesa un video completo especificado por el usuario sin
aplicar ninguna modificacién. Este modo es utilizado cuando el experimento requiere
el anélisis de un solo video, por ejemplo, para medir la variacién de la intensidad
en funcién del voltaje de aceleracién. El modo Segmented es utilizado cuando es
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necesario procesar un conjunto de videos diferentes, por ejemplo, para determinar
la variacién de la intensidad a diferentes temperaturas; en este caso, para cada tem-
peratura se toma un video de la misma longitud. El programa toma un cuadro
representativo de cada video y luego fusiona todos los videos en uno solo. En el
modo Segmented, la extraccién representativa del cuadro en cada video se hace de
dos maneras distintas: modo Middle y Average. En el modo Middle el cuadro re-
presentativo es simplemente el cuadro central de cada video; en el modo Average el
cuadro corresponde a la intensidad promedio de cada pixel para el set completo de
cuadros del video. Finalmente el video fusionado es analizado en el modo Full.

Para reducir los efectos del ruido de fondo, el programa cuantifica la intensidad
de un anillo que rodea al drea dibujada y luego sustrae este valor al de la intensi-
dad del punto. El programa fue desarrollado por completo utilizando herramientas
gratuitas y de libre acceso. Para corroborar el buen funcionamiento del software
disefiado se realizaron las mismas pruebas utilizando el software comercial Icy™
y se compararon los resultados con los obtenidos con el programa. Los resultados
obtenidos en ambos programas son equivalentes exceptuando una mayor rapidez
de procesamiento y precisién para el software desarrollado. El programa puede ser
accesado en la siguiente pégina https://github.com/Gustavroot/LEED_CICIMA,
estd abierto a modificaciones y mejoras.

La incorporacion del sistema de adquisicién y procesamiento de imégenes al mon-
taje experimental del LEED posibilita la investigacién de cristalografia superficial.
Como fue descrito en el Capitulo 1 la estructura superficial de un cristal tiene un rol
fundamental en las propiedades intrinsecas de un material. En las ultimas décadas la
técnica ha evolucionado considerablemente, las investigaciones varian desde estudios
de adsorbcidn de gases hasta la reconstruccion de superficies de semi-conductores y
metales, entre muchos otros ejemplos [19]. Sin embargo esta técnica estd abierta a
mejoras, el nivel de sofisticacion de los anflisis que se pueden obtener por medio de
la difraccién de electrones de baja energia no ha sido atin completamente explotado.

Nosotros implementamos el montaje experimental instalado en el estudio del de-
licado fenémeno de la adsorpcién de monocopas de agua en una superficie cristalina
de 6xido de magnesio. Para ello se desarrollé una nueva técnica que relaciona la ad-
sorcion de las moléculas de agua con las variaciones en la frecuencia de oscilacién de
la red cristalina. A partir del modelo de Debye se puede establecer una correlacién
entre la intensidad de los puntos difractados y las variaciones en la frecuencia de
oscilacién en la red. El desarrollo de esta técnica, descrito en el Capitulo 3, permite
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ademés demostrar el alcance y el potencial de las mediciones de LEED.



Capitulo 3

Deteccion de la adsorcion de
monocapas de agua a través de la
frecuencia de oscilacién en una red
de 6xido de magnesio por medio
de difraccion de electrones de baja

energia

El capitulo se centra en la investigacion de las variaciones en la frecuencia de
oscilacién de los iones de Mg*? y O~2, de una red de éxido de magnesio. Estas son
generadas como consecuencia de la interaccién de la superficie cristalina con molécu-
las de agua. utilizando difraccién de electrones de baja energia. Se implementa el
montaje experimental y el sistema de adquisicion y procesamiento de datos descri-
to en el capitulo 2. El resultado principal consiste en el desarrollo de una técnica
que permite determinar las vibraciones generadas en el proceso de adsorcién de las
moléculas de agua sobre la red superficial a través de la observacién de las variacio-
nes inducidas en la temperatura de Debye superficial y el corrimiento quimico. La
técnica fue implementada sistematicamente para diferentes tiempos de recocimiento
(annealing, en inglés) y por medio de la aplicacién de perturbaciones térmicas cons-
tantes en el rango de 110K a 300 K con el fin de observar la adsorcién o desadsorcién
de las monocapas de agua sobre la red superficial.

25
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Figura 3.1: a) Fotografia del MgO en polvo. b) Represetancién esquemaética
de la estructura cristalina del MgO. Las esferas azules corresponden a los iones
Mg?* y las rojas a los iones O~2. ¢) Fotografia de substratos de MgO utilizados
en esta investigacién.

3.1. Cristales de 6xido de magnesio: interacciéon

con moléculas de agua

El 6xido de magnesio (MgO) es un sélido mineral higroscépico de color blanco
(ver Figura 3.1(a)). A nivel microscépico estd compuesto por una red cristalina de
iones de Mg*? y O~2 unidos por medio de enlaces iénicos (ver Figura 3.1(b)). El
MgO tiene un coeficiente de Poisson elevado (0.35) y una baja energia de Gibbs (-
596.3 kJ/mol) [54], estas propiedades hacen que sea un candidato ideal como modelo
en investigaciones en fisica de superficies. Los mono-cristales de MgO, similares a
los presentados en la Figura 3.1 (c), han sido ampliamente utilizados como material
de sustrato para la deposicién epitaxial de peliculas delgadas [55]. En este proceso,
se hace crecer una capa uniforme y de poco espesor sobre una de las caras del cris-
tal, buscando conservar el oredenamiento cristalino del sustrato. La calidad de las
peliculas depositadas esté fuertemente correlacionada con la calidad del sustrato de
MgO. Debido a esta razén el estudio y la comprensién de los procedimientos nece-
sarios para la preparacién de superficies de MgO de muy alta calidad han adquirido
una gran importancia en distintas areas de la ciencia de superficies. Es importante
resaltar, ademas, que el MgO es un sélido tnico debido a que tiene un caracter
altamente idnico, una estequiometria simple, asi como una estructura de tipo sal
cristalina, un estado monovalente y una orientacién uUnica, estable, y de bajo indice
(100) [56).

Al ser un material higroscépico, la interaccién entre el MgO y el agua se ha
convertido en uno de los focos centrales al caracterizar este tipo de substratos. El
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estudio de la reaccién del vapor de agua con 6xidos metélicos es una de las claves
centrales en el desarrollo de dispositivos multifuncionales tales como super estruc-
turas a base de pozos cudnticos, transistores de alta movilidad o diodos laser, entre
otras aplicaciones [57]. E1 MgO tiene una estructura cibica centrada en las caras
(fec) y no posee electrones en el orbital-d, estas dos propiedades hacen que sea un
excelente modelo en el estudio de este tipo de interacciones. Durante los dltimos
afios se han desarrollado una gran variedad de técnicas para caracterizar el proce-
so de adsorcién de peliculas de agua sobre la superficie de los substratos de MgO
[58]. No hay que dejar de lado que un claro entendimiento del proceso quimico que
ocurre en la interfaz agua-sélido es esencial en el estudio de muchos fenémenos pre-
sentes en distintas dreas tales como: la proteccién ambiental, la geologia, la quimica
atmosférica, la arqueologia, la corrosién, asi como en el desarrollo de sensores y
sistemas electrénicos entre muchos otros [59).

Esta investigacién busca implementar una nueva técnica que facilite el estudio
de las interacciones que ocurren en la interfaz de la superficie del MgO y el agua.
Al someter el cristal de MgO a una perturbacién externa ocurre una variacién en
la frecuencia de oscilacién de los iones en la estructura cristalina. La perturbacién
genera, asimismo. una modificacién en el Hamiltoniano de la red cristalina el cual
afecta directamente los autovalores y las autofunciones asociados a la frecuencia
de oscilacion de los iones alrededor del punto de equilibrio. La observacién de las
variaciones en la frecuencia de oscilacion de la red cristalina facilitan el acceso a la
informacién fisica relacionada con las interacciones que ocurren en la superficie del
cristal.

3.2. Determinacion de la frecuencia de oscilacion

de los atomos en una red cristalina por medio
del modelo de Debye

Al pensar en un red regular de dtomos en un material sélido es de esperarse
que exista una energia asociada a las vibraciones de cada uno de estos atomos. Sin
embargo al estar enlazados, los 4tomos en la red no vibran de forma independiente.
Estas vibraciones toman la forma de modos colectivos que se propagan a lo largo del
material. Estos modos vibracionales pueden modelarse como ondas sonoras, cuya
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rapidez corresponde, por lo tanto. a la rapidez del sonido en el material.

La energia vibracional generada en una molécula esté cuantizada y puede ser tra-
tada aproximadamente como un oscilador arménico isotrépico. Los estados energéti-
cos estan separados por valores correspondientes a AE = hv, donde h es la constante
de Plack y v la frecuencia de oscilacién. El oscilador puede, por lo tanto, aceptar
o perder energia unicamente en unidades discretas de energia hv. Si consideramos
ahora los 4tomos en una red en un material sélido, los modos vibracionales colecti-
vos siguen un comportamiento similar, estos aceptan o pierden energia en cantidades
discretas, denominadas “fonones™. Al igual que los fotones, los fonones obedecen la
estadistica de Bose-Einstein [60].

El modelo de Debye desarrollado por Peter Debye en 1912 busca dar una esti-
macién de la contribucién de los fonones al calor especifico de un sélido [61]. Este
modelo considera las vibraciones de una red atémica como fonones en una caja. De
manera sencilla [62], si consideramos que el material que se busca estudiar estd. com-
puesto por N atomos contenidos en una caja ctbica de lado L, la longitud de onda
An de las perturbaciones sonoras en el interior del cristal se pueden modelar, en una
dimensién, a partir de la siguiente ecuacién:

2L
An = o (3.1)
donde n es un entero el cual corresponde al modo vibracional. Si se considera la
energia del fonén como E, = hu,, y se aproxima la frecuencia de oscilacién como
inversamente proporcional a la longitud de onda (asumiendo que la rapidez del
sénido en el sélido es constante) se obtiene para una dimensién:

hCs hCsn
Tkl T A
donde C; corresponde a la rapidez del sénido en el sélido. Asumiendo que el fonén
se mueve en tres dimensiones, entonces la energia es:

En =

(3-2)

hCs

P 2 2
E =E,+E;+E,;, = (E

)]@+@+@) (3.3)

A partir de la expresion anterior se puede obtener la energia total del sistema en la
caja:
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U=Y >3 E.N(E.), (3.4)

nr ny nz

donde N(E,) corresponde a la cantidad media de 4tomos cuya energia es E,. La
frecuencia de un fonén estd limitada por el medio en el que se propaga, en este
caso por la red dtomica. Por lo tanto existe un nimero finito de estados energéticos
posibles en la caja. Al asumir una forma cibica el modelo tiene una longitud de
onda minima A\pmi, correspondiente a:

2L

Amin = ';\/"ﬁa (3-5)
y por lo tanto un modo cuyo orden maximo nmax €5 equivalente a:
Nmaz = Ws (3.6)

el cual corresponde al limite de la sumatoria correspondiente a la energia total del
sistema:

YN YN IN

U=> > E.NE,). (3.7)

nr ny nz

Si se aplica el modelo a funciones suaves y de variacién lenta [63], la sumatoria puede
ser reemplazada por la integral:

YN YN YR
U= f j f E.N(E,)dndn,dn,. (3.8)
ny nz

nT

Utilizando la estadistica de Bose-Einstein se obtiene que la distribucién media de
los fonones con energia E,, es:

- 3

N(Ep) x5 (3.9)
donde kg corresponde a la constante de Boltzman y T a la temperatura del sistema.
Reemplazando la Ecuacién 3.9 en la 3.8 se obtiene la expresién correspondiente a la
energia del sistema, a partir de la cual se puede deducir una expresién que liga la
contribucién de los fonones a la capacidad calorifica C,, del sistema:
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T 3 p8p/T .'.3462
“=(5) [ e o

donde z corresponde a la variable de integracién z = 2—"5%% y la constante ép
corresponde a la temperatura de Debye del sistema:

_ hC, ,[6N
" 2%k VvV’
en la cual V es el volumen total de la caja. La temperatura de Debye 6p de un sélido
determina el valor de la rigidez de los enlaces internos del cristal y esta realcionado
con la frecuencia de Debye vp:

fp (3.11)

s/ 3N
Vp = \ WCS, (3.12)

la cual corresponde al valor méximo de la frecuencia de oscilacién de los 4tomos que
constituyen el cristal. Por lo tanto reemplazando la Ecuacién 3.12 en la Ecuacién 3.11
obtenemosuna relacién entre la frecuencia y la temperatura de Debye:

0p = —. (3.13)

El modelo predice de forma bastante precisa las propiedades térmicas de los ma-
teriales a bajas y altas temperaturas. Sin embargo la aproximacién utilizada en la
Ecuacién 3.2, en la cual supone que la frecuencia es inversamente proporcional a
la longitud de onda, es inicamente vélida para fonones actsticos de baja energfa.
Esta aproximacién induce a que el modelo presente imprecisiones al ser aplicado
a temperaturas intermedias. A pesar de eso el modelo de Debye es una excelente
herramienta para estudiar las variaciones de la frecuencia de oscilacién de la red
cristalina y su relacién con perturbaciones externas.

Como fue descrito en la Seccién 1.2 el bulk corresponde a la zona més establedel
sélido, en estéd zona los dtomos se encuentra més ordenados, por lo tanto la rigidez
del sdlido es muy estable y alcanza su valor méximo. Lo anterior hace que la tempe-
ratura de Debye tiene a su vez un valor estable y méximo en el bulk. Si nos alejamos
del interior del sélido conforme nos acercamos a la superficie, el arreglo empieza a
ser més desordenado y las fuerzas de enlazamiento de los dtomos empiezan a ser
cada vez menos fuertes. Esto hace que la rigidez de la red disminuya en las capas
superficiales. Por lo tanto la temperatura de Debye es minima en la superficie e
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incrementa conforme se penetra mas en el interior de la muestra hasta alcanzar un
valor estable y méximo en el bulk [64]. Se considera la temperatura de Debye efectiva
superficial como el valor obtenido en la primer monocapa del sélido. En los estudios
superficiales por medio de LEED se considera la capa superficial hasta una penetra-
cién de aproximadamente 500eV, a partir de este valor es dificil separar los efectos
superficiales de los generados en el bulk [9]. Experimentalmente se ha observado que
la temperatura de Debye en la superficie es equivalente a aproximadamente 715 el
valor determinado para el bulk [9, 65]. Este comportamiento se ha estudiado tedrica-
mente por medio de modelos que establecen una relacién entre las fuerzas centrales
cercanas experimentadas por los 4tomos en cada capa del sélido y las variaciones en
la frecuencia de oscilacién en la red cristalina [66, 67, 11]. Estas investigaciones es-
pecifican, sin embargo, la dficultad de modelar con precisién el complejo sistema de
fuerzas presentes en las capas superficial. A pesar de las dificultades anteriores, las
investigaciones subrayan el gran excito del modelo para estudiar cualitativamente
las variaciones de la frecuencia de oscilacién en la red superficial.

Esta investigacién propone implementar un método a partir del cual se estu-
dian las interacciones de la red superficial con el medio externo por medio de las
variaciones de la frecuencia de oscilacién en la red cristalina superficial. La tempe-
ratura de Debye 6p es entonces utilizada como un pardmetro de comparacién para
observar estas variaciones y asi poder estudiar las interacciones entre la superficie
y el medio externo. Tal es el caso del proceso de adsorcién de moléculas de agua,
las cuales al ser adheridas a la superficie cristalina generan un rompimiento en la
simetria translacional de la estructura. Este rompimiento va a provocar consecuti-
vamente una variacién en el movimiento de los 4tomos el cual va a ser reflejado en
variaciones en la temperatura de Debye superficial [12]. Es asi como el método nove-
doso propuesto en esta tesis consiste en utilizar las variaciones en la temperatura de
Debye superficial, determinadas por medio de LEED, para observar las variaciones
en la frecuencia de oscilacién de la red cristalina generadas durante el proceso de
adsorciéon de moléculas de agua.
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Figura 3.2: Dispersién eléstica coherente de rayos—X de un cristal de MgO
(100). El doblete de picos en (200) corresponde a las transiciones energéticas
Cu-Ka1 ¥ Cu-Kqeo de la fuente de rayos—X. Leer el texto para mayor detalle.

3.3. Caracterizacion de los substratos de MgO me-

diante difraccién de rayos—X

Antes de ingresar los cristales de MgO a presiones de ultra-alto vacio se tomaron
mediciones de patrones de difraccién de rayos—X para obtener la informacion crista-
logréafica. La Figura 3.2 presenta un patrén tipico de difraccién de rayos-X con una
orientacién de tipo (hkl). La orientacién del cristal obtenida en nuestras mediciones
concuerda con los resultados obtenidos en la Ref. [68] con un error de 1%. La re-
fleccién de Bragg de segundo orden del doblete de la fuente de radiacién Cu-K,; v
Cu-Kg4» en la orientacién (200) del cristal, es decir 26 =~ 43°, estd en acuerdo con la
tasa de la fuente de energia del difractémetro en un 0.02%. Al realizar un barrido
utilizando la totalidad del dmbito del difractémetro no se observa ningin pico de
dispersion eldstica coherente con intensidades mayores a las reportadas en la Figu-
ra 3.2. Sin embargo, fue imposible la identificaciéon del pico pequefio observado en
la posicién 26 = 41°, se supone que puede estar relacionado a la presencia de SiO,
0 a otras impurezas presentes en el cristal de MgO [69].
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3.4. Variacién de los patrones de LEED con la

temperatura

Por medio de LEED es posible observar las variaciones en la dindmica de mo-
vimiento de los dtomos en la red cristalina. Como es explicado en la Seccién 2.3
se disenié un sistema de adquisicién y procesamiento de imédgenes que permite de-
terminar la variacién de la intensidad de los puntos difractados en funcién de una
perturbacién externa. En este caso el experimento consiste en someter los cristales
de MgO a una variacién de sus posiciones de equilibrio por medio de perturbacio-
nes térmicas externas con una tasa de calentamiento constante. Para observar estas
variaciones se toman imdgenes de LEED, similares a la presentada en la Figura 2.3,
en funcién de la temperatura, manteniendo un gradiente constante correspondiente
a 0.7 K/min, asegurando asi un equilibrio entre los elementos térmicos y el cristal.
Para eliminar los efectos de carga generados en la superficie resistiva del MgO se
establecié una conexién directa entre el sustrato y la tierra. Estos patrones son a
continuacién procesados y analizados con ayuda del programa descrito en la Sec-
cién 2.3.

La Figura 3.3 presenta las variaciones de la intensidad de un punto difractado
en funcién de la temperatura. Como es esperado, al incrementar la temperatura
del sistema, existe una menor probabilidad que las autofunciones de los electro-
nes dispersados interactien en fase de forma coherente, generando un patrén de
interferencia constructiva. Consecuentemente la intensidad del brillo de los puntos
difractados disminuye en funcién de la temperatura. En la Figura 3.3 el eje “y” es
calculado a partir de la siguiente ecuacién: In [%j—“] , donde I(T") correspon-
de a la intensidad de un punto difractado en funcién de la temperatura, Isong, €s
la intensidad del contorno alrededor del punto difractado y I ... es la intensidad
méxima obtenida en el experimento. Para obtener los resultados més precisos de
las variaciones de la intensidad en funcién de la temperatura se sustrajo, de forma
sistemética, la intensidad del brillo de fondo observada en la pantalla del LEED
a los valores de intensidad de los puntos estudiados. La pendiente de la recta de
mejor ajuste de la intensidad del punto difractado en funcién de la temperatura
diverge en tres érdenes de magnitud con respecto a las variaciones de la intensidad
del brillo de fondo. Lo anterior demuestra que los resultados obtenidos correspon-
den efectivamente a variaciones de las propiedades intrinsecas de la red cristalina al
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Figura 3.3: Dependencia térmica de la intensidad de un punto difractado.
La energia de los electrones incidentes corresponde a 207eV. Para mejorar la
facilidad de visualizacion, se aplica el logaritmo natural a la intensidad de los
puntos difractados. Cada punto en la gréfica corresponde a un video de 10s de
duracién durante el cual se realizan un promedio de 150 mediciones. El irea
de color celeste corresponde a la desviacion estandar del ajuste lineal realizado
a los datos. La curva de las variaciones de la intensidad del ruido de fondo
corresponden a un area aleatoria sobre la pantalla de fésforo externa al punto
difractado.
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aplicar el calentamiento externo. El punto difractado a partir del cual se obtienen
los resultados de la Figura 3.3 corresponde al punto (10) el cual es asignado a la
posicién del ion O?~ en la Figura 2.3. Al aplicar el mismo procedimiento al resto de
los puntos difractados se obtienen resultado similares. A partir de estas mediciones
es posible deducir de forma sencilla el valor de la temperatura de Debye para cada
punto difractado.

3.5. Observacién de un cambio de fase de las mo-

nocapas de agua que recubren el cristal de

MgO

Se observé, en algunos puntos difractados, un cambio abrupto en la pendiente de
las variaciones de la intensidad en funcién de la temperatura. Como se observa en la
Figura 3.4 la pendiente de la recta del ajuste lineal varia a partir de una temperatura
en el cristal de MgO de aproximadamente 185 K. Esta temperatura coincide con el
valor reportado en dos estudios distintos, los cuales observan un cambio de fase
en las monocapas de agua adheridas en la superfcie. En la Ref. [13], por medio de
dispersién de 4tomos de helio y la Ref. [70] por medio de la aplicacién de LEED que
a una temperatura de aproximadamente 185k un cambio de fase de la denominada
fase a baja-temperatura cuya simetria es de c(4 x 2) a la fase del agua de alta-
temperatura cuya simetria es, en este caso, p(3 x 2). Para describir ambas fases se
utiliza la notacién de Wood. La notacién anterior describe la relacién entre la celda
unitaria de la estructura cristalina del substrato compuesta por los vectores d@; y da
y la celda unitaria de la estructura del adsorbato by y b, siguiendo la siguiente forma,
( %% X {:—2% ). En la notacién de Wood la letra p se traduce en un arreglo donde la
celda del adsorbato mantiene la forma de la celda primitiva del sustrato y c el caso
en que es centrado con respecto a la celda del sustrato [71]. Estos resultados son
confirmados tedricamente en la fase de alta-temperatura para €l caso de monocapas
de agua depositadas sobre superficies de MgO (100), las cuales se disocidn debido a
la interaccién entre las moléculas adsorbidas [72]. Se ha predicho, ademaés, que los
cambios de fase en las estructuras sobrepuestas en este tipo de experimentos pueden
estar relacionados a la adsorcién de energia de las diferentes simetrias las cuales
difieren por no més de 13kJ/mol [73]. Adicionalmente, los autores en la Ref. [74]
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estiman que la cantidad de moléculas por celda unitaria con una simetria c(4 x 2)
en la fase de baja-temperatura y para la fase a altas temperaturas con simetria
p(3 X 2), equivale a diez y seis moléculas respectivamente. Deducen ademés que la
fase a altas temperaturas es la mas estable, y que ambas estructuras experimentan
una disociacién parcial.

En nuestros experimentos, los cristales de MgO fueron siempre recocidos a aproxi-
madamente 820 K durante periodos de tiempo de varias horas. Debido a este proceso
fue posible revertir la formacién de hidréxido de magnesio, el cual se puede describir
de forma simplificada a partir de la siguiente reaccién quimica:

MgO + Ho0 — Mg(OHy). (3.14)

Fue posible, entonces, separar la humedad presente en el cristal. Una vez finalizado el
calentamiento, los cristales fueron enfriados durante varias horas a una temperatura
de aproximadamente 110 K. Este proceso conlleva a la adsorcién de las moléculas
de agua residual en el sistema de vacio cuya densidad a una presi‘on de 10° Torr es
del orden de 107 moléculas/cm® y un 80 % est4 compuesto por moléculas de agua.

Los resultados presentados en esta investigacién se concentran en la fase del
agua a alta-temperatura. Para ello se tomé la mayor pendiente observada en las
curvas de variacion de la intensidad en funcién de la temperatura. Estos resultados
no impactan de forma negativa los andlisis realizados aplicando la temperatura de
Debye, ya que la desviacién estandar cubre la sobre estimacién de la temperatura
de Debye. Sin embargo, estamos llevando a cabo una serie de experimentos para
obtener informacién adicional de la fase de baja-temperatura del agua, a partir de
la cual se podria resolver claramente el cambio de fase en las monocapas adheridas
a la superficie del MgO [75]. Estos resultados son muy importantes debido a que a
través de una mayor comprensién de los cambios de fase de las monocapas de agua
adheridas a la superficie de los cristales de MgO esperamos que el momento dipolar
total de estas moléculas se acople a la red de MgO conformada por los iones de Mg2+
y 0% y por lo tanto afecte sus posiciones en la red.
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Figura 3.4: Dependencia térmica de la intensidad de un punto difractado para
dos fases distintas del agua. Los puntos azules corresponden a las variaciones
de la intensidad para la fase de bajas temperaturas cuya simetria corresponde a
c(4 x 2) mientras que los puntos verdes corresponden a la fase de altas tempe-
raturas cuya simetria es p(3 x 2). Se aplica un ajuste lineal en cada seccién y se
observa un cambio en la pendiente alrededor de 185 K.
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3.6. Determinaciéon de la temperatura de Debye

superficial por medio de LEED

Para poder analizar las variaciones de la intensidad de los puntos difractados en
funcién de la temperatura observadas en la Seccién 3.4 se parte de la aproximacién
cinemética de la difraccién de electrones de baja energia. Este enfoque teérico reduce
la dispersién de los electrones a un \inico evento. Es decir que se supone que al chocar
contra la red cristalina los electrones son dispersados una sola vez, dejando de lado
cualquier efecto ocasionado por la dispersién miltiple. Esta aproximacién permite
modelar de forma sencilla la variacién de la intensidad observada en los puntos
difractados en funcién de la temperatura por medio de la determinacién del factor
de Debye-Waller [9]. De forma sencilla, cualquier perturbacién externa en la red
superficial se ve reflejada a través de una modificacién en la frecuencia de oscilacién
de los 4tomos en la red. Esta perturbacién genera consecuentemente una variacién
en la funcién de onda del haz difractado y por lo tanto reduce la probabilidad de que
los electrones interfieran de forma coherente, lo que se traduce en una disminucién
de la intensidad del brillo del punto difractado. Este efecto se ve intensificado si la
perturbacién vibracional es mayor. El disminucién en la intensidad de los puntos
difractados es cuantificado por medio del factor de Debye-Waller M(T") a partir de
la siguiente ecuacién:

I(T) = I,e~2MT), (3.15)

donde I(T') corresponde a la variacién de la intensidad de los puntos difractados
en funcién de la temperatura e I, al valor de la intensidad méxima. El] factor de
Debye-Waller es obtenido a partir de la pendiente del ajuste lineal utilizado en la
curva de la Figura 3.3 el cual es equivalente a:

2M(T) = 24m T—QQ_(E 2080 + V;) (3.16)

makg (6p)
donde m corresponde a la masa del electron, m, a la masa del 4tomo en la superficie,
kg es la constante de Boltzamn, V, el potencial interno, F la energfa de los electrones
incidentes, 8 corresponde al 4ngulo de incidencia con respecto a la superficie normal
y 0p es la temperatura efectiva de Debye [9]. Para poder comparar las variaciones
del factor de Debye-Waller en funcién de diferentes pardmetros se tomé como refe-
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Figura 3.5: Temperatura efectiva de Debye de las tres primeras monocapas
de un cristal de MgO en funccién de la energia de los electrones incidentes.
La linea horizontal corresponde a la temperatura de Debye del bulk reportada
en la Ref. [78]. Cada punto en la grafica corresponde a la pendiente del ajuste
lineal aplicado a las variaciones de intensidad en funcién de la temperatura de
un punto difractado como es mostrado en la Figura 3.3. Las barras de error se
obtuvieron utilizando la desviaciéon méaxima y minima del ajuste lineal.

rencia un valor constante del potencial de 10eV, el cual ha sido reportado en las
Refs. [76, 14, 77]. Por lo tanto, a partir de la Ecuacién 3.15 y los datos experimenta-
les representados en la Figura 3.3, se deriva la temperatura efectiva de Debye 0p en
funcién de la energia de los electrones incidentes. A partir de estos datos es posible
generar un mapeo de las variaciones de la temperatura de Debye en la superficie de
la muestra cristalina.

La Figura 3.5 muestra la variacién de la temperatura de Debye en funcién de la
energia en las primeras monocapas de la superfice de un cristal de MgO. Como
es descrito en la Seccién 2.2 el equipo utilizado permite efectuar variaciones de
la energia de los electrones incidentes de 0eV a 1000eV en pasos de +1eV. En
este experimento decidimos centrarnos en un rango de energias hasta 440eV, ya
que a mayores energias la informacién de las primeras capas superficiales se vuelve
despreciable. Como se puede observar en la Figura 3.5, la temperatura efectiva de
Debye es mayor conforme se incrementa la energia, lo cual es esperado, si se toman
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en cuenta las consideraciones tedricas. Lo anterior es debido a que las penetraciones
elésticas de los electrones incidentes en la red cristalina incrementan en funcién de
la energia lo cual hace que el efecto generado por los efectos de dispersién miiltiple
en el interior del cristal se vea amplificado.

El valor para la temperatura de Debye minimo se derivé a partir del patrén ob-
tenido utilizando la menor energia posible, es decir a 108 eV. Este valor corresponde
a la temperatura de Debye superficial de los cristales utilizados en el experimento.
No fue posible utilizar valores menores para la energia de los electrones incidentes
debido a que en las capas més superficiales justo en la interfaz entre el cristal y
el ambiente se observa una perdida de la coherencia observada en los patrones de
LEED. La falta de definicién en estos patrones es probablemente generada debido
a que en estas capas es mucho més dificil cancelar los efectos de carga. Por otro
lado, al utilizar el mayor rango de energia de los electrones incidentes, €l valor de
0p se aproxima, como es de esperarse, a los valores reportados para el bulk. En la
Figura 3.5 la linea horizontal constante corresponde al valor de referencia de la tem-
peratura de Debye en el bulk [78], obtenida por medio de la aplicacién de la técnica
LEED con un gradiente de altas a bajas temperaturas.

Estas mediciones permiten generar un mapeo de las variaciones en la frecuencia
de oscilacién de la red al ser sometida a perturbaciones térmicas externas. A partir de
esta técnica es posible, entonces, inferir las interacciones que ocurren en la superficie
del cristal por medio de la observacién de las variaciones en la frecuencia de oscilacién
de la red cristalina.

3.7. Variacion de la temperatura de Debye en fun-

cion del procesamiento térmico

Es bien conocido que al efectuar tratamientos térmicos la calidad de la superficie
de los cristales de MgO mejora considerablemente. Con el objetivo de establecer una
relacién entre la temperatura de Debye y la duracién de los tiempos de recocido y
por lo tanto con la calidad de la superficie del cristal se efectuaron una serie de
experimentos. Se calenté el cristal de MgO a una temperatura de apréximadamente
820K en presiones de ultra-alto vacio. Se utilizaron tres tiempos de recocimiento
diferentes, respectivamente: 4, 8 y 12 horas (ver Figura 3.8). Una vez efectuado el
proceso de calentamiento, el cristal se enfri6 a una temperatura de aproximadamente
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Figura 3.6: Temperatura efectiva de Debye de las tres primeras monocapas
de un cristal de MgO en funccién de la energia de los electrones incidentes
para tres tratamientos térmicos diferentes. La curva celeste corresponde a un
recocimiento de 12 horas, la morada a 8 horas y la roja a 4 horas de recocimiento.
La linea horizontal corresponde a la temperatura de Debye del bulk reportada
en la Ref. [78]. Cada punto en la grifica corresponde a la pendiente del ajuste
lineal aplicado las variaciones de intensidad en funcién de la temperatura de
un punto difractado como es mostrado en la Figura 3.3. Las barras de error se
obtuvieron utilizando la desviacién maxima y minima del ajuste lineal para cada
curva obtenida.

110K y seguidamente, se calenté uniformemente manteniendo una tasa constante
de 0.7K/min lo cual permite asegurar un equilibrio entre los elementos térmicos y
el cristal.

Para poder extraer una relacién entre los tratamientos térmicos aplicados y la
temperatura de Debye 0p, aplicamos ajustes lineales de tipo 8p «x E'? para cada
uno de los tiempos de recocimiento aplicados, ver Ecuacién 3.15. De esta forma fue
posible comparar los resultados obtenidos para los diferentes tiempos de recocimien-
to. Como fue observado en los experimentos previos, se encontré que para mayores
tiempos de recocimiento los valores correspondientes a la temperatura de Debye dis-
minuyen. Tomando como referencia central el experimento correspondiente a una
duracién de recocimiento de 8 horas, se observa que para At==+4 horas se obtiene
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una, variacién del valor de 8p de aproximadamente 15 %. Notamos que para tiempos
mayores de calentamiento, es decir At = +8 horas, el valor de 0p tiende a aumentar.
Esta observacién esté en acuerdo con los resultados reportados en la Ref. [79] en la
cual los cristales de MgO son recocidos a presiones atmosféricas a diferentes tempe-
raturas que van desde 770 K hasta 2000 K. Los autores de este articulo encuentran
que al recocer los cristales a temperaturas superiores a 1200 K se genera un creci-
miento de los granos de MgO como consecuencia de la disminucién en la energia
superficial de los granos, lo cual favorece la formacién de una superficie més rugosa.

Al realizar los experimentos anteriores, observamos un corrimiento en el valor de
la energia del pico méaximo de intensidad de los puntos difractados al incrementar
la temperatura del cristal. Para poder medir con mayor precisién esta observacion,
para cada una de las mediciones de LEED en funcién de la temperatura se realizé un
barrido de energias. Para el procesamiento de estos videos se utilizé el modo FULL
del programa descrito en la Seccién 2.3. Para poder analizar los resultados obtenidos
se aplicé un ajuste Lorentziano a cada barrido de energias obtenido para cada punto
difractado en funcién de la temperatura. Se utilizo un ajuste de tipo Lorentziano
ya que es el que mejor describe la forma de los resultados obtenidos. As{ mismo
la distribucién de Lorentz es usualmente utilizada en espectroscopia para describir
la fomra de las lineas espectras y estudiar los diversos mecanismos de ensancha-
miento por colisién los cuales se asemejan a los fenémenos observados en nuestro
experimento.

En espectroscopia describe la forma de las lineas espectrales que son amplia-
das por diversos mecanismos, en particular, el mecanismo de ensanchamiento por
colisién.

En la Figura 3.7 se puede observar, efectivamente, un corrimiento en el valor de la
energia correspondiente al pico méximo del ajuste Lorentziano conforme incrementa
la temperatura. Este resultado es una evidencia experimental de la posibilidad de
realizar mediciones de corrimientos quimicos por medio de LEED. Como se puede
observar en la grifica, cuando el sistema (cristal de MgO + monocapa de agua)
se encuentra en la fase de baja-temperatura del agua, cuya simetria corresponde
a ¢(4 x 2), es necesario, para poder observar un patrén de interferencia definido,
que los electrones incidentes tengan una mayor energia. Esto es esperado, ya que al
permanecer durante periodos de tiempo mayores en la fase de baja-temperatura del
agua, se adhieren una mayor cantidad de monocapas de agua a la superficie. Con-
forme se incrementa la energia, manteniendo una tasa de calentamiento constante,
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Figura 3.7: Variacién de la intensidad de un punto difractado en funcién de
la energia incidente de los electrones para un tiempo de recocido de 8 horas.
El gréfico insertado muestra la variacién de la FWHM (anchura) para un punto
difractado en funcién de la temperatura (la curva morada corresponde al &mbito
de energias de 120-140 eV mientras que la verde varia de 425-432¢V). La escala
superior crece de derecha a izquierda y corresponden a las variaciones de la
temperatura del cristal. Las lineas sélidas corresponden a ajustes Lorentzianos
de los datos medidos.
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observamos que la energfa del pico de mayor intensidad del punto difractado sufre
un corrimiento de aproximadamente —6eV. Esta observacién experimental estd en
acuerdo con el valor correspondiente al corrimiento quimico (5.2 eV) reportado para
la capa O-2p en la Ref [80] durante el proceso tedricamente predicho de la hidro-
xilacién de la interfaz MgO (100)-agua. El resultado anterior permite confirmar el
argumento segin el cual el agua se puede disociar de la interfaz MgO(100)-agua en
el momento en que ocurre la transformacién natural, descrita en la Ecuacién 3.14,
de la periclasa (MgO) a una forma termodindmicamente més favorable de bruci-
ta (Mg(OH),). Este corrimiento quimico ha sido igualmente reportado por medio
de la utilizacién de otras técnicas, como por ejemplo, por medio de espectroscopia
electrénica de alta resolucién de pérdidas de energia, espectroscopia de fotoelec-
trones ultravioleta, espectroscopia de fotoelectrones de rayos-X, y microscopia de
efecto tunel a baja-temperatura, ver Refs. [81, 74, 82]. A partir de nuestros resulta-
dos experimentales, observamos que al adsorberse una monocapa de agua el espectro
completo se corre hacia valores mayores en la energia de ligadura de los electrones,
lo cual ya ha sido explicado en experimentos anteriores [83]. El resultado anterior es
esperado, ya que es consecuencia del potencial electrostético positivo inducido en el
sistema por la presencia de un protén en las cercanias de la red de MgO. Para nues-
tro conocimiento, la medicién de este corrimiento quimico por medio de difraccién
de electrones de baja energia no ha sido nunca antes reportada.

Utilizando el procesamiento de imagenes descrito anteriormente, repetimos las
mediciones descritas en la Figura 3.5 para un tiempo de recocimiento de 8 horas
(curva morada) del cristal de MgO, sélo que en este caso tomamos el valor de
la intensidad méxima del punto difractado en vez de utilizar pardmetros fijos de
la electrénica del LEED. Los resultados experimentales se pueden observar en la
Figura 3.8 a partir de la curva de color verde. El porcentaje de diferencia entre
ambas curvas es de apréximadamente 70 %. A partir de este experimento obtenemos
también un valor para la temperatura de Debye superficial bajo de aproximadamente
(177 £ 10) K este concuerda con el valor reportado en la Ref. [76] equivalente al90 K.
Este valor es bastante inusual ya que usualmente se espera que la temperatura de
Debye en la superficie sea % del valor obtenido en el bulk [84]. Sin embargo esta
regla se basa en la premisa de que los 4tomos en el cristal pueden ser descritos como
un oscilador armdnico lo cual no se cumple para la red de MgO debido a la ausencia
de electrones en el orbital-d.

Es importante mencionar que las observaciones experimentales reportadas en la
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Figura 3.8: Comparacién entre las variaciones de la Temperatura de Debye
efectiva en funcién de la energia para tres tiempos de recocimiento y las varia-
ciones observadas en la superficie libre de agua. Las curvas de color rojo, morado
y azul corresponden a las mismas observadas en la Figura 3.5. La curva verde es
equivalente a las anteriores excepto que las variaciones son obtenidas utilizando
el valor de energia del punto méximo de la lorentziana obtenida a partir de los
barridos de energia descritos en la Figura 3.7
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Ref. [78] y en otras investigaciones, el valor de 8p en el bulk, a diferencia de los
experimentos realizados en esta investigacién fueron hechos llevando el cristal de
altas temperatura a bajas temperaturas. Esto afecta los valores correspondientes a
0p ya que, como fue mencionado anteriormente, se observa un marcado cambio de
fase al ir de la fase de baja-temperatura del agua a la fase de alta-temperatura del
agua. Adicionalmente para los experimentos descritos en la Figura 3.8 las condiciones
iniciales son diferentes si se considera que al iniciar el experimento se observa la
presencia de varias monocapas de agua adheridas a la superficie del cristal de MgO.
Para corroborar estas variaciones se llevaron a cabo experimentos similares (llevando
el cristal de MgO de altas temperaturas a bajas temperaturas) tal como es reportado
en Ref. [78] y obtuvimos un valor de 8p en el bulk de apréximadamente (327 £ 30) eV
lo cual est4 en acuerdo con los resultados obtenidos en las mediciones previas.

A partir de estas mediciones es posible, ademds, determinar las variaciones en
el corrimiento quimico (es decir la energia de ligadura) originada por la adsorcién
de las monocapas de agua en los tres experimentos con diferente tratamiento térmi-
co descritos en la Figura 3.8. En este experimento, asumimos inicialmente, que las
monocapas de agua adheridas son simétricas y uniformemente distribuidas sobre la
superficie del MgO. Se puede deducir entonces, que para 4, 8 y 12horas de recoci-
miento, los corrimientos de energia son respectivamente 9.2, 9.0 y 8.6eV. Se infiere
entonces que la probabilidad de que la superficie de MgO adsorba una monocapa de
agua incrementa para menores tiempos de recocimiento. Se calcula que el tamaiio de
las monocapas de agua disminuye su tamano en aproximadamente 3nm en el mo-
mento que el cristal es recocido durante 8 horas en vez de 4 horas. Este resultado es
esperado, ya que al utilizar tiempos de recocimiento mayores,la superficie de MgO se
encuentra, quimicamente hablando menos activa, es decir que se encuentra energéti-
camente més estable. Lo anterior permite asumir que una interaccién entre la red
de iones y las moléculas presentes a ultra-bajas presiones se vuelve improbable, es
decir que se observe una reduccién de la cantidad de monocapas de agua adheridas
sobre la superfice. Este resultado estd en acuerdo con la investigaciones hechas por
medio de microscopia de fuerza atémica y la teoria de densidad-funcional en las
cuales fueron calculados los cambios de la energia de adsorcién para seis moléculas
de agua a altas temperaturas cuya simetria corresponde a p(3 x 2) [85].

En el gréfico insertado en la Figura 3.7 se obtiene ademés el ancho medio a
la mdxima altura (FWHM, por sus siglas en inglés) de la curva Lorentziana al
realizar los barridos de energia de los electrones incidentes para el punto difractado
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(10). Gréficamos el ancho obtenido en funcién de la temperatura para dos energias
de penetracién de los electrones incidentes. Sabemos a partir de los estudios de
difraccién que:

x5 sin?0
%) = wrELE
donde )\ corresponde a la longitud de onda de la radiacién incidente, a al espacia-
miento de la red cibica del cristal, y 6 al dngulo de dispersién. Por lo tanto, en
nuestro caso, observamos una variacién en el ancho (A en la ecuacién previa), es-

(3.17)

ta es equivalente a la sobreposicién de las monocapas de agua sobre la superficie
del MgO, asumiendo que la red de MgO en el bulk no sufre ninguna variacién du-
rante las observaciones experimentales. Por lo tanto, al asumir que la red de MgO
estd completamente recubierta por una capa simétrica y uniforme de monocapas de
agua, podemos estimar que la cantidad de agua adherida a la superficie de MgO
reduce su tamano original en apréximadamente 2 monocapas al incrementar la tem-
peratura de 110 K a 300 K. Por otro lado, en el experimento en el que se disminuyé la
temperatura de 300K a 110K obsevamos que la cantidad de agua en la superficie
del MgO incrementa su tamaiio original en apréximadamnte una monocapa. Esto es
de esperarse, ya que en el primer experimento se enfria el sistema durante 3 horas a
110K antes de realizar las mediciones. Por lo tanto existe una mayor probabilidad
que los iones de Mg?* y O?~ interactien con el HyO y por lo tanto formen una
monocapa sobre la superficie del MgO. En el caso contrario, cuando la superficie de
MgO es enfriada desde 300K a 110K la probabilidad disminuye, debido al hecho
de que la superficie se encuentra relativamente caliente. Los resultados anteriores
se encuentran en concordancia con el muy bien conocido hecho que a presioens de
ultra-alto vacio las superficies limpias son recubiertas por una monocapa completa
de adsorbato en apréximadamente 10%s, valor que corresponde con la escala de tem-
poral implementada en nuestras tasas de calentamiento (2 x 10%s). Adicionalmente,
en el gréfico insertado en la Figura 3.7 se comparan dos energias de penetracién
distintas para los electrones incidentes. Como era de esperarse, para una menor
energia de los electrones incidentes la pendiente del ajuste lineal es mucho mayor,
ya que a 100 eV el haz de electrones es una fuente muy precisa que permite medir los
efectos més cercanos a la superficies lo que lo hace mucho maés sensible a cualquier
cambio. Notamos también que al comparar las variaciones en puntos difractados
correspondientes a iones de Mg+ con los iones de 0%~ se obtiene un valor distinto
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en la cantidad de monocapas adheridas. Esto puede ser explicado por el hecho que
los iones de O?~ de la molécula de H,O van a interactuar con el Mg®* en la red de
MgO y por lo tanto las energias de ligadura observadas en el patrén de LEED van
a ser distintas.

3.8. Discusién

Al finalizar esta primera fase de la investigacién, se comprobé la eficiencia y
precisién del sistema automatizado de adquisicién y procesamiento de datos descrito
en el Capitulo 2. Se demostré que, al implementar este sistema, por medio del
estudio de LEED es posible observar el proceso de adsorcién o desadsorcién de
monocapas de agua sobre la red superficial de un cristal de 6xido de magnesio (100)
al someterlo a una perturbacién externa en un rango de 110-300 K. A partir de este
estudio se pudo demostrar ademés una correlacién entre el tiempo de recocimiento, el
corrimiento quimico de la capa O-2p y la temperatura de Debye superficial del MgO.
Comprobamos que estos resultados estdn en acuerdo con el suavizamiento esperado
de los fonones en la superficie. El experimento permite ademés la determinacién
de un valor sorprendentemente bajo de la temperatura de Debye superficial del
MgO alrededor (177+10) K, el cual corresponde al reportado en la Ref. [76]. Estos
resultados son una ventana a la riqueza que ofrece la técnica LEED en la realizacién
de estudios de la superficie.

Otras técnicas de anélisis superficial desarrolladas paralelas a LEED han alcan-
zado buenos resultados en el estudio de estructuras superficiales. Por ejemplo la
técnica de Espectroscopia de Absorcién de Estructura Fina de Rayos X Extendida
de Superficies (SEXAFS por su siglas en inglés), ver Refs. [86, 87, 88, 89] utiliza
rayos-X de muy alta intensidad, generados a partir de un sincrotrén para monito-
rear la fotoabsorcién por medio de la deteccién de la intensidad de los electrones
Auger en funcién de la energia de los fotones incidentes. Otro ejemplo, corresponde
igualmente la técnica de Espectroscopia de Pérdida de Energia de Electrones de
estructura Fina Superficial (SEELFS por sus siglas en inglés), ver Refs. [90, 91] la
cual es una derivacién de SEXAFS la cual utiliza electrones en vez de rayos-X para
realizar el andlisis, evitando asi el uso del sincrotrén. En ambas técnicas la estructu-
ra del sélido es obtenida por medio de an4lisis de la transformada de Fourier de las
curvas de intensidad de los electrones Auger en funcién de la energia incidente. Este
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tipo de analisis tiene una solucién unica asociada a cada curva estudiada, lo cual
representa una gran ventaja en comparacion al gran trabajo computacional reque-
rido en la interpretacién de los patrones de LEED debido a los efectos de dispersién
multiple [92]. Tienen la ventaja ademas de que permiten el estudio de estructuras
con un rango de orden bajo, lo cual amplia considerablemente el espectro de es-
tructuras que pueden ser estudiadas. Sin embargo esto implica que la técnica se vea
limitada a estudios que no superan la primera capa de coordinacién de la superficie
del 4tomo. Estas técnicas tienen ademés una gran dificultad para diferenciar los
atomos de la superficie y del bulk de una misma especie, por lo que son usulamen-
te implementadas en estudios de adsorcién donde la carga &tomica del adsorbato
y del sustrato son distintas. Debido a lo anterior a pesar de las grandes ventajas
que ofrecen estas técnicas presentan dificultades intrinsecas al proceso de medicién:
hay un entrelazamiento entre la técnica de medicién y el objeto de medicién. Lo
anterior hace que siempre sea necesario la implementacién de diversas técnicas para
complementar una investigacén.

Para poder tener un claro entendimiento del anélisis de superficies por medio de
LEED es esencial poder desenlazar el objeto de estudio de la técnica de medicién.
Como fue descrito en la Seccién 1.4 en estd investigacion proponemos una posible
forma de reconstruccion la estructura cristalina y su medio ambiente por medio de la
formacién experimental de cristales a partir de un gas atémico. Al implementar este
desarrollo experimental se adquiere un control sobre la localizacién de los 4tomos
en la red cristalina y por lo tanto sobre el objeto de estudio. Al aislar el objeto
de estudio se simplifica considerablemente el estudio y anélisis de la difraccién de
electrones de baja energia. Es por esto que la segunda fase de est4 investigacién esta
consagrada a la primera parte de un montaje experimental para la realizacién de
dtomos ultrafrios para el desarrollo de cristales a partir de un gas atémico. Es decir
en el desarrollo, construccién y caracterizacién de un enfriador de dtomos de tipo
Zeeman Slower.



Capitulo 4

Diseno y construccion de un
enfriador de atomos de estroncio

tipo “Zeeman Slower”

La siguiente fase de la investigacién de la tesis consiste en el desarrollo de un
sistema de enfriamiento de tipo Zeeman Slower para ser implementado en la gene-
racién de simulaciones de sistemas cristalinos a partir de atomos ultra-frios. Este
capitulo se centra en el desarrollo de un método que permite determinar, de forma
sencilla y precisa, la configuracién éptima del Zeeman Slower. Se aplica el método
en el disefio y la construccién de un enfriador de 4tomos de estroncio.

4.1. Primera fase del enfriamiento de atomos de

estroncio

El principio de funcionamiento del Zeeman Slower consiste en la aplicacién de
un campo magnético variable que genere una perturbacién controlada de los niveles
de energia de los dtomos, cambiando la energia de la transicién atémica de forma
tal que la frecuencia del ldser se encuentre en constante resonancia a lo largo del
recorrido de los 4tomos.

Como fue descrito en la Seccién 3 para poder llevar a cabo simulaciones de
sistemas cristalinos es necesario que la densidad de ocupacién de los 4tomos enfriados
en la red sea muy elevada. Para alcanzar este objetivo e¢s necesario optimizar cada

una de las etapas del proceso de enfriamiento. Para lograr frenar la mayor cantidad

a0
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de dtomos es necesario que el campo magnético generado se adecie lo més posible
a las variaciones de la rapidez de los dtomos a lo largo del interior del enfriador y
que ademés, los dtomos no sufran ninguna interferencia con el campo magnético una
vez que salen de este. Para resolver este problema existen diversos tipos de disefios
de enfriadores Zeeman, cuyas caracteristicas varian de acuerdo a las necesidades
requeridas por el experimento [23]. Las investigaciones reportan modificaciones en
los disefios, entre las cuales se encuentran: variacién de la longitud, diferentes tipos de
materiales utilizados, variaciones en el tipo de embobinado y la utilizacién de campos
simétricos de tipo “Spin-Flip” [93, 94, 95]. No obstante, no fue posible encontrar
en la literatura algin método o técnica sistematica que facilite la eleccién de las
propiedades idéneas del disefio. Por lo tanto, este capitulo desarrolla un método que
permite determinar, de forma sencilla y precisa, la configuracién éptima de cualquier
disefio de desacelerador Zeeman.

El primer paso en este método consiste en determinar el perfil de variaciones
en al intensidad del campo magnético necesario para enfriar los dtomos deseados.
La fuerza de dispersién necesaria para desacelerar los 4tomos es determinada por la
tasa de fotones absorbidos que imparten momentum al dtomo, Fy, = %, donde &
es la constante de Planck A, dividida entre 27, £ el niimero de onda y IT" el ancho de
banda natural de la transicién utilizada. [96]. Esta fuerza determina la magnitud de
la aceleracién, a, con la cual son frenados los 4tomos:

_ KTk

o= —
2m’

(4.1)

donde m es la masa de los dtomos que se desean enfriar. Por lo tanto la rapidez
de los atomos en cada punto del dispositivo experimental v(z) se puede obtener
simplemente a partir de la siguiente ecuacién:

v(z) = V“vg - 2az, (4.2)

donde vg es la rapidez inicial con la cual ingresan los d4tomos en el enfriador y z la
posicién de los dtomos lo largo del enfriador. Para asegurar absorcién continua de
los fotones por los 4tomos se aplica un campo magnético B(z), el cual genera una
perturbacién a los estados energéticos del dtomo. De esta forma, se busca que el
campo magnético varie de acuerdo a los cambios en la rapidez de los 4tomos v(z)
y asi contrarrestar el efecto Doppler, es decir que varie de acuerdo a la siguiente
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ecuacion:

wo + uB—i(Q = w + kv(2), (4.3)
donde wy corresponde a la frecuencia de la transicién del 4tomo en reposo, w la
frecuencia del ldser, u es el magnetrén de Bohr y v(z) corresponde a la rapidez de
los 4tomos a lo largo de la direccidn z (escogida como la direccién de propagacién
a través del desacelerador Zeeman). Se reemplaza la Ecuacién 4.2 en la 4.3 y se
obtienen las variaciones del campo magnético a lo largo del enfriador en la direccién
7

B(2) = E (Ao + kv’ vg — Zczz) ; (4.4)
donde Ay corresponde a la diferencia entre la frecuencia del laser y la frecuencia en
resonancia de la transicién del 4tomo en reposo (i.e. Ag = w—wy) . Las propiedades
especificas del disefio experimental del enfriador de 4tomos dependen del d4tomo que
se desee enfriar, pues como se observa en la Ecuacion 4.4 es funcién de las propiedades
atémicas de los niveles energéticos. A partir de la Ecuacién 4.4 es posible, entonces,
determinar el perfil de intensidades del campo magnético necesario en funcién del
experimento que se desee realizar.

4.2. Modelado del campo magnético

El primer paso en la realizacion del diseio de un enfriador Zeeman consiste en
determinar el perfil de intensidades de campo magnético que se requiere para poder
desacelerar un haz de 4tomos. A partir del desarrollo tedrico presentado en la seccién
anterior obtuvimos que el perfil de intensidades se puede obtener de manera sencilla
a partir de la Ecuacién 4.4.

Para determinar el disefio 6ptimo del desacelerador , el método propuesto inicia
con la caracterizacion del perfil de intensidades del campo magnético necesario. Para
ello se establecen las propiedades especificas del 4tomo que se desee enfriar: masa
“m”, ancho de banda natural de la transicién“I™, la rapidez inicial “vy” a la que
van a ingresar los dtomos al enfriador y la rapidez final “v(z = [)”, a la que se desea
llevar a los dtomos al final del enfriador de longitud “I”. En esta seccién del modelo
se puede incorporar, de ser necesario, un corrimiento Ag en la frecuencia. A partir de



Seccién frontal de la fuente de atomos

Haz colimado de dtomos

Figura 4.1: Esquema de la seccién frontal de la fuente de 4tomos. La rapidez
de los atomos se puede tomar en dos direcciones: v, y v,.

estas especificaciones se modela en Mathematica de forma sencilla la Ecuacién 4.4 y
se obtiene un grafico de la variacién del campo magnético en funcién de la posicién
a lo largo del enfriador.

Se aplica la primera fase del método propuesto al caso del enfriamiento de atomos
de estroncio. Para este elemento la transicién, entre el estado base 'Sy y el primer
estado excitado ! P;, puede ser utilizada para reducir la rapidez del haz de 4tomos
en el interior del desacelerador pues es una transicién de tipo dipolo que tiene una
probabilidad de transiciéon muy alta. La notacién espectroscépica para los niveles
energéticos es la siguiente: >*'L;, donde L es el momento angular orbital ciiantico,
S es el momentum angular de spin total y J el momento angular total cliantico.
Dicha transicién tiene una longitud de onda A = 461nm y la transicién tiene un
ancho de banda natural de I' = 27 x 32 MHz [97]. La longitud del enfriador y el perfil
de intensidad del campo magnético dependen de la rapidez méaxima de los atomos
al salir del horno y de la rapidez final a la que se busca llevarlos. En nuestro caso la
fuente de dtomos utilizada mantiene el material a una temperatura de 500°C, en la
cual la presién de vapor es del orden de 10~* Torr esto hace la rapidez de escape sea
equivalente a aproximadamente 420 %, buscamos reducir la rapidez a una magnitud
de aproximadamente 30 2.

La eficiencia del Zeeman Slower esta ligada a la cantidad de dtomos que puedan
ser atrapados en el MOT. Como se observa en la Figura 4.1 al salir de la fuente el

haz de 4tomos sufre una ligera desviacién en la direccién radial v,. Si la desviacién
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incrementa los 4tomos son dispersados, lo cual dificulta la probabilidad de que sean
capturados en el MOT. La eficiencia de captura est4 determinada por un lado por la
capacidad de reducir la rapidez en la direccién del eje central v, evitando que haya
un incremento considerable en v,.

La tasa de captura del MOT depende por supuesto de la fuente de 4tomos
utilizada para realizar las mediciones. Para nuestro sistema se disené y construyé un
evaporador para 4tomos de estroncio, la cual va ha ser descrita en el Capitulo 5
cuya tasa de evaporacién N corresponde a un valor de = 103 4tomos por segundo.
El ntmero de stomos N,,, que salen de la fuente de &tomos por segundo en la
direccién 6 y ¢ (4ngulos polares) a una rapidez v se puede obtener a partir de la
siguiente ecuacién [98]:
oA

ANy, = m-ﬁgv%_ cosbv?sinfdvdfdg, (4.5)

donde n, corresponde a la densidad de 4tomos a la pr'_w_i_én de vapor de la fuente
de dtomos, A el area de la apertura del horno, 8 = \/ 355—1‘ Se aplica un cambio de
variable para pasar a coordenadas de v, que corresponde a la rapidez longitudinal
de los atomos y v, a la rapidez radial y se integra en ¢, con lo que se obtiene:

2

dNy, v. = %v,eﬁmeédﬂ,dﬁ)z. (4.6)

Para obtener N,, ,. se integra tomando los limites para las rapideces v, y v,. Para

el caso de v, el valor maximo v, corresponde a la rapidez méxima de dtomos que

pueden ser desacelerados. La velocidad v, depende del tiempo de vuelo de los 4tomos

a lo largo y del radio de captura r, del MOT. El tiempo de vuelo estd compuesto

por tres partes: t, corresponde al tiempo antes de ingresar, ¢, al tiempo al cruzar y
t4 al tiempo despiies de cruzar el Zeeman Slower:

da
te = Uy ’ (4'7)

donde d, corresponde a la distancia de la salida del horno al Zeeman Slower.

== vzmnz = 'Uf‘ (48)

donde vy la rapidez final de los 4tomos y o es la magnitud de la desaceleracién de
los 4tomos a lo largo del enfriador, y finalmente,
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d
ty=—2,
Uy

donde dj; es la distancia del Zeeman Slower al MOT. A partir de esto se obtiene la
rapidez radial maxima:

(4.9)

To
ta+tb+td-

Con esto se integra la Ecuacién 4.6 y se obtiene que la tasa de captura de 4tomos

vfmaz =

(4.10)

en el MOT que en primera aproximacién es [98]:

2
-1

R=N[1 -ei??“]u e (4.11)
Se busca entonces determinar los pardmetros necesarios para obtener la mayor ta-
sa de dtomos capturados R. Se estimé méximizando el valor de R a partir de los
pardmetros especificados a partir de la ecuacién 4.4 que, para reducir la rapidez de
la mayor cantidad de dtomos de estroncio, es necesario generar una intensidad de
campo magnético que varia en un ambito méximo de 600G (1G=10"*T), el cual
concuerda con los valores reportados en Ref. [97]. Para facilitar el embobinado y re-
ducir los efectos de calentamiento Joule se eligié utilizar un arreglo de campo bipolar,
es decir se separé el perfil de intensidad del campo magnético en dos secciones que ge-
neran campos magnéticos opuestos de igual magnitud, es decir |Byin| = |Bmaz|, para
esto es necesario aplicar un corrimiento en la frecuencia Ag = —27 x 500 MHz. Este
tipo de arreglo tiene ademés la ventaja de que permite reducir el campo magnético
en los extremos del desacelerador Zeeman, asi mismo permite disminuir los efectos
del campo magnético en los dtomos una vez que salen del desacelerador Zeeman.
Al reducir los efectos del campo magnético en la salida del desacelerador Zeeman
es posible acercar el MOT al desacelerador, lo que permite reducir el valor de 4
y por lo tanto incrementar la tasa de captura R. Las especificaciones del disefio se
resumen en el Cuadro 4.1.
Se obtiene el perfil de campo magnético requerido para reducir la rapidez de los
4tomos de estroncio (ver Figura A.2)
Una vez obtenido el perfil de campo magnético requerido se procede con la se-
gunda parte del método, la cual consiste en determinar las propiedades del enfriador
necesarias para generar dicho campo.
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Longitud

Ancho de banda
Detuning del laser
Rapidez de captura
Rapidez final

0.6 m
201 MHz
-3141 MHz
420 m/s
32 m/s

Cuadro 4.1: Especificaciones para el diseno del desacelerador Zeeman

300

100

Intensidad de campo magnético (G)

200

o
-100¢
-200F

-3001

0,0 005 010 015 020 025 030 035

Distancia (m)

Figura 4.2: Variacién de la intensidad del campo magnético en funcién de la
distancia a lo largo del enfriador Zeeman.
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4.3. Diseno de modelo para la determinacién del

embobinado

La segunda parte del método consiste en en determinar la configuracién del
disefio para generar el campo magnético requerido. El método se aplica para el caso
de un disefio de tipo solenoide con multicapas variables, similar al empleado en
Refs. [99, 100, 101]. La utilizacién de un solenoide tiene varias ventajas con respecto
a la utilizacién de un imén permanente. Una de las ventajas consiste en que este
tipo de disefio permite encender y apagar la intensidad del campo magnético en
cualquier momento [93]. La utilizacién de un solenoide ofrece ademds, la posibilidad
de modificar el perfil de intensidades generado variando unicamente la corriente
utilizada. El perfil de intensidad del campo magnético generado por el solenoide
depende de la corriente empleada y de la distribucién de las capas a lo largo del
desacelerador pues una mayor cantidad de capas en un punto dado genera una
intensidad de campo magnético mayor.

Para determinar la distribucion 6ptima del niimero de capas en funcién de la
distancia se utilizaron dos modelos. El primer modelo célcula teéricamente la dis-
tribucién del nimero de capas para obtener el perfil de intensidades buscado. El
segundo modelo realiza una simulacién por medio de elementos finitos de la intensi-
dad del campo magnético generada a partir de la distribucién de capas especificada.
en el primer modelo. Como se observa en la Figura4.3, en A) se comienza frac-
cionando la bobina solenoidal de multicapas en una serie de bobinas solenoidales
consecutivas de igual longitud cuyo ntimero de capas es variable. Antes de iniciar
el modelo es necesario especificar: el nlimero de bobinas, la longitud y el diamétro
del solenoide, asi como el diamétro y el material del cable que serd utilizado para
realizar el embobinado. Estos pardmetros pueden ser variados y asi obtener dis-
tintas configuraciones finales. Luego en B) se procede a determinar la distribucién
del nimero de capas a partir de los dos modelos. Finalmente se obtiene en C) la
configuracién final del disefio experimental del desacelerador Zeeman. El modelo
escrito en el software Mathematica se encuentra adjunto en el Anexo A™ y el mo-
delo escrito en Comsol Multiphysics™ se puede descargar en la siguiente pagina
https://github.com/Gustavroot/zeeman_slower.

Se comienza. por determinar un valor para la tasa de 4tomos capturados R en el
MOT, a partir del cual se determinan las propiedades optimas del campo magnético
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Figura 4.3: Diagrama del método utilizado para optimizar la eficiencia de captura de d4tomos del desacelerador Zeeman.
A) Se divide el solenoide en una serie de bobinas solenoidales de igual longitud. B) Se busca encontrar la distribucién
del niimero de capas por bobina aplicando los dos modelos simultaneamente. C) Se obtiene la configuracién final del
nimero de capas en el desacelerador Zeeman.
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desdeado. El primer modelo, calcula teéricamente la contribucién al campo magnéti-
co de cada bobina en funcién del nimero de capas y compara el perfil de intensidad
de campo magnético obtenido con el perfil de intensidad de campo magnético reque-
rido obtenido anteriormente. A partir de esto se obtiene el nimero de capas necesario
en cada bobina. Esto se observa en el grafico superior de la Figura 4.3, en B): cada
punto verde corresponde al campo generado por una bobina del solenoide con un
nimero de capas especifico. Para obtener la mayor eficiencia posible se iteran hasta
lograr obtener el mayor valor de R posible. Este modelo es similar al reportado en
Ref. [96]. El aporte novedoso propuesto en esta investigacién, con el cual se puede
aumentar la eficiencia del desacelerador asi como la captura en la trampa magnética,
corresponde a la implementacion del segundo modelo.

El segundo modelo, desarrollado en el software Comsol, simula por elementos
finitos el perfil de intensidad de campo magnético generado a partir de la distribu-
cién de capas por bobina determinada anteriormente. En este modelo es necesario
especificar las variables fisicas experimentales propias del disefio: distribucién del
numero de vueltas por bobina, materiales utilizados, corriente y las dimensiones de
cada seccién. El modelo simula el comportamiento de un solenoide de capas varia-
bles. A partir de los parametros definidos se obtiene una simulacién muy cercana a
la realidad del perfil de intensidades del campo magnético en funcién de la distancia
a lo largo del solenoide, es decir B(z) en la Ecuacién 4.3. El grafico inferior de la
Figura 4.3 en B) ilustra el perfil simulado utilizando el segundo modelo.

Para obtener la distribucién del mimero de capas en cada bobina se iteran ambos
modelos variando los diferentes pardmetros. Se busca obtener la mejor concordancia
posible entre el modelo tedrico y la simulacién, esto hasta lograr obtener el perfil
de intensidad de campo magnético simulado més cercano al perfil de intensidad de
campo magnético requerido. A partir de estos dos modelos se obtiene finalmente
en C) la configuracién final de la distribucién de capas a lo largo del desacelerador
Zeeman. Una de las mayores ventajas observadas al aplicar este metédo es que
permite controlar de forma muy sencilla la variacién del campo en los extremos
del enfriador. Las simulaciones por medio de elementos finitos ofrecen ademaés la
increible ventaja de que es posible conocer de una forma méas cercana a la realidad
el comportamiento de un disefio experimental.

Como observamos en los graficos de la Seccién B) de la Figura 4.3, la aplicacién
de ambos modelos permitié obtener una distribucién del embobinado que resuelve
simultdneamente dos necesidades: la generacién de un perfil de intensidad de campo
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magnético que se ajuste al perfil necesario para contrarrestar el efecto Doppler y
que paralelamente se cancele en los extremos del desacelerador.

4.4. Construccién y montaje experimental

A partir de los resultados obtenidos con la aplicacién del método descrito en
la Seccion 4.2 se construyé el diseno propuesto para el enfriamiento de atomos de
estroncio. La intensidad del campo magnético en un punto dado es directamente
proporcional al nimero de espiras o capas que rodean circularmente ese punto.
Manteniendo una corriente constante, las secciones con mayor cantidad de capas
generan un campo magnético mayor y al disminuir el nimero de capas disminuye,
consecuentemente, la intensidad del campo magnético. El embobinado se realizé con
cable de cobre # 13 (1,845 mm de didmetro), sobre un tubo de cobre de 12,5 cm
de didmetro exterior y 1,5 mm de espesor. Para contener las espiras se soldaron dos
bridas de conexién de bronce a cada extremo de 15 cm de didmetro y 3 cm de espesor.

Para la obtencién de la rapidez final de los dtomos deseada, el desacelerador
Zeeman se disefi6 en tres secciones distintas a lo largo del eje central: A) una Seccién
de campo magnético creciente, B) una Seccién de “Spin-Flip” o de campo magnético
cero y C) una Seccién de campo magnético decreciente (ver Figura 4.4 y Figura 4.5)
(un sistema similar se puede encontrar en Ref. [93]). La Seccién A) tiene una longitud
total de aproximadamente 25cm. Esta Seccién estd disefiada de forma tal que, al
aplicar una corriente de 6 A, la intensidad del campo magnético inicia en 0 G hasta
alcanzar un valor méximo negativo de -300G y luego decrezca hasta retornar a
0G. El embobinado de esta Seccién se realizé en 6 segmentos de igual longitud
(4cm) cuyo nimero de capas varia en funcién del campo magnético requerido. El
primer segmento estd constituido por 8 capas, el segundo por 10 capas, el tercero
tiene igualmente 8 capas y a partir de este en cada segmento el nimero de capas
decrece en una unidad hasta llegar al dltimo segmento con 5 capas (ver seccién
A) de la Figura 4.5). La Seccién B) estd constituida dnicamente por una junta de
expansién de tipo fuelle de acero inoxiable de 10cm de largo esto para absorber
cualquier vibracién del sistema (ver seccién B) de la Figura 4.5). La Seccién C),
con una longitud de 15 cm, estd disehada para alcanzar una intensidad de campo
magnético méxima de +300 G y luego decrecer lentamente hasta 0 G. En este caso
el embobinado se repartié en tres segmentos de igual longitud (5cm), el primero
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Figura 4.4: Representacion artistica del enfriamiento de d4tomos a través del desacelerador Zeeman. Un haz colimado
de dtomos es emitido con una rapidez de apréximadamente 400 7, los 4tomos son frenados hasta alcanzar una rapidez de
aproximadamente 30 %} por medio de la interaccién de la radiacioén electromagnética de un laser y un campo magnético
variable distribuido en tres secciones. La Seccién A) alcanza una intensidad de campo magnético de un méximo de
-300 G, la Seccién B) se mantiene en 0 G y la Seccién C) alcanza un méximo de +300G.
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Sistema de 14
enfriamiento

Figura 4.5: Las secciones A, B y C corresponden a las indicadas en la Figura 4.4.
Se indica la longitud de cada Seccién asi como el nimero de capas en cada
segmento del embobinado.

consta de 4 capas, el segundo 14 capas y el tercero 8 capas (ver seccién C) de la
Figura 4.5). Para el proceso de embobinado se fijé el tubo de cobre a un torno,
asegurando asi que el cable fuera enrollado lo més uniformemente posible. Durante
todo el proceso de embobinado se controlé que el cable no tuviera ningin contacto
directo con el tubo de cobre para asegurar que no hubiera corto circuito entre el
cable y el tubo de cobre.

La potencia maxima generada por calentamiento Joule debido a la corriente
que circula por todo el sistema es de aproximadamente 160 W. Para controlar el
calentamiento generado por esta potencia se incorpord un sistema de enfriamiento
por medio de circulacién de agua. Para determinar las propiedades necesarias en el
sistema de enfriamiento realizamos un modelo. Dicho modelo inicia con la simulacién
de los incrementos térmicos generados a lo largo del Zeeman Slower en funcién de
la corriente utilizada. Una vez obtenido el aumento de la temperatura se determina
las variaciones térmicas al implementar un sistema de conveccién forzada por medio
de un flujo de agua en contacto directo con el solenoide [102, 103]. La Figura 4.5
muestra el sistema implementado, el cual esta constituido por un tubo de cobre de un
didmetro exterior menor de 10 cm y 1,5 mm de espesor, soldado a las bridas de bronce
de conexién del embobinado. A este tubo se acoplan dos conectores en los extremos,
los cuales son conectados a un flujo constante de agua. Esto permite mantener una.
cémara de enfriamiento, que separa el embobinado de la seccién interna por la cual
viajan los 4tomos, asegurando una temperatura inferior a 30°C.
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Seccién de spin-flip

Sistema de enfriamiento

Figura 4.6: Fotografia del Zeeman Slower

En la Figura 4.5 se observa como seccién en la cual interactia el haz colimado
de atomos con el laser es separada del embobinado por un tubo de acero inoxidable
de 8cm de didmetro y 15mm de espesor que pasa por el centro del desacelerador
Zeeman. Esta seccién se acopla al sistema de vacio por medio de dos bridas de
conexion de acero inoxidable de 10 cm de didmetro y 2 mm de espesor.

La Figura 4.6 presenta una fotografia del disefio construido. Se observan las
distintas secciones descritas en la Figura 4.5. Para asegurar laestabilidad mecénica
del equipo se construyé un sistema de soporte con una base de aluminio.

Para poder corroborar la eficiencia y precision del método desarrollado y del
disefio realizado el siguiente paso en la investigacién consiste en caracterizar el Zee-
man Slower construido (ver Figura 4.6). En una primera fase se va a medir el campo
magnético generado por el dispositivo. Se busca corroborar que el perfil de intensida-
des de campo magnético coincida con el perfil modelado necesario para desacelerar
los dtomos de estroncio. La segunda fase consiste en medir las variaciones de la
temperatura a lo largo del enfriador. Esto para corroborar la reduccién de cualquier
efecto de calentamiento Joule.

4.5. Caracterizacion del perfil de intensidades de

campo magnético del Zeeman Slower

La caracterizacién del perfil de intensidades del campo magnético va a determinar
la eficiencia del enfriador. Para asegurar que la mayor cantidad de dtomos sean
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enfriados es esencial asegurar que las variaciones del perfil de intensidades coincidan
lo més posible con el modelo tedrico descrito en la Seccién 4.2. Estos resultados
permiten ademads caracterizar el método de disefio propuesto en el capitulo anterior.

Se realizaron mediciones de la intensidad del campo magnético en funcién de
la distancia a través del desacelerador Zeeman. Las mediciones de intensidad del
campo magnético se llevaron a cabo utilizando una corriente de 1.5 A con la cual se
alcanza, segin el modelo, un campo méximo de £80 G (ver Figura 4.7), lo anterior
debido a que este valor concuerda con el rango de medicién del sensor utilizado. Se
realizaron tres repeticiones de la mediciones y se obtuvieron coeficientes de variacion
inferiores al 2 % con lo cual se comprueba la estabilidad del campo. La Figura
4.7 muestra la buena coincidencia entre el modelo descrito en la Seccién 4.2 y los
resultados experimentales. Las diferencias encontradas no superan el 7,5%, este
valor, a pesar de ser elevado, es esperado debido a las dificultades presentes al
ensamblar el embobinado de forma uniforme. Los datos experimentales muestran en
la Figura 4.7 que, efectivamente, en la Seccién A) la intensidad de campo magnético
inicia en 0 G y disminuye hasta alcanzar un méaximo negativo de —80G y luego crece
hasta alcanzar un valor de 0 G. En la Seccién B) el campo se mantiene cercano a 0G.
Finalmente, la Seccién C) mantiene igualmente la tendencia deseada, un incremento
hasta un méximo de +80 G seguido por una disminucién del campo magnético hasta
alcanzar un valor cercano a 0G.

Los resultados obtenidos nos permiten corroborar las ventajas del método desa-
rrollado en esta investigacién. Se observa, en la Figura 4.7, como la simulacién por
medio de elementos finitos permite predecir con mucha precisién el comportamiento
del campo magnético generado por el disefio del desacelerador Zeeman. Lo ante-
rior permite hacer cualquier ajuste que sea necesario en el disefio antes de llevar a
cabo su construccién. Por otro lado, otras investigaciones utilizan unicamente un
modelo matemético para determinar la configuracién del embobinado [93, 96]. Las
investigaciones anteriores a pesar de que reportan resultados satisfactorios deben im-
plementar modificaciones adicionales en el disefio construido, tales como, variaciones
en el embobinado, implementacién de mas bobinas o de un escudo magnético.

Para comprobar que la intensidad del campo magnético en el exterior del desace-
lerador tiende a 0 G conforme se aleja de los extremos (inicio de Seccién A) y final
de Seccién C)), se realizaron mediciones de la intensidad del campo magnético en
funcién de la distancia al alejarse de ambos extremos del desacelerador. En ambos
casos se comprobé que la intensidad del campo magnético cerca de los extremos
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Intensidad de campo magnético (G)
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Figura 4.7: Comparacién de la intensidad de campo magnético medida en el
desacelerador Zeeman en funcién de la distancia con los valores determinados
por el modelo descrito en la Seccién II utilizando una corriente de 1,5 A. Los
puntos experimentales corresponden a los valores de la intensidad de campo
magnético medidos
y la linea sélida corresponde a la variacién de la intensidad del campo magnético
en funcién de la distancia generada por el modelo. Las lineas negras delimitan las
secciones del embobinado. Las partes sombreadas corresponden a las tres secciones
descritas en la Figura4.4 y en la Figura4.5. El tamafio de los puntos determina el
porcentaje de error obtenido en las mediciones.
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Figura 4.8: Variacién de la intensidad del campo magnético en funcién de la
corriente en un punto fijo.

alcanza un valor méximo de aproximadamente 5G y cae rapidamente a valores cer-
canos a 0 G al alcanzar una distancia de 5cm de ambos extremos. Estos resultados
son conformes con la simulacién realizada, lo cual, permite confirmar una vez mas
las ventajas del método propuesto.

Para el caso de reducir la rapidez de los 4&tomos de estroncio alrededor de un orden
de magnitud es necesario suministrarle al desacelerador una corriente de 6 A para
obtener, segun el modelo desarrollado, intensidades de campo magnético de +300 G.
Debido a las limitaciones del sensor de intensidad de campo magnético utilizado es
necesario comprobar qué tipo de relacion existe entre el incremento de la corriente y
la intensidad del campo magnético obtenido. Por lo tanto, se realizaron mediciones
de la variaciéon del campo en un punto especifico en funcién de la corriente y se
observa en la Figura 4.8, efectivamente, un comportamiento lineal, la intensidad
del campo magnético incrementa proporcionalmente al aumento de la corriente. Se
puede afirmar que, al utilizar una corriente de 6 A se obtiene una intensidad de campo
magnético 4 veces mayor que la medida con una corriente de 1,5 A. Estos valores
concuerdan con el perfil de campo magnético necesario para realizar el enfriamiento
de los dtomos de estroncio.



67

4.6. Variaciones de la temperatura del dispositivo

experimental

Como fue descrito en el Capitulo 4, para poder generar la intensidad de campo
magnético requerida en el Zeeman Slower ciertas secciones del disefio requieren
que el embobinado este constituido por muchas capas de cobre. Lo anterior podria
generar un incremento en la temperatura a lo largo del Zeeman Slower originado
por el efecto Joule. Un elevado incremento en la dispersién del haz de dtomos. Lo
anterior puede, por un lado, generar la desorcién de contaminantes provenientes
del calentamiento de las paredes del sistema y por otro ocasionar un incremento
indeseado de la temperatura de los 4&tomos que se busca enfriar. Como fue explicado
en la Seccién 4.2 para poder reducir los efectos de calentamiento se incorporé al
disefio un sistema de enfriamiento. Dicho sistema fue disefiado a partir de un modelo
matématico, el cual predice que sin el sistema de enfriamiento la temperatura puede
incrementar en al menos un orden de magnitud al utilizar una corriente méxima de
aproximadamente 10 A. El modelo predice un incremento méximo de 30 K al utilizar
la misma, corriente con el sistema de enfriamiento activado.

Para comprobar el funcionamiento del sistema de enfriamiento, se realizaron me-
diciones de la temperatura a lo largo del Zeeman Slower. Las mediciones se hicieron
situando una serie de termopares de tipo T (Cobre-Constantan) a lo largo del Zee-
man Slower. Los resultados en la Figura 4.9(a) se observé que, cuando el sistema
de enfriamiento no estd activado, la temperatura en el interior del Zeeman Slower
varfa de apréximadamente 330 K en los bordes del enfriador hasta valores maximos
de apréximadamente473 K en las zonas donde el embobinado es més grueso. Al ac-
tivar el sistema de enfriamiento, se observa en la Figura 4.9(b) que en este caso la
temperatura es uniforme a lo largo del enfriador y no supera los300 K. Al utilizar
corrientes menores de 10 A manteniendo encendido el sistema de enfriamiento la
temperatura no sobrepasa la temperatura del medio ambiente, es decir 290,K. Estos
datos nos permiten comprobar la eficiencia del sistema de enfriamiento, ya que en
las condiciones de trabajo el disefio experimental no requiere la utilizacién de una
corriente mayor de 6 A. Los resultados obtenidos coinciden con los valores predi-
chos por el modelo propuesto. Al utilizar el sistema de enfriamiento es posible, por
lo tanto, reducir considerablemente cualquier calentamiento originado por el efecto
Joule y evitar cualquier perturbacién en el proceso de enfriamiento de los 4tomos.
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a) Sin sistema de enfriamiento

Sistema de
enfriamiento

Temperatura

I I
40°C 100°C

Figura 4.9: Comparacién de las variaciones térmicas al utilizar el sistema de
enfriamiento. Se midieron las variaciones de la temperatura en funcién de la
posicién a lo largo del Zeeman Slower al utilizar una corriente de 10A. Se
repiteron las mediciones en dos condiciones diferentes: a) presenta las variaciones
cuando no se emplea el sistema de enfriamiento y b) cuando se enciende el
sistema de enfriamiento.
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Figura 4.10: Rapideces de los 4tomos en funcién de la distancia en el desacele-
rador Zeeman, utilizando una corriente de 6 A, para diferentes rapideces iniciales.
Las lineas negras delimitan la Seccién del embobinado. Las partes sombreadas
corresponden a las tres secciones descritas en la Figura 4.4 y en la 4.7.

4.7. Modelado de la rapidez de los atomos a lo

largo del Zeeman Slower

A partir de las mediciones del perfil de intensidades del campo magnético en
funcién de la distancia, utilizando una corriente de 6 A se puede modelar la variacién
de la rapidez de los 4tomos de estroncio a lo largo del Zeeman Slower [97]. Utilizando
de la Ecuacién 4.4 se deduce la variacién de la rapidez de los 4tomos en funcién de
la intensidad de campo magnético a lo largo del Zeeman Slower. La Figura 4.10
muestra la variacién de la rapidez de los dtomos en funcién de la posicién en el
desacelerador para diferentes rapideces iniciales, es decir a la velocidad vy en la
Ecuacién 4.2, utilizando una corriente de 6 A. El sistema estd disefiado para frenar
4tomos con una rapidez inicial méxima de 420 . Atomos con rapideces iniciales
inferiores empiezan a ser frenados més adelante en la seccién de enfriamiento (ver
Figura 4.10), esto ocurre a partir del momento en que entran en resonancia con la
frecuencia del liser. Los 4tomos son frenados en la Seccién C) del desacelerador a
la cual llegan con una rapidez final de aproximadamente 32 Z.

La tasa de captura de 4tomos en el MOT se obtiene a partir de la Ecuacién 4.11 y
de los valores descritos en el Cuadro 4.2. Se obtiene que la tasa de captura de 4tomos
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Vrmaz (M/8) T ]

Vamaz (/) 429 |

vy (m/s) 30 |

Temperatura de evaporacién (K) 800 |

Cantida de 4tomos que salen de la fuente por segundo N | 5 x 10% |

Cuadro 4.2: Propiedades necesarias para determinar la tasa de enfriamiento
del Zeeman Slower disehado.

en el MOT obtenida a partir del disefio realizado tiene un valor de aproximadamente
2 x 10° 4tomos por segundo. El mayor valor reportado experimentalmente corres-
ponde a 6 x 10° 4tomos por segundo, ver referencia [2]. Por lo que la tasa de captura
modelada a partir del disefio construido es muy satisfactoria.

4.8. Discusion

Los resultados obtenidos en este capfiulo demuestran las ventajas de la aplica-
cién del método descrito en el Capitulo 4. Por un lado el perfil de intensidades del
campo magnético del Zeeman Slower estd en acuerdo a los valores predichos por el
modelo. El sistema de enfriamiento propuesto permite ademas reducir practiamente
por completo los efectos térmicos generados por el efecto Joule. Las propiedades del
disefio construido permiten, por otro lado, obtener una tasa de captura del MOT
cercana al valor méximo reportado en la literatura. Es importante recalcar ademas
que para alcanzar este valor de eficiencia no fue necesario realizar ninguna modi-
ficacién en el dispositivo construido. El siguiente paso consiste en el desarrollo de
un montaje experimental para caracterizar la rapidez media del haz colimado de
atomos al pasa por el Zeeman Slower



Capitulo 5

Desarrollo de un montaje
experimental para caracterizar la
rapidez media de un haz colimado
de atomos por medio de una

microbalanza de cuarzo

En los capitulos anteriores se presento el disefio, construccién y caracterizacién de
un Zeeman Slower para dtomos de estroncio. El siguiente paso consiste en el disenio
de un montaje experimental para poder medir las variaciones de la rapidez de los
atomos al salir del Zeeman Slower. Se inicia con el disefio de una fuente que permite
generar un haz colimado de dtomos de estroncio seguida del disefio de un método
para determinar la rapidez de los atomos a la salida del Zeeman Slower utilizando
una microbalanza de cristal de cuarzo. Se estable una relacién entre la rapidez
de los dtomos al chocar contra la superficie del cristal de cuarzo y las variaciones
observadas en la frecuencia de oscilacién. El método es aplicado para determinar la
rapidez media de tres elementos: cobre, tungsteno y molibdeno, al ser evaporados
por medio de un haz de electrones. Los resultados obtenidos son satisfactorios ya
que concuerdan con los predichos por la teoria y mediciones reportadas en otras
publicaciones. El sistema es desarrollado para ser implementado en la determinacién
de la rapidez de los 4tomos de estroncio al salir del Zeeman Slower.
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5.1. Montaje experimental para determinar la
rapidez de los atomos de estroncio al salir

del Zeeman Slower.

Como fue explicado en la Seccién 4.1 la primera fase del sistema de enfriamiento
se da a por medio de la interaccién entre el haz colimado de atomos y la radiacién
proveniente de un laser dirigido en direccién opuesta. El Zeeman Slower permite
asegurar que la frecuencia del laser utilizado se en encuentre en resonancia con la
transicién atémica de los dtomos hasta alcanzar reducir la rapidez de los dtomos
en al menos un orden de magnitud. En el Capitulo 4 se caracterizaron las distin-
tas propiedades del Zeeman Slower construido. Como se muestra en la Figura 5.1
para poder determinar la capacidad de enfriameinto del Zeeman Slower es necesa-
rio desarrollar un nuevo montaje experimental. El montaje consta de cuatro partes
principales: a) una fuente colimada de dtomos, b) el Zeeman Slower, ¢) un sistema
que permita medir la rapidez de los 4tomos y d) un laser. Este Capitulo presenta
el disefio y construccién de una fuente colimada para dtomos de estroncio (a) y el
desarrollo de un método que permite determinar la rapidez de los dtomos de estron-
cio al salir del Zeeman Slower (c). Para poder enfriar los 4tomos se requiere un ldser
azul (d) cuya longitud de onda coincida con la requerida para excitar la transicién
es decir de 461 nm. El montaje experimental tiene que ser instalado en un sistema

de ultar-alto vaéio para eviar cualquier contaminacién ambiental.

5.2. Diseno y construccion de la fuente de atomos

Para poder caracterizar la capacidad de enfriamiento de 4tomos de estroncio del
enfriador Zeeman es necesario generar un haz colimado de atomos. El disefio de la
fuente de dtomos tiene que ser lo suficientemente estable para alcanzar la tempe-
ratura de fusién necesaria del material que se desea enfriar y que mantenga esta
temperatura por periodos largos de tiempo. Para cumplir con estas dos propiedades
se disend de un horno de tipo radiativo. Como se observa en la Figura 5.2 el sistema
esta separado en dos secciones: la primera a) consta de un cilindro de cobre con una
cavidad a través de la cual se coloca un filamento de tungsteno; la segunda parte
b) esta constituida por un crisol de molibdeno de 2,0 cm de longitud y 1,5¢cm de
didmetro rodeado por un cilindro de cobre. La parte trasera del crisol se encuen-
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Figura 5.1: Esquema del montaje experimental para determinar la rapidez de los 4tomos al final del Zeeman Slower. El
montaje estd constituido por cuatro partes principales: a) la fuente de 4tomos, b) el Zeeman Slower, ¢) una microbalanza
de cristal de cuarzo y d) un léser.
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Filamento de tungsteno 5
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Figura 5.2: Esquema del disefio de la fuente de 4tomos. La seccién a) describe
el sistema de calentamiento de la fuente a partir de un filamento de tungsteno y
un cilindro de cobre. El material que se desea evaporar es colocado en la seccién
b) en un crisol de molibdeno rodeado por un cilindro de cobre. La parte frontal
del sistema tiene una abertura de 1 mm de radio a partir de la cual se genera
un haz colimado de dtomos.

tra muy cerca del filamento. La parte frontal del reservorio esta terminada por una
apertura de 1,0mm de radio, lo que permite generar un haz colimado de 4tomos.
Para poder medir la temperatura durante la evaporacién se utiliza un termopar de
Chromel-Alumel (tipo K) ajustado a la base de la fuente.

El horno construido (ver Figura 5.3) tiene un conector externo a partir del cual
es posible introducir corriente a la fuente y determinar el potencial medido por el
termopar. El sistema permite alcanzar una temperatura estable de aproximadamente
900K y genera un haz de dtomos con una rapidez media de apréximadamente 500 %
Este disefio es similar al descrito en la Ref. [104].

La tasa de 4tomos que salen por segundo N de la fuente se obtiene a partir de
la siguiente ecuacién:

N = ¢4, (5.1)

donde A es el 4rea superficial del orificio de silida de los dtomos y ¢ el flujo, el cual
se obtiene a partir de:



Figura 5.3: Fotografia de la fuente de 4tomos. Se observan las distintas seccio-
nes presentadas en la Figura 5.2. El filamento de tungsteno, en contacto con el
crisol de molibdeno permite alcanzar temperaturas estables de 500°C.

NV

donde 7 corresponde a la rapidez media de los dtomos al salir de la fuente y n,
corresponde a la densidad de vapor de los dtomos. La anterior se calcula a partir de
la siguiente :

~ kgT’
donde T es la temperatura de evaporacién y P, la presién de vapor de los dtomos a

la temperatura definida por el horno, la cual se obtiene para el estroncio a partir de
la Ref. [15]:

Mo

(5.3)

7,83 x 108
—
Utilizando las ecuaciones anteriores, para la fuente de atomos de estroncio di-
senada y utlizando una temperatura de T" =~ 530°C se obtiene una densidad n,
de ~ 10'® 4tomos/cm®. A partir de la cual se obtiene para la fuente de 4tomos
construida una tasa N de ~ 5 x 10'3 4tomos/s.

La fuente de atomos disenada ofrece la versatilidad de ser utilizada para dife-
rentes tipos de materiales intercambiando el crisol utilizado y rellendndolo con un
material diferente.

EOQIOIPvap] = 10,71 - (54)
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5.3. Desarrollo de un método para la determina-
cion de la rapidez de los atomos por medio

de una microbalanza de cristal de cuarzo

Usualmente para medir la eficiencia de un Zeeman Slower se utiliza una sonda
l4ser,localizada a la salida del Zeeman Slower, con la cual se realiza un barrido
alrededor de la transicién de interés. La rapidez y el flujo de dtomos se determina
a partir de la medicién del espectro de absorcién. En esta tesis proponemos la
implementaciéon de un novedoso sistema para determinar la rapidez de los dtomos
por medio de una microbalanza de cristal de cuarzo.

Las microblanzas de cristal de cuarzo (QCM, por sus siglas en inglés), como
su nombre lo indica, son usualmente utilizadas para realizar mediciones de masa
de alta precisién y de bajo orden de magnitud (= 10~*?kg). De forma sencilla, la
balanza mide los cambios de frecuencia de un cristal de cuarzo piezoeléctrico al ser
perturbados debido a la adicién de una pequefia masa [105, 106]. La ecuacién de
Sauerbrey [107] relaciona la frecuencia de oscilacién del cristal con las variaciones
de la masa depositada:

_2f3Am
AVOR’

donde f, corresponde a la frecuencia de oscilacién del cristal durante la deposicién,

fe‘u=f0

(55)

fo la frecuencia de resonancia propia del cristal, Am la masa total, A el 4rea, p
a la densidad y p al modulo de rigidez del cristal. La Ecuacién 5.5 es usualmente
utilizada en fisica de superficies para determinar la tasa de deposicién durante la
evaporacion de algiin material dado en el crecimiento de peliculas delgadas. Sin em-
bargo en la actualidad esta técnica es implementada en una gran cantidad de reas
que van desde investigaciones del suelo marciano hasta en el estudio de microorga-
nismos biolégicos [108, 109]. En esta investigacién la técnica se implementa el mismo
principio de funcionamiento para la determinacién de la rapidez media de un haz de
dtomos [110].

Es bien sabido que al chocar los 4tomos contra la superficie del cristal, debido al
cambio de momentum lineal, se observa una variacién en la frecuencia de oscilacién.
Al realizar las usuales mediciones de tasas de deposicién esta variacién no es tomada
en cuenta ya que se consideran Gnicamente los cambios en la frecuencia entre dos
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Figura 5.4: Esquema del funcionamiento de una microbalanza de cristal de
cuarzo. Al depositarse sobre el cristal, los 4tomos con masa m, chocan contra
la placa a una velocidad v, generando un cambio de momentum m,v, el cual
puede ser observado a través de las variaciones en la frecuencia de oscilacién
del cristal. A primera aproximacién, en el vacio, la unica fuerza a la que se
encuentran sometidos los 4tomos es a la fuerza de atraccién gravitacional.

puntos fijos. Sin embargo, en nuestro caso, la magnitud de esta perturbacién en la
frecuencia, es de fundamental importancia ya que esté asociada a la rapidez de los
4tomos al chocar contra la superficie del cristal. Buscamos, entonces, encontrar una
relacién entre esta“masa virtual” y la rapidez de los Atomos. La masa total Am en
la Ecuacién 5.5 corresponde a:

Am = myp + Nm, — my, (5.6)

donde m, es la masa del cristal de cuarzo, N la tasa de 4tomos depositados por
segundo, m, la masa dtomica del elemento evaporado y m,, la masa virtual. Como se
observa en la Figura 5.4 a través de un sencillo anélisis de fuerza se puede determinar
a primera aproximacién la rapidez de los 4tomos al chocar contra la superficie.

La variacién del momentum total de los 4tomos al golpear la placa es equivalente
a la fuerza ejercida, es decir:
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d
myg = -&% = Num,, (5.7)

donde g corresponde a la constante de aceleracion gravitacional. A partir de esta
ecuacion se despeja el valor de la rapidez media de los 4&tomos en funcién de la masa
virtual m,:

mMyg
Nm,

Por lo tanto a partir de esta ecuacién se puede deducir la rapidez de los 4tomos

v (5.8)

a partir de la masa virtual. Como se observa en la Figura 5.5 la frecuencia de
oscilacién disminuye conforme se depositan los dtomos sobre el cristal de cuarzo. En
el momento que se detiene el flujo de 4tomos, por medio de un obturador (usualmente
denominado en inglés shutter), se deja de observar el efecto de la fuerza de los 4tomos
y por lo tanto la frecuencia del cristal disminuye abruptamente antes de estabilizarse
por completo. Al volver a abrir el shutter se observa, en este caso, un salto en la
frecuencia de oscilacién. La variacién en la frecuencia A f que se observa en el cristal
en el momento que se activa y desactiva el shutter corresponde a la masa virtual
generada por el choque de los dtomos contra la superficie del cristal. la cual se puede
modelar por medio de la siguiente ecuacion:

zfgmv
A/op

Despejando la masa virtual de la Ecuacién 5.8 y reemplanzandola en al Ecuacién 5.9

Af

(5.9)

se obtiene una relacién directa entre el cambio de frecuencia y la rapidez media de
los 4tomos:

Af = 2f2 Num,
App g

Para comprobar el funcionamiento de la técnica propuesta se realizaron mediciones

(5.10)

de la rapidez media de tres tipos de 4tomos durante el proceso de deposicién fisica
de vapor por haz de electrones.
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Figura 5.5: Variacién de la frecuencia de oscilacién del cristal de cuarzo en
funcién de la masa depositada. Al detener el flujo de 4tomos con el shutter la
frecuencia de oscilacién cae abruptamente. Al abrir el shutter nuevamente se
observa un incremento de la misma magnitud en la frecuencia. La magnitud de
la variacién de la frecuencia en ambos saltos es originada por el efecto de la
masa virtual m, de los 4tomos al chocar contra la superficie del cristal.



80

Elemento | Masa atémica (u) | Temperatura | Rapidez
de fusién (K) | media (m/s)

Cobre 63.5 1357 600
Molibdeno | 95.93 2896 700
Tungsteno | 183.8 3695 450

Cuadro 5.1: Propiedades de los elementos: cobre, molibdeno, tungsteno [111].
Los valores para la rapidez media corresponden aproximadamente al valor méxi-
mo de la distribucién de velocidades obtenida durante el experimento las cuales
son graficadas en la Figura 5.9

5.4. Montaje experimental

La deposicién fisica de vapor por haz de electrones (EBPVD por sus siglas en
inglés) se hizo utilizando un sistema de evaporacién mediante un caiién de electro-
nes, modelo Thermionics 150-0040 que permite variar la corriente de emisién de los
electrones de 0 mA a 70 mA. Como es presentando en la Figura 5.6 €l sistema es ins-
talado en una campana de alto vacio la cual permite alcanzar presiones minimas de
(=~ 1077 Torr). La presién es constantemente monitoreada por medio de un sensor de
presién, de la compaiifa MKS modelo 354 MICRO-ION. Se utiliz6 una microbalanza
de cristal de cuarzo acoplado a un monitor de espesores de la compania Maxtek,
modelo TM-400. La temperatura del cristal es regulada por medio de un sistema
de enfriamiento por medio de un circuito cerrado de agua. Para detener el flujo de
atomos se utilizé un shutter, el cual consiste en un fuelle translacional a partir del
cual se puede cubrir o descubrir el material por medio de una placa metalica. Las
mediciones de la frecuencia del cristal se obtuvieron por medio de un sistema inte-
grado a la computadora modelo Keysight 53 220A el cual permite tomar distintas
mediciones simultdneamente en tiempo real.

5.5. Rapidez media de los atomos de Cobre, Tungs-
teno y Molibdeno evaporados por medio de

un haz de electrones

El experimento descrito en la Seccién 5.4 se repitié para tres elementos distintos:
cobre, tungsteno y molibdeno. El Cuadro 5.1 presenta una tabla con las propiedades
relevantes para nuestra investigacién de cada uno de los elementos.



Figura 5.6: Representacion artistica del montaje experimental. Se pone el ma-
terial que se desea evaporar en el crisol. Los electrones son acelerados y direc-
cionados hacia el material que se desea evaporar. Al alcanzar la temperatura
adecuada para poder evaporar el material se genera un haz de dtomos. La mi-
crobalanza de cristal de cuarzo esté localizada justo encima del haz detectando.
Por medio de las variaciones de la frecuencia de oscilacién del cristal de cuarzo es
posible inferir la masa depositada y la rapidez de los 4tomos al ser evaporados.
El shutter permite frenar el proceso de evaporacién en cualquier momento que
se desee. La presién es constantemente monitoreada con ayuda del medidor de
presion.
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Para cada uno de los elementos se aplica el método descrito en la Seccién 5.3
utilizando tres tasas de evaporacién distintas, obtenidas al incrementar la corriente
de aceleracién. El aumento de la tasa de evaporacién al aumentar la corriente de
emisién tiene como efecto el aumento del drea del material fundido. Durante el
proceso de evaporacién se monitorea constantemente las variaciones en la presién en
la campana, a partir de las cuales se deduce la temperatura de evaporacién [15]. Para
cada una de las tasas de evaporacién utilizadas no se observan mayores variaciones
en la temperatura, por lo que no se espera observar cambios en la rapidez media de
los 4tomos en funcién de la tasa de evaporacién.

Cada medicién consta de tres pasos:

1. Se evapora el material manteniendo una tasa fija durante 2 minutos.
2. Se cierra el shutter durante 40 segundos.

3. Se abre nuevamente el shutter.

Para cada tasa de evaporacién se hicieron 2 repeticiones. La Figura 5.7 presenta
los resultados obtenidos al implementar el procedimiento en la determinacién de la
rapidez media de los 4tomos de tungsteno al ser evaporados. Las mediciones con-
cuerdan con el modelo descrito en la Figura 5.5. Como se observa en la Figura en
el paso 1) la frecuencia disminuye paulatinamente debido a la deposicién constante
de los 4dtomos sobre la superficie del cristal. A partir de la pendiente obtenida en
esta seccién de la gréfica es posible obtener la tasa de deposicién N de los 4tomos
sobre el cristal por medio de la Ecuacién 5.5. Al aplicar el paso 2) la frecuencia cae
abruptamente ya que se cancela el efecto de la masa virtual de los 4tomos al golpear
el cristal. Seguidamente la frecuencia se estabiliza ya que la masa sobre el cristal es
constante y finalmente al aplicar el paso 3) hay un incremento abrupto de la frecuen-
cia debido a que se vuelve a activar el efecto de la masa virtual, seguido nuevamente
por la disminucién paulatina observada en 1). La masa virtual es calculada a partir
de la variacién de la frecuencia en los saltos observados en 2) y 3). Para cada tasa de
evaporacién se tienen, por lo tanto, 4 valores de la masa virtual. Para cada uno de
estos valores se aplica la ecuacién 5.10 con lo que se obtiene un valor de la rapidez
media para cada medicidn. Estos resultados son promediados con lo cual se deter-
mina la rapidez media de los 4tomos para cada tasa de evaporacién utilizada. El
porcentaje de error en cada medicién es obtenido a partir de la desviacién estdndar
de las cuatro repeticiones.
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Figura 5.7: Medicién de la variacion de la frecuencia de oscilacién del cristal de
cuarzo en funcién del tiempo durante la evaporacién de Tungsteno. Se aplican
los pasos descritos en la Seccién 5.5. A partir de los “saltos” en la frecuencia
observados en los pasos 1 y 3 se determina la masa virtual a partir de la cual se
deduce la rapidez media de los d4tomos al chocar contra el cristal por medio de
la Ecuacién 5.10.

La Figura 5.8 muestra la rapidez media obtenida en funcién de las diferentes
tasas de evaporacién para los tres elementos. Como era esperado, al no haber una
variacién en la temperatura durante la evaporacién no se observan cambio en la
magnitud de la rapidez medida para cada elemento. La Figura 5.9 presenta la dis-
tribucién de velocidades de Maxwell para cada uno de los elementos utilizando la
temperatura de evaporacién determinada durante el experimento. Las lineas sélidas
corresponden a la rapidez media més probable en cada una de las distribuciones y
las zonas sombreadas al 4mbito de rapideces alrededor de este valor. Estos valores
son graficados en la Figura 5.8. Las lineas horizontales en la figura corresponden a
las rapideces medias més probables y las zonas sombreadas a sus respectivos ambi-
tos. Observamos entonces como los resultados obtenidos en las mediciones estan en
acuerdo a los valores esperados obtenidos a partir de las distribuciones de Maxwell.

Los resultados obtenidos son, por lo tanto, satisfactorios y permiten corroborar
el buen funcionamiento de la técnica desarrollada. Esta técnica puede ser entonces
implementada para determinar la rapidez media de un haz de 4&tomos. En esta inves-
tigacién la técnica disefiada tiene como objetivo central el estudio de las variaciones
de la rapidez de los 4tomos de estroncio una vez que atraviesan el Zeeman Slower.
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Figura 5.8: Variaciones de la rapidez en funcién de la tasa de evaporacién para
tres elementos: cobre, tungsteno y molibdeno. Se asigna cada elemento un color
distinto, anaranjado para el cobre, morado para el tungsteno y celeste para el
molibdeno. La linea de color sélido corresponde a la rapidez media maxima de los
atomos obtenida a partir de la presién de vapor medida durante la evaporacién.
La linea sombreada corresponde al ambito de velocidades que se midié para
cada distribucién, las cuales son descritas con mayor detalle en la Figura 5.9.
Las barras de error fueron determinadas a partir de la desviacién estandar de la
serie de datos obtenidos para cada medicién.
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Figura 5.9: Distribucién de velocidades de Maxwell de los tres elementos: Co-
bre, Tungsteno y Molibdeno, determinadas a partir de la temperatura de eva-
poracién obtenida a partir de las presiones de vapor medidas durante cada ex-
perimento. Para el Cobre & 107 Torr, para el Tungsteno =~ 10~" Torr y para el
Molibdeno = 10~7 Torr, las cuales corresponden respectivamente a temperatu-
ras de aproximadamente 1142 K, 2300K y 2167 K [15]. Para cada distribucién la
parte sombreada corresponde al Ambito de velocidades que se van a medir en el
experimento, los cuales corresponden a las partes sombreadas de la Figura 5.8
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5.6. Implementacion de la técnica en la caracte-
rizacion de la rapidez de los atomos de Es-

troncio

Para poder comprobar que la técnica desarrollada puede ser implementada para
detectar las variaciones de la rapidez de los a4tomos al salir del Zeeman Slower es
necesario determinar si las variaciones en la frecuencia pueden ser detectadas por
el montaje experimental. Se comienza por determinar la tasa de atomos que van a
ser depositados por segundo sobre la microbalanza. Retomando los calculos de la
Seccién 4.2 para la tasa de captura, a partir de la Ecuacién 4.11 se puede obtener
la tasa de atomos enfriados por segundo. Sélo que en este caso al poder instalar
la microbalanza justo a la salida del Zeeman Slower los efectos de dispersién son
despreciables. Se obtiene que la tasa de 4tomos detectados por la balanza R, puede
ser calculada a partir de la siguiente ecuacién:

e
Ry=N[1—e #7), (5.11)

las variables fueron definidas en la Seccién 4.2. Utilizando al tasa de evaporacién
definida en la Seccién 5.2 (N & 5 x 10*3) se obtiene un valor de R}, de &~ 4 x 10'3 4to-
mos por segundo. A partir de este valor se busca determinar las variaciones en la
frecuencia del cristal para diferentes rapideces. Se realiza un modelo sencillo, por
medio de Ecuacién 5.10 el cual permite predecir cuales son las variaciones en la
frecuencia que se van a observar al variar la rapidez de los dtomos de estroncio. La
Figura 5.10 muestra como estas variaciones estan ligadas a la tasa de dtomos enfria-
dos. Como es de esperarse las variaciones en la frecuencia de oscilacién del cristal de
cuarzo son mucho menores para tasas de evaporacién bajas e incrementan conforme
la tasa de evaporacién aumenta. A partir del modelo se espera que las variaciones
en la frecuencia esten ¢l 4mbito de (0 — 35) Hz. Estos valores pueden ser medidos
a partir del disefio experimental descrito en la seccién anterior. La técnica desarro-
llada ofrece ademés la ventaja de que puede ser implementada simultdneamente en
la determinacién de la tasa de dtomos desacelerados y la rapidez media de estos al
salir del Zeeman Slower.
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Figura 5.10: Modelo de los cambios de frecuenciaA f de la oscilacién del cristal
de cuarzo en funcién de la rapidez de los dtomos de estroncio para diferentes
tasas de evaporacién. Cada linea de color corresponde a las variaciones para una
tasa especifica.



Capitulo 6
Conclusiones y proyectos futuros

La idea central de la investigacion de esta tesis surge del interés de adquirir
un mayor entendimiento del proceso de medicién en el estudio de las propiedades
superficiales de un sélido. Esta tesis es el inicio de un proyecto que introduce una
nueva forma de estudiar la difraccién de electrones de baja energia por medio de
la construccién de estructuras periédicas de 4tomos ultra-frios. Es asi como esta
investigacién abre las puertas al desarrollo de nuevos proyectos.

El proyecto de investigacién de esta tesis est4 centrado en la implementacién de
un sistema de caracterizacién estructural de tipo superficial para nanoestructuras
por medio de difraccién de electrones de baja energia en conjunto con el desarro-
llo, construccién y caracterizacién de un enfriador, de tipo Zeeman, para 4tomos de
estroncio. Para alcanzar este objetivo central el trabajo esta dividido en dos gran-
des fases: 1) al desarrollo e implementacién de la técnica LEED y 2) en el disefo,
construccién y caracterizacién de un Zeeman Slower.

La primera fase fue desarrollada en su totalidad con éxito. Se instalé un equipo
para el estudio de estructuras superficiales por medio de la técnica LEED. Se in-
trodujé un sistema para la adquisicién y el procesamiento de datos por medio del
desarrollo de un software que ofrece una gran versatilidad en el estudio de los pa-
trones obtenidos de LEED. El montaje experimental instalado fue implementado en
un estudio del proceso de adsorcién de las moléculas de agua sobre una superficie
cristalina de MgO. Dicho estudio se basa en el desarrollo de un método que estable-
ce una realcién entre las variaciones de la intensidad de los patrones de LEED en
funcién de perturbaciones externas. El método permite observar tanto los enlaces
quimicos formados entre las moléculas de agua y la superficie asi como determinar el
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espesor de las capas depositadas. Resultados concuerdan con los obtenidos en otras
publicaciones utilizando otras técnicas en las Refs. [74, 73, 79, 80] pero nunca antes
han sido reportados por medio del método propuesto a través de la implementacién
de la técnica LEED.

En la segunda fase de la investigacién se alcanzaron los objetivos propuestos.
Se desarrollé un método novedoso que permite optimizar el disefio de un Zemman
Slower. Dicho método permite determinar con mucha precisién la composicién del
embobinado necesario para asegurar la obtencién del perfil de intensidades de campo
magnético necesario para el enfriamiento de 4tomos de estroncio. Lo anterior permite
la obtencién de una alta eficiencia de captura de los dtomos por el MOT. A partir
del disefio se construyé el Zeeman Slower. Se realizé una caracterizacién del sistema
a partir de la cual se determina una eficiencia de captura de 2 x 10° 4tomos por
segundo la cual es muy cercana a la mayor eficiencia reportada en la literatura.
Finalmente para poder medir la eficiencia del Zeeman Slower se disefié un sistema
que permite medir la rapidez de los dtomos por medio de una microbalanza de
cristal de cuarzo. El funcionamiento del sistema fue comprobado con éxito para tres
elementos distintos: cobre, tungsteno y molibdeno. El sistema quedo listo para ser
implementado en la segunda fase del proceso de enfriamiento de 4tomos, es decir,
en el disefio y construccién de un MOT.

Proyectos Futuros

Con respecto al desarrollo de la técnica LEED en estos momentos se estan rea-
lizando mediciones para entender la diferencia entre la aplicacién de una tasa de
calentamiento positiva o negativa y estudiando simultdneamente, de forma contro-
lada, los efectos de la presencia inicial de monocapas de agua recubriendo el cristal
de MgO [75]. Disefiamos un sistema, a través del cual seria posible aplicar un cam-
po magnético para asi evitar que el sistema interactie de forma caédtica durante la
realizacién simultdnea de mediciones con tasas positivas y negativas. Este sistema
posibilita, como es descrito en Ref. [112], la medicién experimental de la entropia
por medio de la dispersién eldstica coherente de la difraccién de electrones.

Con respecto al sistema de enfriamiento la fase siguiente consiste en el montaje
experimental de un MOT'. Desde un punto de vista tedrico surge la necesidad del
desarrollar modelos para el estudio del proceso de difraccién miltiple a partir de
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una estructura controlada. Este proyecto marca el inicio del desarrollo de un nueva
forma de estudiar la superficie de los materiales.
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Apéndice A

Modelo para determinar el

embobinado de un Zeeman Slower

realizado en Mathematical™

A.1. Modelado del campo magnético teorico

A.1.1. Constantes

Las constantes son definidas de acuerdo al elemento que se desea enfriar. En
nuestro caso buscamos reducir la rapidez de dtomos de estroncio, por lo que se
utilizaron los valores presentados en el Cuadro 4.1.

h = 6,626 * 10" — 34; (*Constante de Planck (m?kg/s)*)

k= h/(2*Pi);

u = 1,661 * 10" — 27; (*Unidad de masa atémica (kg)*)

d = —2* Pi* 500 * 10"6; (*Detunning del laser (Hz)¥*)

A =461,0% 10" — 9; (*Longitud de onda (m)*)

i = 9,27 % 10" — 28; (*Magnetén de Bobr (J/G)*)

a = 0,6; (*Parametro de seguridad*®)

I' = 32 * Pi* 10"6; (*Ancho de banda de la transicién (Hz)*)
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m = 88 x u; (*Masa del estroncio (kg)*)

k = 2 x Pi/lambda; (*Nimero de onda (1/m*)

a=axhxT'*k/(2*xm); (*Aceleracién experimentada por los 4tomos (m/s**)
vf = 40; (*Rapidez final (m/s*)

1 =0,3; (*Longitud (m)*)

vi = 450; (*Rapidez inicial (m/s*)

A.1.2. Determinaciéon de la rapidez inicial en funcién de la
rapidez inicial, la longitud y la aceleraciéon

A partir de la rapidez inicial y la longitud determinadas en la Subseccién A.1.1
se determina la rapidez de captura inicial.

InitV[vi, 1., a]:=Sqrt[vf*2 — | x 2 x —a]

A.1.3. Modelado del perfil de intensidades teorico

A partir de los valores definidos en las Subsecciones A.1.1 y A.1.2 se modela el
perfil de insidades del campo magnético necesario para enfriar los 4tomos utilizando
la Ecuacién 4.4.
bz[z]:=(k/ug) * (—8 — (2 * Pi/X) * Sqrt[InitV[vf, 1,a]"2 — (2 x a * 2)]+

I'/2 % Sqrt[(4,72 % (1 — a)/a)])
data = Table[{z, bz[]},{z,0,0,3,,01}];

Solve[(h/pp) * (—8 — (2 % Pi/X) * Sqrt[IInitV([vf, [, a]*2 — (2 x a x 2)]+
I'/2 % Sqrt[(4,72 * (1 — a)/a)])==0, 2]
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ba[z]:=Piecewise[{{(5/uz) * (=0 — (2 * Pi/)) * Sqrt[InitV[vf, L, a]*2 — (2 * a * 2)]+
T'/2 + Sqrt[(4,72 * (1 — a)/a)]), = < 0,212148}, {0,0,207964<=z < 0,257964},
(F/pz) * (=6 — (2 + Pi/) * Sqrt[Init Vv, I, a]*2 — (2 % a * (z — 0,05))]+

/2 = Sqrt((4,72 * (1 — a)/e)]),0,212148 < z}}]

300t
200}
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Figura A.1l: Variacién de la intensidad del campo magnético en funcién de la
distancia a lo largo del enfriador Zeeman, presentado en la Seccién 4.2.

A.2. Modelado del embobinado total del Zeeman
Slower

La segunda parte del modelo permite determinar la cantidad de vueltas que

se requiere en cada bobina para obtener el perfil de intensidades definido en la

Seccidon A.1.

A.2.1. Constantes

Para obtener la intensidad del campo en cada bobina, se inicia definiendo las
caracteristicas comunes del conjunto de bobinas diferentes componentes de las bo-

binas.
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SRad = 0,026987; (*Radio de la bobina (m)*)

RlInc = ,000912; (*Radio del cable de cobre(m)*)

SZInc = ,00912; (*Valor al que inicia el embobinado (m)*)

SZTurn = 17; (*Cantidad de vueltas en la direccién z*)

SF = 0,167; (*Posicién del punto central en el Zeeman Slower (m)*)
Current = 6; (*Corriente que circula por el cable)*)

p0 = 4 % 3,1415 % 10" — 3; (*Permeabilidad magnética (10~* H/m*)
1S = SZTurn * 2 * RInc; (*Espesor de la bobina (m)*)

A.2.2. Distribucién del nimero de vueltas en cada bobina

A partir de las propiedades definidas en la Subseccién A.2.1 se determina la
cantidad de vueltas en cada bobina necesarias para obtener el perfil de intensidad de
campo magnético. La funcién q[n] determina el nimero de vueltas correspondiente
a la bobina n. Las bobinas estdn nimeradas de acuerdo a su posicién a lo largo del

Zeeman Slower.

q[0] = 8; q[1] = 10; ¢[2] = 8; ¢[3] = 7; ¢[4] = 6; q[5] = 5; q[6] = 4; ¢[7] = 14; ¢[8] = &;

A.2.3. Distribucién de la direccién del campo magnético por

bobinas

Para poder utilizar un sistema de tipo “Spin-Flip” es necesario determinar la
direccién de la corriente para cada bobina, qVz[n] define la direccién positiva 1 o
negativa —1 para la bobina niimero n. gSF[n] designa con 0 las bobinas de la primera

seccién y con 1 las de la segunda seccién después del “Spin-Flip” .
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qVZ[0] = —1;qVZ[1] = —1;qVZ[2] = —1;qVZ[3] = —1;qVZ[4] = —1;qVZ[5] = —1;
qQVZ[6] = 1;qVZ[7] = 1;qVZ[8] = I;

gSF[0] = 0; gSF[1] = 0; qSF[2] = 0; gSF[3] = 0; qSF[4] = 0; gSF[5] = 0; qSF[6] = 1;
qSF[7] = 1;qSF[8] = 1;

A.2.4. Intensidad del campo magnético en cada bobina

A partir de las propiedades definidas para cada bobina, se célcula la contribucién
a la intensidad del campo magnético de cada vuelta i con lo que se obtiene la
intensidad total b,, de la bobina xx.
boo = Sum|(yg * Current * SZTurn * qVZ[3] /(2 * 1S))*
((1S/2 - ((—0,5— i) *1S —qSF[{] * SF))/((1S/2 — ((—0,5 — 7) *1S— qSF[{] * SF))"2
+(SRad + j * RInc)*2)0,5+ (1S/2 + ((—0,5 — 1) * 1S
—qSFli] * SF))/((1S/2
+((—0,5 — ) * 1S — gSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)"2)"0,5)), {,0,8}, {4, 1, ¢[{]}];

b1y = Sum|[(o * Current * SZTurn * QVZ[:]/(2 * 1S))«

((18/2 — ((0,5 — i) x1S —qSF[{] * SF))/((1S/2 — ((0,5 — i) * 18— qSF[i] = SF))"2
+(SRad + j * RInc)A2)*0,5+ (1S/2 + ((0,5 — ) *1S

—qSFl¢] + SF))/((1S/2

+((0,5 — 7) * 1S — qSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)10,5)), {:, 0,8}, {3, 1, q[]}];

byy = Sum|(yg * Current * SZTurn * qVZ[i]/(2 * 1S))*
((18/2 — ((1,5 — ) ¥1S —qSF[i] * SF))/((S/2 — (1,5 — i) *1S— qSF[i] * SF))*2
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+(SRad + 7 * RInc)*2)"0,5+ (IS/2+ ((1,5 — 1) 1S
—qSF[i] * SF))/((S/2
+((L,5 — ©) *1S — qSF[:] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)"0,5)), {1, 0,8}, {4, 1, ali]};

bss = Sum|(uo * Current * SZTurn * qVZ[i] /(2 * 1S))*

((S/2 — (2,5 — 1) *1S —qSF[i] * SF))/((1S/2 — ((2,5 — i) *1S— qSF[i] * SF))"2
+(SRad + j * RInc)*2)0,5+ (1S/2+ ((2,5 — 1) 1S

—qSF[i] * SF))/((1S/2

+((2,5 — i) *1S — qSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)"0,5)), {7, 0,8}, {4, 1, q[i]}};

bsg = Sum|(po * Current * SZTurn * qVZ[i]/(2 = 1S))*

((18/2 — ((3,5 — i) * 1S —qSF[i] * SF))/((18/2 — ((3,5 — i) * 1S— qSFJ[i] = SF))"2
+(SRad + j * RInc)"2)"0,5+ (1S/2 + ((3,5 — ) =18

—qSF[i] = SF))/((1S/2

+((3,5 — ©) *1S — qSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)"0,5)), {i,0,8}, {4, 1, q[i]}];

bss = Sum|(o * Current * SZTurn * qVZ[i] /(2 * 1S))*

((1S/2 — ((4,5 — i) x1S —qSF[i] * SF))/((1S/2 — ((4,5 — i) *1S— qSF[i] x SF))*2
+(SRad + j * RInc)*2)"0,5+ (1S/2 + ((4,5 — i) 1S

—gSF[i] » SF))/((1S/2

+((4,5 — i) x1S — gSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)"2)"0,5)), {7,0,8}, {4, 1, q[i]}];
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bes = Sum|(po * Current * SZTurn * qVZ[]/(2 * 1S))*

((1S/2 — ((5,5 — %) *1S —qSF[i] * SF))/((1S/2 — ((5,5 — i) *1S— gSF]i] * SF))2
+(SRad + j * RInc)*2)*0,5+ (1S/2+ ((5,5 —¢) *1S

—qSF[i] » SF))/((1S/2

+((5,5 — i) *1S — gSF[i] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)"2)"0,5)), {7, 0,8}, {7, 1, ¢[t]}};

br7 = Sum((o * Current * SZTurn * qVZ[i]/(2 * 1S))x

((1S/2 — ((5,5 — 1) *1S —qSF[{] * SF))/((1S/2 — ((5,5 — ©) x1S— qSFYi] * SF))"2
+(SRad + j * RInc)A2)A0,5+ (1S/2+ ((6,5— ) *1S

—qSF[{] * SF))/((1S/2

+((6,5 — 1) *1S — qSF[i] x SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)"0,5)), {3, 0,8}, {4, 1, ¢lil}];

bss = Sum|(uo * Current * SZTurn * qVZ[:] /(2 % 1S) )«

((18/2 — (7,5 — i) *1S —qSF[i] * SF))/((1S/2 — (7,5 — i) *1S— qSF[i] x SF))2
+(SRad + j * RInc)*2)*0,5+ (1S/2+ ((7,5 — ) *1S

—qSF[i] = SF))/((1S/2

+((7,5 — ) 1S — qSF[{] * SF))*2 + (SRad + j * RInc)*2)"0,5)), {, 0,8}, {7, 1, ¢[i]}];
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A.2.5. Graficacién del perfil total de intensidad del campo
magnético generado por las bobinas en comparacién

con el perfil tedrico necesario para enfriar los a&tomos

Para comprobar que las bobinas utilizadas permiten generar el perfil de campo
magnético necesario, se grafica simultaneamente perfil teérico y la intensidad en
cada bobina de todo el sistema.
zBeg = —0,055;

Show|ListPlot{{{zBeg, by}, {zBeg + 1 * 1S, b11 }, {zBeg + 2 * 1S, by» }, {zBeg + 3 * 1S, bss },
{zBeg + 4 % 1S, by }, {zBeg + 5 % 1S, bss }, {zBeg + 6 * 1S + SF, b66}, {zBeg + 7 * 1S + SF, b77},
{zBeg + 8 % 1S + SF, b88}}, PlotStyle — Red], Plot[bz|z], {z,0,0,35}]]

300 |
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Figura A.2: Comparacién del perfil de intensidades del campo magnético ne-
cesario con la intensidad generada en cada bobina. La linea morada corresponde
al perfil necesario y los puntos rojos al valor obtenido en cada bobina.





