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RESUMO

Imagens em escala atômica de superfícies
condutoras são obtidas habitualmente com o
Scanning Tunneling Microcopy (STM), fig.1.
Esse microscópio é constituído de uma
minúscula ponta (Tip) feita de material
condutor que percorre – ou varre – toda a
superfície da amostra a ser analisada. A ponta
e o substrato onde se deposita a amostra ficam
ligados por um circuito. Aplica-se uma tensão
elétrica no circuito e abaixa-se a ponta do
microscópio até quase encostar na amostra. A
distância entre a ponta e a amostra chega a
alguns nanômetros. Os elétrons, que só deviam
passar da amostra para a ponta se as duas
estivessem encostadas, realizam um processo

de tunelamento fechando o circuito entre a ponta e a amostra, criando uma corrente
com uma voltagem infinitamente pequena, da ordem de alguns nanoampéres. A maior
dificuldade desde que esta técnica foi introduzida, foi identificar a superfície em escala
atômica, a qual fornece padrões de imagens em escala atômica. Existem poucas teorias
STM que podem ser usadas para simular imagens para uma grande variedade de
sistemas. Realizamos assim, um estudo da adsorção do Oxigênio sobre o Paládio (111),
variando o tamanho da célula na superfície, a corrente de tunelamento e a voltagem
aplicada.

Na realização deste trabalho foi utilizada
simulação computacional, ou seja, utilizou-se
um programa feito em Fortran que simula o
funcionamento de um Scanning Tunneling
Microcopy. A ponta (Tip) do microscópio foi
simulada como um clauster formado por
quatro átomos de platina dispostos em forma
piramidal e depositados sobre uma
superfície também de platina, esta ponta
varre uma superfície de Paládio (111) onde
um átomo de Oxigênio está adsorvido, fig. 2.
Os resultados obtidos através da simulação

computacional, fig. 3, estão em concordância
com os resultados obtidos experimentalmente, fig. 4, evidenciando que para baixas
voltagens obtêm-se uma configuração tipo “dip”, fig.5, e para altas uma configuração
tipo “bump”, fig. 6. Os estudos foram realizados para células, fig. 7, nas superfícies dos

Fig.1. Esquema de um processo realizando
microscópica por varredura

Fig.2 Representação gráfica do modelo
simulado



tipos 2x2, 3x3, 5x5 e 6x6, obtendo-se os mesmos resultados. A importância de se variar o
tamanho da célula da superfície está no fato de estarmos variando o número de átomos
de paládio na mesma.

As imagens mostradas na fig. 3, foram obtidas através da simulação para o caso
Pd1113x3-O-Pt. A imagem da esquerda foi obtida para U = 50mV de ddp e i = 20 nA,
onde os pontos escuros representam a posição do átomo de oxigênio, mostrando uma
formação tipo “dip”, como ilustrado na fig. 5, onde apresentamos a topografia da
superfície em 3-D obtida através do software Origin. No mapa bi-dimensional, fig. 3 a
esquerda, a profundidade é representada pela variação do cinza para o preto.

Na fig. 3, à direita, a voltagem aplicada foi de U = 750mV e i = 20 nA, onde os
pontos claros representam a posição do átomo de oxigênio, indicando uma formação do
tipo “bump”, também mostrado na fig. 6 e os pontos escuros representam átomos de
paládio numa formação hexagonal como era esperado.

A fig. 4, mostra a imagem obtida através do microscópio de tunelamento nas
seguintes condições: i = 19,5 nA e U = - 32 mV, podemos através da comparação com as
imagens obtidas pela simulação e apresentada na fig. 3, à esquerda, identificar os pontos
escuros como sendo átomos de oxigênio adsorvidos na superfície do paládio.
Observamos que as manchas claras que aparecem na imagem experimental foram
causadas por contaminantes na superfície.

Com a técnica utilizada para simulação das imagens foi possível caracterizar a
amostra estudada experimentalmente podendo identificar a posição do Oxigênio sobre a
superfície do Paládio como também caracterizar a sua estrutura. No momento a teoria
referente à simulação de imagens STM, encontra-se em uma fase não muito bem
consolidada e dispomos de pouquíssimos software para a geração de tais imagens.
Enquanto que a parte experimental está bastante desenvolvida.

Fig. 5 – Formação Dip

Fig. 4 - Imagem obtida através do microscópio de
Tunelamento do Lawrence Berkeley -UCB- USA.

Profºs. Miguel Salmeron e Marck Rose (1997).

Fig. 3 - Imagem obtida através da simulação

U = -50mV Pd(111)5x5-O-Pt U = -750mV

Fig. 6 – Formação Bump Fig. 7 – Célula Unitária
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