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Resumen

En este trabajo se discuten las consideraciones teéricas necesarias para describir la dindmica de electrones en
un gas bajo la accién de un campo eléctrico. El punto central de la discusién es el papel de las colisiones de los
electrones con las moléculas del medio en su trayectoria final. En primer lugar, desde un analisis semi-clésico, se
aborda el problema de calcular la probabilidad del siguiente choque. En segundo lugar, se desarrolla el modelo para
el calculo de las secciones eficaces. Sobre la base a estos resultados, se plantea el método para definir aleatoriamente
las condiciones de los choques. El movimiento entre choques se evaltia con el método de la dindmica molecular.
Como resultado, se plantean las condiciones para poder simular la trayectoria de electrones en el aire.

Palabras claves: Palabras clave: seccién eficaz, seccion eficaz diferencial, electrones de incepcién, probabilidad
direccional

Abstract

The theoretical considerations needed to computationally simulate the dynamics of electrons within a gas under
the influence of an external electric field are discussed. The main point of the discussion is the effect of the colli-
sions between electrons and gas molecules in the electronic trajectory. First, the probability of the next collision is
analyzed from a semi-classical point of view. Then a model for the cross section calculation is developed. Both the
probability of the next collision and the cross section are necessary to define stochastically the conditions of a colli-
sion in a computer simulation. The movement of an electrén between collisions can be described with the method
of molecular dynamics. With these considerations the trajectory of electrons in gases such as air can be simulated.

Keywords: cross sections, differential cross sections, inception discharge, directional probability.

1 Introduccion

El estudio de las descargas eléctricas requiere de la des-
cripcién de la trayectoria de los electrones. Los electro-
nes lideres, también llamados de incepcién, generan a
lo largo de la trayectoria otros electrones libres que son
los que establecen el futuro camino de los ramales y de
la descarga principal [1, 2]. La direccién resultante de-
pende de factores como: la relaciéon E/p (campo eléctri-
co/presién) [3], el tipo de moléculas que componen el
medio de propagacién y la temperatura del medio. Esta
direccién se caracteriza con la Probabilidad Direccional
de la Descarga.

Para la simulacién computacional de la trayectoria
de electrones en el aire, suelen usarse varios métodos
computacionales, entre los que cabe mencionar el méto-
do de fluidos para simulacién del penacho (streamer)[4],
el método de particulas en una celda con colisiones de
Monte-Carlo (PIC-MCC) [5], el modelo de las macro-
particulas [6, 1], el método DSMC (Direct Simulation
Monte Carlo) [7], entre otros. Los conceptos sobre los
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cuales estos métodos estan basados seran utilizados pa-
ra encontrar la probabilidad de que un grupo de electro-
nes o iones ubicados dentro del aire, luego de haber sido
acelerados por un campo eléctrico, lleguen a una cierta
distancia con respecto a un punto que ha sido tomado
como objetivo, lo que constituye un problema tipico a
abordarse por simulacion.

El objetivo del presente trabajo, es presentar una es-
trategia para la resolucién del problema, introduciendo
fundamentadamente los conceptos y pardmetros necesa-
rios para simular los choques entre electrones y molécu-
las neutras. Especificamente, se discuten los conceptos
de la probabilidad temporal de la siguiente colisién, las
secciones eficaces totales y diferenciales, la rotacién del
vector velocidad en base a la seccidon eficaz diferencial,
asi como los métodos para calcular estos pardmetros
[8, 9]. Esta estrategia se utiliza para estudiar dos casos
de nuestro interés: la descarga en un capacitor de placas
planas paralelas y la descarga hacia y desde una punta.
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2 Conceptos basicos

Seccién diferencial de dispersién

Si consideramos la dispersién de una onda plana e’* ¥, 1a
funcién de onda lejos de la regién de dispersién tiene la
forma indicada en la ecuacién (1), donde 8 y ¢ se miden
con respecto a k [10]:

ezk~r

P =™ T+ £(6,9) 6y

»
La corriente entrante de particulas tiene una veloci-
dad v = fik/m; por otra parte, la corriente de salida en
el dngulo diferencial dQ) es h% |£(6,¢)|?dQ). Esta tltima
expresion corresponde a la corriente incidente multipli-
cada por el factor do(8, p) = |£(6, ¢)|?dQ2 [10]; es decir:

do 2
La expresion (2) se denomina seccién transversal di-
ferencial de dispersion en la direccién de los angulos 0 y
¢. Obsérvese que la amplitud de dispersion f(6, ¢) tiene
las dimensiones de longitud; por lo tanto, las dimensio-
nes de la seccion eficaz (¢) serdn las de una superficie.

Modelo de particulas individuales

Se ha planteado que un simple electrén puede iniciar
una descarga si tiene la suficiente energia para pre-
ionizar el gas [1, 11]. Es mds, se asegura que el camino
estocdstico de la descarga puede ser seguido histérica-
mente por la distribucién de los electrones en la fase de
incepcién. Por otro lado, experimentos recientes en ga-
ses puros han dado evidencia de avalanchas creadas por
electrones individuales [12]. En este sentido, el modelo
de particulas individuales es completamente vélido para
el andlisis de la trayectoria de los electrones en la descar-
ga. Este modelo sigue el movimiento de los electrones
tratando a los dtomos y moléculas neutros y cargados
del medio como un entorno aleatorio, con una movili-
dad tan baja que pueden considerase inméviles [1]. En
general, se supone que las moléculas de aire se encuen-
tran en equilibrio térmico bajo ciertas condiciones pre-
establecidas de presién y temperatura.

La trayectoria electrénica estd determinada por las
colisiones entre los electrones y las moléculas del medio.
Todos los pardmetros que rigen estas colisiones son de
naturaleza estocdstica; a saber: el pardmetro de impacto
[13], el &ngulo de entrada a la colisién, la velocidad de
la molécula antes de la colisién, el tipo de molécula que
impactard y la seccién eficaz de la colision.

Por lo expuesto, se ha determinado que el método
de dindmica molecular con interaccion individual de
Monte-Carlo es el méds conveniente para estudiar la tra-
yectoria [14, 15]. Para incluir las colisiones, se puede uti-
lizar el modelo de esferas duras [7], en el cual se con-
sideran a los electrones y a las moléculas como esferas

perfectas que experimentan choques elasticos. La simu-
lacién computacional con el método de dindmica mole-
cular e interaccién con esferas duras permite la genera-
cién rapida de trayectorias como aquellas mostradas en
la figura 1.

Figura 1. Trayectoria de 3 electrones en una descarga de 10mm
con V = 316kV, obtenida en una simulacién de una descar-
ga de incepcién con tinicamente simulacién de esferas duras y
tiempo constante entre colisiones. Los circulos dibujados sobre
la figura son amplificaciones del volumen indicado.

Para desarrollar una simulacién computacional més
realista, se deben analizar las colisiones con secciones
eficaces obtenidas mediante la experimentacién y el
analisis mecdnico cuantico de dispersién entre particu-
las.

Secciones eficaces de colision de electrones
con moléculas de Oxigeno y Nitrégeno
Una gran ventaja para la simulacién de la dindmica de
electrones individuales es que se cuenta con excelentes
datos de secciones eficaces de colisioén entre electrones y
moléculas. Particularmente, se cuenta con datos de las
secciones eficaces de colisién de electrones y fotones con
moléculas de oxigeno y nitrégeno [16, 17, 18] en el orden
de 101¢ cm?. Estos valores incluyen las contribuciones
de los siguientes procesos:

o Dispersion elastica.

e Transferencia de momentum.

o Excitacién rotacional.

o Excitacion vibracional.

o Excitacion de estados electrénicos.

e Disociacion.

o Jonizacién.

o Emisién de radiacion.

e Procesos de captura y recombinacién.

La contribucién mds importante a la seccion eficaz
total para energias electrénicas menores a 1eV corres-
ponde a las colisiones eldsticas. Para energias mayores

a 100¢eV, las secciones eficaces decrecen con el aumen-
to de la energia (Ver figuras 2 y 3). La existencia de un
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valle después del valor maximo en las secciones eficaces
totales seria el factor que determina la existencia de los
electrones fuera de control encontrados en experimentos
y simulaciones recientes [19].

Secciones eficaces de colision de electrones con moléculas de

nitrégeno en funcion de la energia
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Figura 2. Secciones eficaces de colisién de electrones con
moléculas de nitrégeno en base a datos tomados de la refe-
rencia [17]. La energia en electrén voltios en el eje horizontal
estd dada en escala logaritmica

Secciones eficaces de colision de electrones con moléculas

de oxigeno en funcién de la energia
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Figura 3. Secciones eficaces de colisién de electrones con
moléculas de oxigeno en base a datos tomados de la referencia
[16]. La energia en electrén voltios en el eje horizontal estd da-
da en escala logaritmica

3 Simulacién Computacional

A continuacién, se describiran los elementos necesarios
para simular las trayectorias de electrones, inicialmente
en reposo, a una altura Z y que son acelerados por un
campo eléctrico, hasta que llegan al plano Z = 0.

Algoritmo

e Se genera un electrén en reposo a la altura Zg.
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e Se determina aleatoriamente el tiempo para que se pre-
sente el siguiente choque [S3]. Para esto se utiliza la
seccion eficaz total para cada gas de manera individual
[16, 17, 18], y se consideran desde ya las concentracio-
nes relativas de los gases moleculares (O, N, COy). El
tiempo de duracién del primer vuelo se puede igualar al
tiempo de relajacion.

e Se selecciona el tipo de molécula con la cual colisio-
nara el electrén.

e Se determina la trayectoria seguida por el electrén bajo
la accién del campo eléctrico con el método de la dindmi-
ca molecular [S3].

e Las velocidades de las moléculas que intervienen en las
colisiones se determinan mediante la ley de distribucién
de Maxwell-Boltzmann [20] en una direccién.

e Una vez determinada la ocurrencia de una colisién y el
tipo de molécula involucrada, serd posible encontrar el
tipo de proceso que puede ocurrir. La ocurrencia de un
determinado proceso dependerd nuevamente del peso
estadistico de la correspondiente seccién eficaz (03,1, =
Lo [18,7].

e Se determina el angulo de salida después del choque uti-
lizando ntimeros aleatorios y una expresion teérica para
la seccién eficaz diferencial [S3].

e Se calcula la velocidad de salida, considerando el tipo
de proceso que ocurrid, si fue eldstico o inelastico, y en
el caso de los inelasticos, la energia absorbida durante la
colisién [S3].

e Una vez que el electrén ha salido del choque y cono-
cemos su posicién y su velocidad, el mismo volvera a
colisionar con otra molécula, una tras otra, hasta que el
electrén llegue al plano con Z = 0, en donde se registran

las distancias rg con relacién al origen de las coordena-
das.

e En cada colisién se almacena la posicién, con el fin de
graficar la trayectoria.

El proceso de salidas y llegadas se repetira el ntimero
de veces necesario hasta obtener una adecuada descrip-
cién estadistica del proceso. Con los datos obtenidos, se
realizard un histograma de radios, angulos y velocida-
des de llegada. Estos resultados serviran para determi-
nar la dispersion del angulo de llegada y la probabilidad
direccional de la descarga de los electrones en el aire, pa-
ra diferentes alturas.

Probabilidad de ocurrencia del siguiente cho-
que

Sean n la densidad del medio en el cual se mueve el
electrén y o la seccién eficaz de colisién con las molécu-
las del medio. Se despreciara inicialmente la dependen-
cia de ¢ con la velocidad relativa entre el electrén y la
molécula. Un electrén barrerd un volumen o -v-dt en
el tiempo dt; consecuentemente, la probabilidad de co-
lisién del electrén en el intervalo dt es p.dt =n-o-v-dt.
Para efectos de célculo, es mejor considerar que el in-
tervalo de tiempo entre choques t se divide en m sub-
intervalos de tiempo t/m. Entonces, la probabilidad de
que ocurra una colisién transcurrido el tiempo ¢ seria
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p-t/m(l—p-t/m)™, en donde 1 — pt/m es la probabi-
lidad de que no exista una colisién en cada uno de los
m sub-intervalos anteriores al sub-intervalo m, y p-t/m
es la probabilidad de que si se presente la colisién en el
sub-intervalo m; por lo tanto, la probabilidad p* de que
exista una colisién al tiempo t es:

p*(t)[t/m] = nov[t/m](1 — noo[t/m])™. (3)

En el limite, cuando m — oo, tenemos:

p*(t)dt = novdt exp(—novt), 4)
que es la probabilidad de que exista una colisién entre ¢
y t+dt.

La probabilidad de que el choque ocurra en cualquier
tiempo entre O y t es:

P*(t) = /Otnavdt exp(—noot) =1 —exp(—noot). (5)

Durante la simulacién, se utilizard esta funcién de
distribucién para encontrar el tiempo de ocurrencia del
siguiente choque. Para esto, se procede de la siguiente
manera: P*(t) se iguala a un namero aleatorio Re;, gene-
rado con probabilidad uniforme entre 0 y 1, de donde se
obtiene el tiempo como funcién inversa de Rey; es decir:

— % In(Rey). (6)

tsiguientechoque =
Para el calculo, se considerard el valor de la secciéon efi-

caz total o1, que es funcién de la energia cinética del
electrén y de la molécula a impactar para cada caso.

Método de Dinadmica Molecular

Este método consiste en la resoluciéon numérica de las
ecuaciones del movimiento. Para el caso general, en el
cual el campo eléctrico no es uniforme, las ecuaciones de
movimiento para el electrén se resolverdn mediante el
algoritmo de velocidades de Verlet [14, 15]. De esta for-
ma se encontrardn las coordenadas y velocidades de los
electrones en los instantes en los que ocurrirdn las co-
lisiones. Segtn el algoritmo mencionado, las posiciones
y velocidades se calcularan segtn el siguiente esquema
iterativo:

1
Tn1 = Tn o+ On(B) + Zan + ay 4] (A2 (@)

1
Up+1 = Un + E[an + an+1}(At)~

®)
tsiguientechoque

At =
N

)

Para conseguir buenos resultados, es suficiente un
valor de Ny ~ 20 [21].

Balance energético en las colisiones

En el caso de las colisiones eldsticas, la conservacién de
la energia permite establecer la relacién entre las compo-
nentes paralelas y perpendiculares de las velocidades,
antes y después del choque. Dado que la masa de la
molécula es mucho mayor que la del electrén, se des-
precia la velocidad de retroceso de la primera. Entonces
tenemos:

(0))? + (01)% = (v))* + (v 1) (10)

En esta ecuacion, los subindices || indican que es pa-
ralelo a la trayectoria del electrén incidente y L que es
perpendicular a ella. Las magnitudes con el superindice
* indican posterioridad al choque.

Para ser mds precisos, con el célculo de las energfas,
es necesario considerar la dindmica de los choques.
La fraccién de energia perdida en el impacto por un
electrén, cuando resulta dispersado por un d4tomo, segin
un angulo 0, se expresa por medio de la ecuacién
(11) [17, 8], donde m es la masa del electrén y M la masa
de la molécula contra la que choca. Como es evidente,
para este problema, se ha supuesto también la existencia
de una simetrfa cilindrica. El resultado de la ecuaciéon
(12) se obtiene, luego de tomar la aproximacién de que
la masa del electrén es mucho menor que la masa del
blanco.

AE  2m

— = —(1—cos0). 11
De la misma manera, ya que A—EE = 2%, se obtiene:

A

7” - %(1 — cos ). (12)

Para el caso de colisiones ineldsticas de excitaciéon de
los niveles propios de energia de la molécula, el balan-
ce energético en el caso de las colisiones electrén con
moléculas neutras estd dado por la ecuacion [5, 7]:

Edispersada = Eincidente — Eexcitacion- (13)
En esta, la energia del electrén saliente se puede calcu-
lar mediante la resta de la energfa del electrén incidente
menos la energia que se empled en la excitacién de algtin
tipo de mecanismo, como por ejemplo, el vibracional.

En cambio, para las colisiones entre electrones, con el
resultado de la ionizacién de la molécula neutra, el ba-
lance serfa el indicado en la ecuacién:

Edispersada,e = Eincidente,e — Eionizacion — Ecreado,e- (14)
Esta ecuacion toma en cuenta la posibilidad de una ioni-
zacién y la creacion de un electrén adicional. La energia
de ionizacién en cada caso puede variar de acuerdo al
orbital molecular del cual se desprende el electrén. Por
ejemplo, para la molécula de oxigeno, se ha medido

una energia de la primera ionizacion equivalente a 12.06
eV [22].
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Calculo de las Secciones Eficaces

Consideremos, en primer lugar, la colisién entre dos es-
feras duras de radios a1 y ap, con a4y << ap y my << my,
segln se muestra en la figura (4), donde a = a7 +a; :

Figura 4. Geometria del choque para el caso de esferas duras, b
es el pardmetro de impacto y 6 es el d&ngulo de desviacién con
respecto al eje principal de colisién.

El parametro de impacto b estd dado por:

b = asin (NTG) = a.cos (g) . (15)
Entonces, la seccion eficaz es:
0
o = b® = ma® cosz(z);
es decir: .
o= 7m2§(1+cos(9)). (16)

Esta ecuacién permite calcular los dngulos 6 y ¢ me-
diante los niimeros aleatorios Reg y Reyp, segtn las ecua-
ciones (17) y (18).

6 = arccos[1 — 2Rey]. (17)

(18)

Un anélisis de las colisiones mas aproximado a la
realidad utiliza la expresién (2) para la seccién diferen-
cial de dispersién. En la aproximacién de Born, [10] f
estd dada por:

(P:2~7T~Re¢.

u(r) sin(gr)
0 q
donde g es la relacién entre el nimero de onda k y el
angulo de dispersion 6;y g = 2 - ksin(6/2)[23].

Segtin el modelo de Thomas Fermi:

f= 72751_1;1 -rdr, (19)

U(r) = ZE, - % exp (—g) ) (20)

donde Ej es la unidad atémica de energia equivalente

a un Hartree o a 27,21eV = (4n1€0)2 m;ff ,ya = 0,529

Angstrom es el radio de Bohr.

Con esta expresion para el potencial U(r) y con a =
ZEa, se obtiene:

2am 2ama? 1

—r/a g _
_ qh2 e " sin(qr)dr = e
Entonces:

do .o . o (ama 2 1
o = fI?=4a <h2> AT (1)

Y la seccion eficaz total se puede calcular mediante la in-
tegracion en todo el dngulo sélido de la seccion eficaz
diferencial; de esta manera:

T (do\ .
(7—271/0 (m>sm9d6,

es decir:

5 ((ama T sin 640
oc=4a > / ISP 5
h 0 (4k%a%2sin*(6/2) +1)

Por lo tanto, la seccién eficaz total es:

2
_ > (ama 1
oc=16ma ( 2 > a1 (22)
Sienla ecuacion (21) se reemplazala energia E = ngkz

ya= como el radio de Bohr, y se divide para la
seccién eflcaz total (22), se obtiene para la seccién eficaz

diferencial normalizada

I(e,0) = 1 1+8¢
477 (1 + 4¢ — 4ecos 0)2’

47'ceoh
Me

(23)

que es, exactamente, la obtenida en la referencia [23]. En
la (23), e = E/E,.

Al integrar la ecuacién (23) entre 0 y 6, se obtiene la
probabilidad acumulada de dispersién de los electrones
al chocar contra dtomos o moléculas no polares.

(1+ 8¢)sin?(6/2)
14 8esin?(6/2)

P(e,0) = (24)

De acuerdo a [10], las condiciones de aplicabilidad de
estas formulas son: ama/H> < 1y a/hv < 1.

Por dltimo, para encontrar el angulo de dispersion, se
compara la probabilidad de dispersién acumulada (24)
con un nimero aleatorio Rey, uniformemente distribui-
doenel intervalo [0, 1], y se encuentra la funcién inversa.
Una vez hallada la funcién inversa, es posible encontrar
el dngulo 6 para una determinada energia normalizada e
y para un ntimero aleatorio especifico Rey:

0 = arccos (1 — (25)

2Re9
1+ 8e(1— Reg))
Esta ecuacién es muy conveniente para la modela-
cién de procesos estocasticos de Monte-Carlo, en los cua-
les los electrones colisionan con gases mono-atémicos.
Para moléculas diatémicas no polares, tales como el N, o
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el O,, se debe realizar la correccion, indicada en la ecua-
cién (26) [23], en la cual se utiliza un pardmetro de per-
feccionamiento ¢, que depende de la energia ¢, segtin se
puede observar en la figura 5.

1 1-2()
47 (1—¢(e) cos(6))?

En la ecuacién (26), el valor de ¢ se puede calcular
mediante la ecuacién (27), que es una aproximacién ade-
cuada para este pardmetro de correccién para muchos
gases, de acuerdo a [23, 5].

I(¢,0,¢) = (26)

£e) = 0.065¢ + 0.26/2 12/

= — . 27
14005102 1140 2

Parametro de correccion en funcién de la energia
4 . : T : . T T . .

Parametro de correccion

Energia

Figura 5. Variacién de ¢ en funcién de la energia relativa ¢, ob-
tenida a partir de la ecuacién (27)

Luego de integrar la ecuacion (26) entre los valores de
0y 0, se puede obtener la nueva férmula para calcular el
dngulo de salida en funcién de la energia de entrada y
del vector unitario de la velocidad de entrada, mediante
la ecuacién (28) [23]. Se debe notar que estas ecuacio-
nes, que utilizan ndmeros aleatorios, no tienen simetria
esférica, s6lo simetria cilindrica. Es por esta razén que se
necesita rotar el vector unitario de la velocidad de entra-
da a la colisién, para poder continuar con la simulacién.

2Req(1 —¢(¢))
1+2(e)(1—2Reg) |~

0 = arccos |1 — (28)

Direccién del vector de velocidad después del
choque

Una colisién de un electrén con una molécula implica,
en general, el cambio de su direccion. En la figura 6, se
muestra el ref@o cambio.

Sean v = OM el vector velocidad de la particula in-

cidentey v/ = MP el vector velocidad después de la co-
lisién. El cambio de direccién estd determinado por dos
angulos: el azimutal o de latitud 6 y el de rotacién o de
longitud ¢. La velocidad de la particula después del cho-
que tendrd componentes en el plano formado por el eje

Z, la velocidad inicial O—]\>/I(plano de incidencia) y la per-
pendicular a este plano. El vector unitario perpendicular
al plano de incidencia viene dado por:

Vy . Uy
Uy = —i— —j, (29)
Uxy  Uxy
donde vy, = /0% 4 02.
T\
/ AN
V4 AN A
LS
7 \
) P |
N
M
0 Y
X

Figura 6. Angulo de salida en 3 dimensiones. Se ha sombreado
el plano que comprende los puntos 0, Z, M, Q, T. El vector de
salida final girara alrededor del vector MQ. El vector de velo-
cidad de salida ser4 el correspondiente a MP.

En el plano de incidencia, se puede considerar dos
vectores unitarios perpendiculares entre si paralelos a

H
QT y v. El unitario en QT puede obtenerse como sigue:

Ux0z, OUyUz, Uxy
e i P N )

Vxy0 Vxy0

Entonces: v/ = 0'cos Oug; + Q75; pero (j’ es igual a

v’ $IN 0 [ty SINP + Uy cOs @], lo que nos da como
resultado:

0.0, s .
in i +
O S 6 cos ¢

vy . .
oy _
, Uy cos O + 0y SN fsin¢

v
e . . vy0 . .
V=5 ‘UyCOSQ*%SIHGSIH(Png;SlnGCOS(P i +

(02 o8 0 4 vy sin b cos P) k
(31)

Cuando la velocidad estd totalmente alineada con el
eje OZ, es decir, cuando la velocidad vy es practicamen-
te cero, la velocidad de salida resultante serd la indicada
en la ecuacién (32), en la cual v, conserva el signo del
vector de entrada, porque la velocidad puede ser parale-
la o antiparalela con respecto al eje OZ.

Nuevamente, se puede notar que el signo de las com-
ponentes de velocidad tanto en el eje OX como en el
OY pierden su sentido, por la misma propiedad de los
numeros aleatorios que se emple6 para el desarrollo an-
terior.

v/ = v, sinfsin ¢i+ vy sinfcos ¢pj + v, cos k.  (32)
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4 Conclusiones y Discusion

En este trabajo se han definido la estrategia y las ecua-
ciones necesarias para la simulacién de la trayectoria de
los electrones de incepcién en el aire. La trayectoria es
mads bien un concepto relacionado con la Mecénica Clasi-
ca, mientras que la Mecénica Cudntica establece que es
imposible conocer al mismo tiempo la posicién (trayec-
toria) y el momento de una particula. Desde esta pers-
pectiva, el estudio se lo realiza desde un punto de vista
semi-clasico, pues se usa el concepto de trayectoria, pero
se analiza la dispersion desde el punto de vista cuéntico.

Los principales puntos abordados tienen que ver con
el uso de las secciones eficaces de las moléculas neutras
del gas y con el método de la dindmica molecular. Los
valores experimentales de las secciones eficaces, conjun-
tamente con la expresion analitica derivada del modelo
de Thomas Fermi, con Apantallamiento de Coulomb, se
han utilizado para determinar las direcciones de salida
después del choque. El método de la dindmica molecular
permite determinar la trayectoria de los electrones entre
choques sucesivos. Otros detalles de la simulacién que
se han estudiado con detenimiento son: la probabilidad
de ocurrencia del siguiente choque y la rotacién del vec-
tor velocidad después del choque.

Para el uso del método de dindmica molecular, se de-
be escoger adecuadamente el intervalo de tiempo At. Si
este intervalo es demasiado largo, se corre el riesgo de
no representar adecuadamente la dindmica de la simu-
lacién. En cambio, si es demasiado corto, se incrementa
excesivamente el tiempo de simulacién. Entonces, el éxi-
to de esta parte de la simulacién dependerd de la validez
de relaciones (7) y (8) durante toda la simulacién. Pa-
ra el caso de un campo uniforme, el uso del método de
dindmica molecular no es necesario, ya que existe una
expresion analitica exacta.

Una colisién desde el punto de vista computacional
implica los siguientes calculos: el tiempo entre choques
[S3]; la dindmica molecular [S3]; la seleccién de tipo de
proceso que va a presentarse en base a las secciones efi-
caces parciales y totales [S3]; la direccién definida por las
secciones diferenciales [Ec. 28]; y la rotacién del vector
velocidad para la obtencién de la nueva direccién [Ec.
31]. Desde esta perspectiva, para la simulacién a escalas
macroscépicas, los requerimientos computacionales se
incrementardn con las dimensiones de los tramos simu-
lados. Como consecuencia de esto, los recursos compu-
tacionales disponibles impondran el limite a las dimen-
siones y escalas que seran factibles de simular.
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