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Resumen

En esta tesis se hace un estudio teorico de la intensidad de los rayos X inducidos en peliculas
delgadas y emitidos en direcciones rasantes a la superficie en la region cercana al dngulo critico. En
esta zona se presenta un aumento en la intensidad de los rayos X debido al efecto de interferencia
constructiva de las ondas reflejadas y transmitidas (el calculo del vector de Poynting siempre
mantiene la conservacion de la energia). El objetivo principal de este trabajo es describir los efectos
fisicos involucrados y aplicarlos en la realizacion de céalculos sobre la emision de rayos X inducidos
en diversos tipos de peliculas delgadas y observados en direcciones a angulos rasantes a las
superficies. De aqui se busca determinan qué sistemas son los mas convenientes para poder
observar estos efectos con los dispositivos experimentales existentes en los laboratorios de los
aceleradores de particulas del [FUNAM.

En el capitulo 1 de esta tesis se da una introduccion a los efectos que suceden al observar
rayos X emitidos en direcciones rasantes a la superficie y los objetivos de la tesis. En el capitulo 2
se revisan los conceptos de los campos electromagnéticos en medios materiales para aplicarlos en la
determinacion de los indices de refraccion para ondas en la region de los rayos X, asi como los
coeficientes de transmision y reflexion. En el capitulo 3 se estudian los efectos de interferencia
generados por ondas electromagnéticas en sistemas de peliculas delgadas y que son los responsables
de los fenomenos generados en la region de rayos X. Aqui se desarrolla, de una manera detallada, la
deduccion de la expresion matematica para la intensidad de rayos X en funcién del angulo de
emision. En el capitulo 4 se hace una revision de los procesos con los cuales tipicamente se inducen
rayos X en peliculas delgadas: fluorescencia (fotones) e irradiacion con particulas (electrones y
iones). En el capitulo 5 mostramos las simulaciones de los rayos X esperados en diversos sistemas
de peliculas delgadas y se analizan las contribuciones de los diversos factores involucrados.
Finalmente en el capitulo 6 se dan las conclusiones en las que se muestra en qué tipo de sistemas de
peliculas delgadas podria ser conveniente probar la viabilidad experimental de esta técnica.



Capitulo 1
Introduccion

La caracterizacion de materiales es cada vez mas importante en la ciencia,
tecnologia e industria. Para conocer las propiedades de los diversos materiales se han ido
desarrollando multiples técnicas y procedimientos [1,2]: desde los tradicionales métodos
quimicos, mecdanicos, eléctricos y Opticos, hasta otros mas complejos en cuanto a su
instrumentacion: microscopia electronica, espectrometria de masas, resonancia
magnética, fluorescencia de rayos X, espectroscopia de electrones Auger, etc. Debido a
que todos los métodos presentan ventajas y desventajas, la aplicabilidad de cada uno
depende de precision y de las propiedades particulares que se deseen determinar en un
material. De esta manera la conveniencia dependera de la propiedad que se desee
caracterizar y con cudnta precision.

Para el estudio de peliculas delgadas se han utilizado diversos métodos que emplean
rayos X. Por ejemplo se tiene la difraccion de rayos X (XRD, X-ray Diffraction) y la
emision de rayos X caracteristicos inducidos de diversas formas: a) por incidencia de
fotones (XRF, X-ray Fluorescence), b) por electrones (EDS, Energy Dispersive
Spectroscopy) y ¢) por iones (PIXE, Particle Induced X-ray Emission). Bajo ciertas
condiciones de las peliculas delgadas a estudiar se ha encontrado la conveniencia de
utilizar técnicas que involucran la observacion de los rayos X inducidos en direcciones
rasantes a la superficie [3]. Como un ejemplo de lo anterior se encuentra la medicion del
elemento P en aditivos que forman peliculas muy delgadas sobre sustratos de InP
utilizando PIXE [4]. En este caso la deteccion de los rayos X Kea del P, en direcciones
rasantes a la superficie, permite atenuar considerablemente aquellos que provienen del
sustrato y por tanto registrar solamente los emitidos por la pelicula delgada. Sin embargo
la implementacion de esta técnica requiere del desarrollo de ciertos sistemas de precision
y calibracion muy cuidadosos [5].

También, cuando se observan los rayos X en direcciones rasantes a las superficies
de peliculas delgadas aparecen efectos de interferencia que generan respuestas
ondulatorias en la intensidad de los rayos X. Estos efectos estdn relacionados
directamente con las propiedades de las peliculas delgadas (composicion, espesores y
densidades), de tal manera que su descripcion puede ser de utilidad para la
caracterizacion de las peliculas [6, 7]. En la figura 1.1 se muestra una imagen tomada de
la referencia [6] en donde se indican las intensidades de emision de rayos X Ka del Cr y
La del Au emitidos en el sistema de peliculas delgadas Cr / Au / Cr / SiO, y observados
en direcciones rasantes a la superficie. Estas direcciones se indican en funcion del angulo
a mostrado en el recuadro superior de la figura 1.1a. En ésta se observan los efectos de la
interferencia en la intensidad de los rayos X Ko del Cr al presentar oscilaciones en
funcion del dngulo « de deteccion. Sin embargo en el caso de los rayos X La del Au no
se observan estos efectos. Como puede verse, los efectos de interferencia estan
determinados por las caracteristicas de los sistemas de peliculas y de las energias de los
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rayos X involucrados. Ademads, para estos estudios se requiere de dispositivos muy
precisos para manipular a la muestra o al detector de los rayos X.
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Figura 1.1. Imagen original tomada de la referencia [6] en donde se muestran las intensidades de emision
de los rayos X: (a) Ka del Cr y (b) Lo del Au emitidos en el sistema de peliculas delgadas Cr/ Au/ Cr/
SiO, y observados en direcciones rasantes a la superficie. Las direcciones se toman con base en el angulo
a indicado en el recuadro de (a).

Cuando se utilizan métodos como PIXE bajo un arreglo experimental tipico junto
con la deteccion en direcciones rasantes a la superficie de la muestra, se pueden observar
burdamente los efectos de interferencia mencionados. En la figura 1.2 se muestra una
imagen tomada de la referencia [8] en donde se indican las intensidades de emision de los
rayos X Ma del Au inducidos por PIXE en una pelicula delgada de Au con un espesor de
0.64 nm sobre un sustrato de GaAs. De acuerdo a esta referencia y por el dispositivo
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experimental empleado la observacion de estos efectos de interferencia a &ngulos rasantes
se da cuando la muestra estd inclinada alrededor de los -45° con respecto a la incidencia
del haz de iones. A partir de esto es posible ver el efecto de interferencia en la joroba que
tienen los datos experimentales. En este caso, es de esperarse que si se pudiese contar con
un dispositivo experimental de manipulacion de alta precision y la deteccion en un area
muy pequefia seria posible observar los efectos de interferencia, tal como se muestran en
la figura 1.1.
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Figura 1.2. Imagen original tomada de la referencia [8] en donde se muestran las intensidades de emision
de los rayos X Ma del Au inducidos por PIXE en una pelicula delgada de Au con un espesor de 0.64 nm
sobre un sustrato de GaAs. En el eje X se muestra la inclinacion de la muestra con respecto a la incidencia
del haz, siendo hacia aproximadamente -45° donde se efectiia la observacion en angulos rasantes a la
pelicula.

Es importante mencionar que este aumento en la intensidad de los rayos X, que se
presenta cerca del angulo critico, es debido al efecto de interferencia constructiva de las
ondas reflejadas y transmitidas. El célculo del vector de Poynting siempre mantiene la
conservacion de la energia [9].

En los laboratorios de los aceleradores de particulas del IFUNAM existe el interés
en observar estos fendomenos y evaluar su viabilidad para el andlisis de peliculas
delgadas. Sin embargo, estos efectos de interferencia ocurren en sistemas de peliculas
delgadas muy especificos. Por este motivo, si se desea implementarla como una técnica
de andlisis, el primer paso es averiguar en qué tipo de sistemas de peliculas delgadas se
presentan éstos efectos de interferencia y su aplicabilidad. Asi se podra determinar si vale
la pena invertir en la infraestructura necesaria para su implementacion experimental en
los laboratorios de los aceleradores del [IFUNAM.
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El objetivo de este trabajo es describir los efectos fisicos involucrados y aplicarlos
en la realizacion de calculos sobre la emision de rayos X inducidos en diversos tipos de
peliculas delgadas y observados en direcciones a angulos rasantes a las superficies. De
aqui se determinan qué sistemas son los mas convenientes para poder aplicar la técnica.

En esta tesis se analizan los diversos factores involucrados en estos efectos a
angulos rasantes. Asi, en el capitulo 2 se revisan los conceptos de los campos
electromagnéticos en medios materiales para aplicarlos en la determinacion de los indices
de refraccion para ondas en la region de los rayos X, asi como los coeficientes de
transmision y reflexion. En el capitulo 3 se estudian los efectos de interferencia
generados por ondas electromagnéticas en sistemas de peliculas delgadas y que son los
responsables de los fenomenos generados en la region de rayos X. Aqui se desarrolla, de
una manera detallada, la deduccion de la expresion matematica para la intensidad de
rayos X en funcion del dngulo de emision. En el capitulo 4 se hace una revision de los
procesos con los cuales tipicamente se inducen rayos X en peliculas delgadas:
fluorescencia (fotones) e irradiacion con particulas (electrones y iones). En el capitulo 5
mostramos las simulaciones de los rayos X esperados en diversos sistemas de peliculas
delgadas y se analizan las contribuciones de los diversos factores involucrados.
Finalmente en el capitulo 6 se dan las conclusiones en las que se muestra en qué tipo de
sistemas de peliculas delgadas podria ser conveniente probar la viabilidad experimental
de esta técnica.
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Capitulo 2
Indice de refraccion en materiales densos.

2.1 Campos electromagnéticos en medios materiales.
Ecuaciones de Maxwell en un medio material.

En un medio material, la presencia de un campo electromagnético produce efectos en
los electrones y sus espines, de tal manera que se inducen efectos eléctricos y magnéticos
en el interior del mismo material. El tratamiento cldsico de los campos eléctrico E y de
induccién magnética B en medios materiales, considerando cada una de las moléculas del
medio, es un problema practicamente imposible de resolver. Por este motivo el estudio
clasico del campo electromagnético en medios materiales se efectia de una manera
promedio considerando los resultados estadisticos del comportamiento molecular del medio
material. Asi pues, lo importante es el promedio del campo o fuente sobre un volumen
grande del material comparado con el tamafio de las moléculas. En estos casos se estara
hablando de fendmenos macroscopicos.

En medios materiales las ecuaciones de Maxwell son

V-D=p, (2.1a)
V-B=0, (2.1b)
VxH—a—D=J (2.1¢)
ot
y
VxE + a—B=0, (2.1d)
ot

en donde p representa la distribucion de carga libre y J el vector de densidad de corriente.

En estas ecuaciones de Maxwell, comparandolas con las del espacio vacio, se han
introducido dos nuevas cantidades vectoriales: El vector de desplazamiento eléctrico D y el
vector de campo magnético H. Las componentes j de estos nuevos vectores estdn dadas
como

00,
D;=E;+P, -3 8); +... (2.2)
y
H,=B,—M+.. (2.3)
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en donde las cantidades P;, M;, O;; y demas términos de orden superior representan el
desarrollo en momentos multipolares (momento dipolar eléctrico, dipolar magnético,
cuadrupolar, etc.) del efecto promedio macroscopico debido a los campos
electromagnéticos E y B en el material. Las ecuaciones de Maxwell sélo podran ser
resueltas cuando se conozca como es la dependencia de D, H y J en funciéon de E y B. A
esta dependencia se le conoce como ecuaciones constitutivas electromagnéticas del material
y se pueden expresar como

D=D(E,B), (2.4)
H=H(E,B), (2.5)

y
J=J(E,B). (2.6)

A esta ultima ecuacion constitutiva se le conoce como la ley generalizada de Ohm. Estas
ecuaciones constitutivas no necesariamente son sencillas y en algunos casos dependen
incluso de la historia pasada (es decir, histéresis), y de otras variables termodindmicas
como la temperatura, densidad, etc.

En una gran variedad de casos solamente los términos debidos al momento dipolar
resultan ser significativos. En estos casos para describir los efectos electromagnéticos en el
material se recurre inicamente a los vectores de polarizacion eléctrica P y magnética M.

El vector de polarizacion P de un material es una medida del comportamiento
promedio del medio que nos indica el momento dipolar eléctrico resultante promedio por

unidad de volumen debido a un campo eléctrico E dentro del material.

De esta manera el vector desplazamiento D se define como

D=¢,E+P. (2.7)
Entonces claramente se tiene
D P
E=——-—, (2.8)
& &

Lo cual nos dice que el campo eléctrico E es la diferencia entre el campo D/gy, que existiria
en la ausencia de polarizacion, y el campo P/gj que surge de la polarizacion.

Para un material que sea eléctricamente lineal y homogéneo tenemos que P es
proporcional a E, por lo que

P=4(E)E, (2.9)
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donde ¥(E) es la susceptibilidad eléctrica del material y depende de E y se puede
representar como un tensor de orden dos. De esta manera se define el tensor de
permitividad eléctrica como

e=¢,(1+y(E))=K, g,, (2.10)
donde K, es el tensor dieléctrico del medio. De esta manera
D=¢(E)E. (2.11)
Mientras que las componentes del vector de desplazamiento son

D;=>¢,E; . (2.12)

Si el medio, ademas de ser homogéneo y lineal, es isotropico el tensor &; es una
matriz diagonal con sus tres elementos iguales, por lo que P y E estan en la misma
direccion y son mutuamente proporcionales. Se deduce consecuentemente que D es
proporcional a E, esto es

D=¢E, 2.13)

en donde ¢ es ahora una constante.

En el caso de que el material sea no lineal la expresion para D se complica de tal
manera que sus componentes quedarian expresadas como

D=3 E, +Zk:g§f,3 EE +.., (2.14)

donde se tendrian que considerar términos de primer orden (lineales), de segundo, tercero,
etc.

Es conveniente senalar que al igual de E, se tiene que D se extiende en todo el espacio
y de ninguna manera esta limitada a la region ocupada por el material como ocurre con P.
Las lineas de D comienzan y terminan en cargas moviles, libres. Las lineas de E comienzan
y terminan bien sea en cargas libres o en cargas de polarizacion ligadas.

De manera andloga a la anterior tenemos que el vector de magnetizacion M de un
material es una medida del comportamiento promedio del medio que nos indica el

momento dipolar magnético resultante promedio por unidad de volumen inducido por el
campo B dentro del material. El vector de campo magnético se puede expresar

H=y,'B-M. (2.15)
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Para un medio lineal no ferromagnético y homogéneo se tiene que M es proporcional
a B, de tal manera que

M=y, (B)B, (2.16)

donde y,, es la susceptibilidad magnética del material. De esta manera se define el tensor de
permeabilidad magnética del medio como

u=p,(1+x, (B))=K, t,, (2.17)
donde K, es el tensor de magnetizacion del medio. Se tiene entonces que
H=4"(B)B, (2.18)
y las componentes del vector de campo magnético quedan como:

H;=) u; B; . (2.19)

El tensor de permeabilidad es diagonal con los tres elementos iguales por lo cual se
puede expresar como

H=u4"'B, (2.20)

donde u es constante y ambos vectores son paralelos y proporcionales. En este caso
también tendremos que y,, es constante. En el caso de que y,, <0 se dice que el material es
diamagnético y si g, > 0 el material es paramagnético. Los materiales ferromagnéticos son
aquellos en los que y,, no es lineal y su dependencia con B es mas complicada. Ya que en
general, las respuestas de los medios a los campos magnéticos difiere tan solo ligeramente
de la del vacio. No es necesario describir el proceso en detalle. Basta decir que el material
quedard polarizado.

Finalmente la ley de Ohm generalizada se puede expresar de una manera semejante a
las anteriores. Para un medio lineal y homogéneo la densidad de corriente se puede
expresar con ayuda del tensor de conductividad o que es funciéon de E y B

o=0(E,B). (2.21)
Por lo general para materiales no ferromagnéticos la intensidad de B es mucho mas

baja que la de E por lo cual se suele expresar solamente en términos de E. Las componentes
de J se expresan como

J; :Zo'ﬁ E;. (2.22)



Se tiene que oj; es un tensor diagonal con sus tres elementos iguales, por lo tanto
J=cE, (2.23)

donde o es una constante y J resulta ser paralelo y directamente proporcional a E. Este
resultado es la conocida ley de Ohm.

Condiciones de frontera en la interfase entre dos medios distintos.

A partir de las ecuaciones de Maxwell en su forma integral es posible deducir las
condiciones que tendran los vectores E, D, B y H en la frontera que divide a los dos medios
distintos denotados en adelante como 1 y 2.

Estas condiciones se pueden poner en forma vectorial con ayuda del vector unitario n
que es normal a la interfase como

(D,-D,)-n=p,_, (2.24)
(E,—E,)xn=0, (2.25)
(B,-B,)-n=0 (2.26)

y
(H,—H, )xn=1J . (2.27)

La primera ecuacion indica que la diferencia entre las componentes normales a la
superficie para el vector D, entre los medios 1 y 2, es igual a la densidad superficial de
carga libre neta en la interfase. La segunda indica que la diferencia entre las componentes
de E paralelas a la superficie debe de ser cero, por lo cual estas componentes deben de ser
iguales. Analogamente, la tercera sefiala que las componentes normales de B a la superficie
que define la interfase deben de ser iguales. Finalmente la ultima ecuacién indica que la
diferencia entre las componentes de H paralelas a la superficie deben de ser iguales a la
componente paralela a la superficie del vector de densidad de corriente J que se denota
como J.
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2.2 Ondas electromagnéticas en la materia.
Ecuaciones de onda en un medio lineal, homogéneo e isotropico.

Si se tiene un medio material lineal, homogéneo e isotrdpico las ecuaciones de
Maxwell para éste se reducen a

V-E=p/¢, (2.28)
V-B=0, (2.29)
VxB —ue¢ gf: = uokE (2.30)
y
VxE + (LB:O. (2.31)
ot

Suponiendo que el medio no tiene una carga eléctrica neta, aplicando el rotacional a
las dos ultimas ecuaciones y haciendo uso de la relacion

VxVxA=V(V-A)-V* A (2.32)

y combinandolas con las otras dos, tenemos las ecuaciones de onda para los campos E y B
dadas como

0*E OE
V’E-¢ —ocu—-=20 2.33
yzi o s (2.33)
y
0’B OB
V’B -¢ —ou—=0. 2.34
yzi 5,2 yZi Y (2.34)

Las ecuaciones de onda deducidas antes rigen el campo electromagnético en un medio
lineal homogéneo en el cual la densidad de carga neta es cero sea un medio conductor o no.
Sin embargo, no es suficiente que estas ecuaciones se satisfagan, sino que también los
campos deben de satisfacer las ecuaciones de Maxwell. Estas ecuaciones de onda son
consecuencia necesaria de las ecuaciones Maxwell, pero el inverso no es cierto.

En el caso que dentro del material haya una fuente generadora de campo eléctrico la
ecuacion de onda para E se escribe como



2
25_0”651;:: —(4zP)"? S(r-r,). (2.39)

V'E-su
Donde P es la potencia que irradia la fuente de una manera isotrépica y la funcion delta de
Dirac se evalua en el punto rs donde se encuentre la fuente.

La solucion mas sencilla para estas ecuaciones es la de una onda plana
monocromatica con frecuencia de oscilacion @. De esta manera al ser una solucion sencilla
para E, se tiene que el campo B se puede obtener de la ecuaciéon de Maxwell donde el
rotacional de E es igual a la derivada parcial con respecto del tiempo de B, de tal manera
que esta puede hallarse con facilidad. Ademas una solucidon general la podemos construir
con el método de Fourier donde esta solucion es una superposicion lineal de ondas planas

monocromaticas.

Entonces la solucion de onda plana para el campo eléctrico E se plantea como
E(r,t)=E(r)e’ ", (2.36)
que al sustituirla en la ecuacion (2.35) queda como
e’ (V2E+a)2 g,uE+ico0yE)=O. (2.37)
La solucion de la parte espacial de la ecuacion anterior es
E(r)=E;e™", (2.38)

donde k es el vector que apunta en la direccion de propagacion de la onda y cuya magnitud
estd dada como:

K= (g,u+i6'u). (2.39)
w

Esto se toma a partir de la analogia de una onda plana que se propaga en una
direccion en donde el término imaginario indica el amortiguamiento que sufre la amplitud
de la onda. En los casos en que la frecuencia de la radiacion es muy grande se tiene que el
término imaginario dentro de la raiz resulta ser despreciable, por lo que el vector k en
muchos casos puede expresarse como

k=o./suk, (2.40)

donde Kk es el vector unitario en la direccion de propagacion de la onda.
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Velocidad de la radiacion electromagnética e indice de refraccion.

El efecto neto de introducir un material lineal homogéneo e isétropo en el espacio
libre es cambiar & por €y pypor u en las ecuaciones de Maxwell. La velocidad de fase de
la onda electromagnética en el medio pasa a ser

1

\/“5'

v =

(2.41)

El cociente entre la velocidad de la onda electromagnética en el vacio y en la materia
se denomina indice de refraccion absoluto

c &
n=—= ILI

v \goﬂo.

(2.42)

En términos de las constantes dieléctrica y de magnetizacion relativas del medio, »
pasa a ser

n=/K,K, . (2.43)

Generalmente K,, no se desvia de la unidad como lo hace K,. Poniendo K,, = 1 en la
formula (2.43) para n, resulta la expresion denominada Relacion de Maxwell para el indice
de refraccion

n=JK,. (2.44)

Suponiendo que tenemos un campo eléctrico que oscila con una frecuencia @ grande,
el término imaginario en la parte espacial de la ecuacion de onda (2.37) puede ser
despreciado, quedando la ecuacion:

V’E+o’ ¢ uE =0 . (2.45)

Esta ecuacion también puede expresarse en términos del indice de refraccion del medio
como

VPE+k>n*E =0. (2.46)

En donde

== (2.47)

Aqui A es la longitud de onda para el campo E en el vacio. De esta manera tenemos que



o o 2nv 2rn
kn=—n=—= =—.
¢ v v A

(2.48)

donde A’ es la longitud de onda en el medio, ¢y es la velocidad de la luz en el vacio, de tal
manera que

2
P (2.49)
n n
Una solucion de onda plana monocromatica para la ecuacion anterior es
(s —at) iw[ﬁ’s-rftj
E(r)=E " =Eee ° . (2.50)

donde s ahora representa el vector unitario en la direccién de propagacion de la onda.
En el caso de que en el material la conductividad o no sea despreciable tenemos que

el indice de refraccion sera considerado como complejo de tal manera que de acuerdo con
la ecuacion (2.39) tenemos que se define el nuevo indice de refraccion complejo #” como

2
n'zznz(l + iG] . 2.51)

&

De una manera ain mas general tenemos que el indice de refraccion complejo lo
podemos expresar como

n'? =n*(1-x> +2i ), (2.52)
donde «x es la parte imaginaria del indice de refraccion por lo que
n'=n(1+ix). (2.53)

En este caso la solucion a la ecuacion de onda queda como:

b

o i —ans-r i(u(zsr—t] 7Es~r iw(ﬁs-r—tj
E(r)=E e ™™ =Ee ¢ e \° =Ee? e ¢ (2.54)

donde p viene a ser el coeficiente de atenuacion de la onda dentro del medio. Este
coeficiente esta dado como

u=2wn1(=4/{[n/c. (2.55)

Co
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El coeficiente de atenuacion lo tomamos de esta manera debido a que este término es
el responsable del decaimiento exponencial de la intensidad / de la onda.

Se llama profundidad de penetracion a la distancia que recorre la onda en el material
en donde reduce su amplitud en la proporcion 1/e. Esta distancia es igual a

o

=;11=477n1c. (229

Aqui se tiene que si la parte imaginaria del indice de refraccion es grande resultara en
una onda atenuada dentro del material. Por el contrario si tenemos que es un material donde
la parte imaginaria del indice de refraccién sea considerablemente menor, la onda va a
poder propagarse profundidades grandes sin tener pérdidas considerables.

Solucion general para la ecuacion de onda por componentes del campo eléctrico.
La ecuacién de onda en forma vectorial se puede descomponer en tres ecuaciones

escalares para cada una de las componentes del vector E. De esta manera para cada
componente u = u (x, y, z) tenemos la ecuacion

Viu+k*n®u=0. (2.57)

La ecuacion de onda para cada componente es separable y se propone la solucion de
la forma

u=u(x,y,z)=X()Y(y)Z(2). (2.58)
Sustituyendo esto en la ecuacion (2.57) queda como

10°X 10°Y 10°Z

- + + +k*n? =0. 2.59
X ox* Yoy Zoz’ " (259

La cual se puede expresar como

1 0*X 10°Y 10*Z

2 2 2
Xoe “voy zoz PN TR .60
Entonces para X se tiene la ecuacion
X
Py +k. X=0, (2.61)



cuya solucion para una onda plana es
X(x)=A4, e +B,_ e 5", (2.62)

Luego, procediendo de manera analoga, la ecuacion para las otras variables se expresa
como

10*°Y 10°Z
_ ?ayz = o +k*n* -kl =k, (2.63)

cuyas ecuaciones separadas son

Zzyg + ky2 Y=0 (2.64)
y
Zzyf +k2Z=0, (2.65)
en donde
k:=k*n*—k} —k.. (2.66)

De esta manera la solucién en forma de una onda plana monocromatica es
_ ik, x —ik,x ik,y —ik,y ik, z —ik, z
u(x,y,z) =(A, e "+B, e )( A4, e +B, e )(4,. e "+B,_e ). (2.67)

Una solucion general para la ecuacion de onda puede considerarse como una
superposicion de ondas planas con diferentes vectores de onda (esto es, con diferentes
longitudes de onda).

u= A "+ B ™Y 4, " + B, e ") (4™ + Be ). (2.68)
e, [ e, k,
kK,

Aqui en esta ultima ecuacion los términos k; deben tomarse como constantes y como
indices en la suma. También aqui se omiten los subindices £ en las constantes debido a que
pueden expresarse en términos de k. y k,. Para evitar confundir las k; con constantes e
indices, el problema puede evitarse escribiendo la solucion tomando las sumas como
integrales de tal manera que puede usarse todo un espectro continuo

u=|[(Ak_ k)" + Bk ke ™ NC(k. k)" + Dk kY ™"V Ee" + Fe ™ )dk dk. .
x y X y x ¥ X v X y
(2.69)

Las constantes 4, B, C y D se determinan a partir de las condiciones de frontera del
sistema que se esté estudiando.
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2.3 Descripcion microscopica de medios materiales
Descripcion microscopica de la polarizacion de la materia.

La teoria de Maxwell considera la materia como continua, representando sus
respuestas eléctrica y magnética a los campos aplicados E y B en términos de las constantes
€y . Por consiguiente K, y K, son también constantes mientras que # es, por lo tanto, un
nimero complejo. Para poder analizar tedricamente la dispersion, la dependencia de la
frecuencia del indice de refraccion, es necesario incorporar la naturaleza atomica de la
materia y aprovechar algin aspecto de la misma que depende de la frecuencia. Las
contribuciones de grandes nimeros de atomos pueden promediarse para representar el
comportamiento de un medio isotropo.

Cuando un material estd sujeto a un campo eléctrico aplicado, la distribucion de la
carga interna se distorsiona. Esto se debe a la generacion de momentos dipolares eléctricos
que, a su vez, contribuyen al campo interno total. De manera mas sencilla, el campo
externo separa las cargas negativas de las positivas del medio (cada par de las cuales es un
dipolo) y luego ellas aportan un componente adicional al campo. El momento dipolar
resultante se denomina polarizacion eléctrica P. Para la mayoria de los materiales P y E son
proporcionales y pueden relacionarse satisfactoriamente como

(6—&)E=P. (2.70)

La redistribucion de la carga y la polarizacion que de ello procede puede producirse
mediante los mecanismos siguientes. Existen moléculas que disponen de un momento
dipolar permanente como resultado de una comparticion desigual de electrones de valencia;
¢éstas se denominan moléculas polares. La agitacion térmica hace que los dipolos
moleculares se mantengan al azar. Con la introduccidén de un campo magnético, los dipolos
se alinean y el material asume una polarizacion orientada. En el caso de moléculas no
polares y 4tomos, el campo aplicado distorsiona la nube de electrones, desplazdndola con
respecto al nucleo y produciendo por consiguiente un momento dipolar. Ademas de esta
polarizacion electronica, existe otro proceso que se aplica a las moléculas. En presencia de
un campo eléctrico, los iones negativos y positivos experimentan un desplazamiento
reciproco. Por lo tanto los momentos dipolares se inducen, produciendo lo que se denomina
polarizacion atomica o i0nica.

Si el material es sometido a una onda electromagnética armonica incidente, la
estructura de su carga interna experimentara fuerzas y/o torsiones variables en el tiempo,
proporcionales a la componente del campo eléctrico de la onda.

La nube electronica del atomo del material estd ligada al nucleo positivo por una
fuerza eléctrica de atraccidon que la mantiene en una especie de configuracion de equilibrio.
Sin conocer mucho mas detalles de las interacciones atomicas internas, podemos anticipar
que, al igual que otros sistemas mecanicos estables que no estan completamente afectados
por pequefias perturbaciones, tiene que haber una fuerza neta F para restablecer el pequenio
equilibrio del sistema. Ademas podemos pensar razonablemente que para desplazamientos
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muy pequeilos de x, desde el equilibrio (donde /' = 0), la fuerza sea lineal en x. Dicho de
otra forma, una representacion grafica de F(x) frente a x cruzara el eje x en el punto de
equilibrio (x=0) y sera una linea recta muy cerca de ambos lados. Por lo tanto para
pequeiios desplazamientos, se puede suponer que las fuerzas de reestablecimiento tienen la
forma de F' = - kx. Una vez que un electrén ligado haya sido perturbado momentaneamente
de esta forma, oscilara alrededor de su estado de equilibrio con una frecuencia de

resonancia o natural dada por o, =«/k/me donde m,. es su masa. Esta es la frecuencia

oscilatoria del sistema sin excitacion.

Un medio material se representa como una agrupacion, en el vacio, de un namero
muy elevado de dtomos polarizables, cada uno de los cuales es pequefio (con respecto a la
longitud de onda de la luz) y esta cerca de sus vecinos. Cuando una onda electromagnética
incide en dicho medio, cada atomo puede considerarse como un oscilador forzado clésico
que esta siendo excitado por un campo eléctrico variable en el tiempo E(z) de la onda, que
aqui se supone estd aplicado en la direcciéon de x. La figura 2.1 es una representacion
mecanica de tal oscilador en un medio isétropo donde la capa de carga negativa esté atada a
un nucleo positivo estacionario por muelles idénticos. La fuerza ejercida sobre un electrén
de carga g, por el campo E(?) de una onda armoénica de frecuencia @ tiene la forma

F, =q,E(t) =q,E,cos(ar). (2.71)

v

v

Figura 2.1. Polarizacion de la materia.

Dentro de un material donde hay N atomos por unidad de volumen y en el que cada
atomo se comporta como un oscilador armonico, usamos un modelo de 4&tomo o molécula
en el que el electron esta ligado con una fuerza proporcional a su desplazamiento (como si
el electron estuviera sujeto en su lugar por un resorte). Hacemos notar que este no es un
modelo clasico legitimo de un dtomo, pero se puede demostrar que la teoria cudntica da
resultados equivalentes a este modelo. La ecuacion de movimiento para estos atomos
debido a una fuerza eléctrica es
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F=qFE-= m(}c+ y X+ a)ng. (2.72)

El primer término es la fuerza debido al campo eléctrico externo, mientras que en el
segundo miembro tenemos primeramente el producto de la masa del electron por su
aceleracion seguido de la fuerza de amortiguamiento de los osciladores atomicos. Por
ultimo tenemos la fuerza restauradora, siendo x el desplazamiento paralelo a la direccion de
E, (suponiendo un oscilador isotropo cuya fuerza restauradora es la misma en todas
direcciones) ademas de tomar por el momento una onda linealmente polarizada, asi £ no
cambia de direccion). Si el campo eléctrico que actua sobre el atomo varia armonicamente
con el tiempo

E=E". (2.73)

Entonces el desplazamiento oscilard con la misma frecuencia y se puede suponer el
desplazamiento en la direccion x

x=x,e. (2.74)

De aqui se tiene que

Sustituyendo y despejando x en funcion de £

M AL (2.75)
-0 +iyo+ o,

Ahora tomando en cuenta que el momento dipolar se define como p =g, x para cada
molécula, tenemos

2
“Im
p=—1e _E. (2.76)
-0 +iyw + w;

Como p es proporcional a E
p=¢7(0)E, (2.77)

donde 7 se llama polarizabilidad atomica. Con esta definicion se tiene que
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2
/ mg,
p=—2/me (2.78)
-0 +iyw + o,

La solucion cudntica para los movimientos de los electrones en dtomos da una
respuesta similar excepto por la modificaciones siguientes. Los atomos tienen varias
frecuencias naturales, cada frecuencia con su propia constante de disipacion y. También la
intensidad efectiva de cada modo es diferente, lo cual se puede representar multiplicando la
polarizabilidad para cada frecuencia por un factor de intensidad f, que es un numero del
orden de 1. Representando los tres parametros w, yy f por ax % V fr para cada modo de
oscilacion y sumando sobre los diversos modos, la ecuacion (2.78) se modifica en la forma
siguiente

2
n(w)=- /S 2.79)
gm T -0’ +iy .o+ ],

Si N es el nimero de 4&tomos por unidad de volumen en el material, la polarizacion P
es simplemente P = Np =g, NyE y es proporcional a E

P=¢,Nn(o)E. (2.80)

En otras palabras, cuando hay un campo eléctrico senoidal que actia sobre un
material, hay un momento dipolar inducido por unidad de volumen que es proporcional al
campo eléctrico (con una constante de proporcionalidad 7 que depende de la frecuencia). A
frecuencias muy altas, 7 es muy pequefia, no hay mucha respuesta. Ademas la constante de
proporcionalidad es un nimero complejo, lo que significa que la polarizacion no sigue
exactamente al campo eléctrico, sino que puede estar algo desfasada. Sin embargo a

frecuencias bajas puede haber una respuesta fuerte. De todos modos hay una polarizacion
por unidad de volumen cuyo mddulo es proporcional a la intensidad del campo eléctrico.

Indice de refraccion.

Utilizando la relaciéon (2.70) y despejando ¢ en términos de la polarizacion P y el
campo eléctrico £, ambos escalares ya que son paralelos, se tiene que

g:€0+§. (2.81)

Utilizando los valores escalares de Py de E de la relacion (2.80)
e=¢,+gNn(w)=¢,(1+ Nn(w)) . (2.82)

De tal manera que
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i:1+N77(a)). (2.83)

2N

Utilizando la relacion (2.44) se encuentra el indice de refraccion complejo

nt=2 (2.84)
&y
y
n’ =1+ Nn(w). (2.85)

Tomando 7 de la ecuacion (2.78) la ecuacion (2.85) resulta ser

2
Ng. 1 (2.86)
me, —@" +iyo+ o,

n’ =1+

Ahora bien, podria pensarse que esta ecuacion sirve para materiales densos. Sin
embargo necesita modificarse por diversas razones. Primero, la derivacion de esta ecuacion
supone que el campo polarizante sobre cada atomo es el campo E,. Esta hipdtesis no es
correcta debido a que en los materiales densos también hay campos producidos por atomos
vecinos, que pueden ser comparables a E,. Recordemos que tratamos a un sélo atomo como
si estuviera aislado del resto del material. El campo en este “agujero” (que podemos llamar
campo local) esta aumentado sobre el campo promedio E en la cantidad P/3¢.

Los mismos razonamientos valdran para el campo eléctrico de una onda, en tanto la
longitud de la onda sea mucho mayor que el espaciamiento entre los atomos. Limitandose a
tales casos se tiene

=E+L. (2.87)
3eg,

E

local

Este campo local es el que se debe utilizar, esto es, hay que escribir la ecuacion (2.80) de la
forma

P=¢,NnE, ., . (2.88)
Usando el E,.,; se encuentra que
P
P=¢gNn| E+— (2.89)
3¢,
0
P:L%E. (2.90)
1-(Nn/3)



En otras palabras, ain para materiales densos P es proporcional a E (para campos
senoidales). No obstante la constante de proporcionalidad no es &N7 como se establecid en
la ecuacion (2.80), sino que debe ser gyN7/[l—(N7/3)]. Por lo tanto se debe corregir la

ecuacion (2.85) asi

N7y
1-(Nn/3)

2

n’ =1+ (2.91)

Para poder utilizar la polarizabilidad atomica, serd mas conveniente utilizar la
siguiente expresion, que es equivalente

nz—l_

3 =
n’+2

Ng. (2.92)

Hay otra complicacion para los materiales densos. Debido a que los 4&tomos vecinos
estan muy cercanos, hay una interaccion fuerte entre ellos. Por eso los modos internos de
oscilacion se modifican. Las frecuencias naturales de las oscilaciones atomicas son
desplegadas por las interacciones y, por lo general, son fuertemente amortiguadas. El
coeficiente de resistencia se vuelve muy grande, asi que las @y y las y de los solidos seran
muy diferentes a las de los 4tomos libres. Con estas reservas, podemos representar 7, al
menos aproximadamente, por la ecuacion (2.79). Entonces se tiene que

n® -1 _qu i

3 2 2 . 2
n+2 me, T -0 +iy,w+oy

(2.93)

Como puede observarse, el indice de refraccion es una cantidad compleja que
depende de la frecuencia . Incluso ya se ha visto que en el caso de un material conductor
el indice de refraccion es complejo y depende de w. Ahora lo que queremos es examinar las
consecuencias de esta dependencia con la frecuencia.

Indice de refraccion en metales.

La teoria que hemos estado utilizando para materiales solidos también se puede
aplicar a buenos conductores, como los metales, con muy pocas modificaciones. En los
metales, algunos electrones no tienen fuerza alguna que los sujete a cualquier atomo
particular; son estos electrones libres los responsables de la conductividad. Hay otros
electrones que estdn ligados y la teoria anterior es aplicable directamente a ellos. No
obstante, su influencia generalmente es superada por los efectos de los electrones de
conduccion. Ahora se considerara solamente los efectos de los electrones libres.

Si no hay fuerza restauradora sobre un electron, pero con resistencia a su movimiento,
su ecuacion de movimiento difiere de la ecuacion (2.72) solamente porque falta el término

2 r 2
en ,x, asi pues todo lo que tenemos que hacer es poner w,x =0 en el resto de nuestra
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derivacion —excepto que hay una diferencia mas. La razdn que se tuvo para distinguir entre
el campo medio y el campo local en un material es que en un aislante cada uno de los
dipolos esta fijo en una posicion, asi que tienen una relacion definida con la posicion de los
otros. Pero debido a que los electrones de conduccidén en un metal se mueven por todas
partes el campo entre ellos es en promedio el campo medio E. Asi que la correccion hecha
a la ecuacion (2.77), usando la ecuacion (2.87), no se debe hacer para los electrones de
conduccion. Por lo tanto la formula para el indice de refraccion de metales deberia ser
como la ecuacion (2.86) excepto que con wigual a cero, o sea

2
NG, 21 _— (2.94)
me, —@" +iy®

n’ =1+

Esto es solamente la contribucién de los electrones de conduccion, que se supondra es el
término de mayor importancia para los metales.

Ahora se tratara de encontrar el valor de y por medio de la conductividad del metal.
La conductividad de un metal proviene de la difusion de los electrones a través de un
cristal, los electrones van de dispersion en dispersion en una trayectoria dentada y entre
dispersiones se mueven libremente excepto por una aceleracion debida a cierto campo
eléctrico promedio, como lo muestra la figura 2.2.

Varr

Figura 2.2. El movimiento de un electrén libre.

La velocidad promedio de arrastre v,.,, es simplemente el producto de la fuerza
eléctrica por el tiempo promedio 7 entre colisiones. Para un electron la aceleracion es
q.E/m, por lo que

_4k (2.95)

De la ecuacion (2.72) tenemos que para un electron que no esta sujeto a una fuerza de
restauracion, la velocidad es constante cuando x=0. Entonces la fuerza de arrastre es igual

a la fuerza aplicada. Es decir, se tiene que ¢.E - ymv,,, = 0, en donde ymv,, es la fuerza de
arrastre y q.E es la fuerza eléctrica. Considerando la ecuacion (2.95) se tiene
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y=—. (2.96)
T

Aunque no es facil medir 7 directamente, podemos determinarlo midiendo la
conductividad del metal. Experimentalmente se encuentra que un campo eléctrico E en un
metal produce una densidad de corriente j proporcional a E (para materiales is6tropos)

j=oE. (2.97)

La constante de proporcionalidad o se llama conductividad. La densidad de corriente se
define como

j = quvarr * (298)
Entonces
N 2
o= ;. (2.99)
m

Asi que 7 —y por consiguiente »— se pueden relacionar con la conductividad
eléctrica observada. Usando las ecuaciones (2.96) y (2.99) podemos escribir nuestra
formula para el indice de refraccion, ecuacion (2.94), en la forma siguiente

W ole—2E (2.100)
io(1+iwy)
donde
r=l ne. (2.101)
r N,

Esta es una formula conveniente para el indice de refraccion de los metales.

Aproximacion a altas frecuencias.

Se tratara ahora con el indice de refraccion para metales incidiendo sobre ellos ondas
electromagnéticas de alta frecuencia como los rayos X, que es de nuestro particular interés
en este trabajo.

Para frecuencias muy altas o7 es mucho mayor que uno y la aproximacion de
ecuacion (2.100) queda como

o
2
n=1-

—. (2.102)
EWT

Para ondas de frecuencias altas el indice de un metal se vuelve real —jy menor que
uno!— también esto es evidente segun la ecuacion (2.94) si se desprecia el término de
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disipacion con y como puede hacerse para valores muy grandes de @. La ecuacion (2.94)
da

Nq’

me,w’

n=1- (2.103)

Que por supuesto es la misma ecuacion (2.102). La cantidad Ng’ /me, es el cuadrado de la
frecuencia de plasma. Asi que se puede escribir la ecuacion (2.102) en la forma

@ 2
n :1—(—'DJ . (2.104)

La frecuencia de plasma es una especie de frecuencia critica.

Para @ < @, el indice de un metal tiene una parte imaginaria, y las ondas son
atenuadas, pero para @ >> @), el indice es real y el metal se vuelve transparente. De esta
manera los metales son transparentes a los rayos X.

Cabe la pregunta de por qué la frecuencia de plasma deberia tener algo que ver con la
propagacion de ondas electromagnéticas en los metales. La frecuencia de plasma es una
frecuencia natural de oscilaciones de densidad de los electrones libres. (Un grupo de
electrones es repelido por fuerzas eléctricas y la inercia de los electrones conduce a una
oscilacion de densidad). Asi pues, las ondas longitudinales de plasma son resonantes a @,.

Si redefinimos a la ecuacién (2.103) como

n=1-Y?, (2.105)
entonces
2
Y? =%. (2.106)
0

Y recordando que N es el nimero de atomos por unidad de volumen y cada dtomo tiene Z
electrones, N estara determinado por

N=ZPNs (2.107)
M

donde p es la densidad de masa, M es la masa por mol del material y N4 es el nimero de

Avogadro. Entonces se tiene
y o 4 [ Na /Z_P, (2.108)
2rE\\me, \ M
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donde se ha utilizado la relacion de cuantizacion de Einstein: E =hv = ho /27 . Haciendo
uso de los valores siguientes obtenemos el parametro Y en funcion de la energia £ en keV,
el nimero atomico del elemento Z, su densidad p en g/cm’ y su masa atémica M en g/mol

g.=1.602x10" C,

h= 6.626x107*Js,
m=9.109x10"" kg,
£o=8.854x10™"% C*/Nm?,
N4=6.022x10% mol™,
1J=6242x10" keV y

1 m=100 cm.
-3
¥ - 28.83x10 Zp . (2.109)
E M

Este parametro Y es muy importante en el estudio teorico de las intensidades de los
rayos X generados en peliculas delgadas y capturados a dngulos rasantes. Lo cual es parte
importante de este trabajo por lo que sera retomado en los capitulos siguientes.

2.4 Coeficientes de reflexion y transmision

En esta parte estudiaremos los coeficientes de reflexion y de transmision para una
onda incidiendo en una superficie desde un material 1 hacia un material 2 con indices de
refraccion n; y n,, respectivamente, como en la figura 2.3. Utilizaremos los indices de
refraccidn complejos obtenidos anteriormente.

® @ ¢

$
5
&
S
g
)

n2

Figura 2.3. Reflexion y refraccion de una onda electromagnética.
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Los coeficientes que se encontraron seran los coeficientes de Fresnel en su forma mas
general posible, conteniendo una parte real y una parte imaginaria cuyos efectos se
estudiaran en los capitulos siguientes. En este capitulo los obtendremos en funcion de la
componente normal a la superficie del vector de propagacion k, tanto del vector incidente
como del vector transmitido. En el siguiente capitulo se utilizaran estos coeficientes ya en
su forma conocida en funcion de los indices de refraccion complejos.

Ondas en materiales densos.

Recordando la manera conveniente de describir una onda plana sinusoidal que hemos
empleado anteriormente, tenemos que cualquier componente de campo en la onda (usamos
E como ejemplo) se puede escribir en la forma

E=E "™, (2.110)

donde E representa la amplitud del campo en el punto r (desde el origen) al tiempo ¢. El
vector k apunta en la direcciéon en que viaja la onda y su modulo ‘k‘ =k=27/1 es el
numero de onda. La velocidad de fase de la onda es v/=wk=c/n, asi

k=2 (2.111)

C

Se supondra que k esté en la direccion de z, entonces k-r es simplemente kz. Para k en
cualquier otra direccion debemos remplazar z por r, la distancia al origen en la direccion
k; es decir, debemos remplazar kz por kri. Asi pues, la ecuacion (2.110) es una
representacion conveniente de una onda en cualquier direccion.

Por supuesto, se debe recordar que

k-r=kx+kytkz. (2.112)

Para una E sinusoidal, como la ecuacion (2.110), JE/0¢ es igual a iwE y la OE/0Ox
es -ik,E y andlogamente para las otras componentes. En tanto que la operacion

V= (6/ ox,0/0y,0/ 82) como operador puede ser remplazada por las tres multiplicaciones
(—ikx,—iky,—ikz). Estos tres factores se transforman como las componentes del vector K,
esto es, se reemplaza el operador V por multiplicacion por —ik en la ecuacion de Faraday

(2.31) para obtener una relaciéon que nos sera util después, la cual queda como

—ikxE = —iwB (2.113)

(2.114)
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Se sabe por experiencia que cuando una onda plana llega a la separacion entre dos
materiales diferentes hay una onda reflejada y una onda transmitida. se eligen los ejes con
el plano yz en la superficie y el plano xy perpendicular a las superficies de onda incidente,
como muestra la figura 2.4.

®© v @

v

Figura 2.4. Componentes del vector de propagacion k en los medios 1 y 2.

Entonces se puede escribir el vector eléctrico de la onda incidente en la forma

E, =E ™", (2.115)
Como k es perpendicular a z
K-r=kyx+k,y. (2.116)
Se escribe la onda reflejada como
E, =E, ™", (2.117)

De modo que su frecuencia es @,, su nimero de onda es &, y su amplitud es E,. Finalmente
se escribe para la onda transmitida

E, =E, ™", (2.118)

t
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Se sabe que la ecuacion de Maxwell (2.31) da la ecuacion (2.114), asi que para cada
una de las ondas tenemos

Bi:kin, Br:erE,, y B :klet' (2.119)
0] 0] 0]

Ademas si se nombran n; y n; a los indices de los dos medios, tenemos seglin la
ecuacion (2.111):

2.2
Y Y (2.120)
Co
Como la onda reflejada esta en el mismo material, se tiene
22
2 a)r n
k' = Czl (2.121)
Mientras que para la onda transmitida
2.2
o'n
k! = - 2 (2.122)

Ondas reflejadas y transmitidas.

Se haré el andlisis de una onda polarizada que llega perpendicularmente al plano de
incidencia. Asi pues, tomamos E; de modo que tenga solamente la componente z, y puesto
que todos los vectores E tienen la misma direccion, podemos dejar de lado el signo del
vector.

Mientras ambos materiales sean isotropos, las oscilaciones inducidas sobre las cargas
del material estaran también en la direccion z, y el campo E de las ondas transmitida y
radiada tendran solamente componentes z. Asi pues, para todas las ondas, E, E,, P., y P,

son cero. Las ondas tendran sus vectores E y B como se muestran en la figura 2.5.

Los campos en la region 1 son, por supuesto, la superposicion de los campos de las
ondas incidente y reflejada, asi pues, usando las condiciones de contorno, se debe escribir

E =E +E (2.123)

(2.124)
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®© v @

v

v\superﬁcie

n1 n2

Figura 2.5. Polarizacion de las ondas, con E perpendicular al plano de incidencia.

Enx=0
E. +E =E,. (2.125)
Asi pues

ei(wtfkyy) 4 Eorei(w,tfk”,y) -E ei(a),tfktyy) (2126)

0t

E

0i

Que debe ser cierta para todo ¢ y para todo y. Considerando el caso particular cuando y=0,
tenemos

E, e +E, e =E " . (2.127)

Esta ecuacion dice que dos términos oscilantes son iguales a una tercera oscilacion. Esto
puede suceder solo si todas las oscilaciones tienen la misma frecuencia

(2.128)
Las frecuencias de las ondas reflejada y transmitida son iguales a la de la onda incidente.

Por definicion, el médulo de k esta dado por k> = n’w” /¢* por lo que se tiene

K kK
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Considerando ahora la ecuacion (2.126) para ¢ = (. Utilizando nuevamente la misma clase
de razonamiento que acabamos de aplicar, pero ahora para cualquier valor de y, tenemos
que

kyt —kyr :kyi. (2.130)
Ademés, de la ecuacion (2.129) se tiene
2 2 2 2
k, +k, =k, +k,. (2.131)
Combinando estas dos ultimas ecuaciones se tiene
k. =k.. (2.132)

O sea que k., ==k, el signo positivo no tiene sentido; no daria una onda reflejada, sino
una onda incidente, asi pues, se tiene

k. =—k._. (2.133)

xr Rt

Ahora podemos obtener las amplitudes de las ondas reflejada y transmitida. Haciendo
uso de los resultados para las @y los £, los factores exponenciales de la ecuacion (2.126) se
pueden cancelar y se obtiene

E,+E, =E,,. (2.134)

Para obtener E,, y E,, se requiere una relacion mas. A partir de las relaciones dadas
en (2.119) se tiene que
k E, k, E. k. E
B.=- o s Byr:_ @ ) Byt:_ ;)t' (2135)
Evaluando los campos E,, E_y E, en la frontera, x = 0, y aplicando las condiciones
de contorno

k., EOiei(a)t—kyiy) N k, Eorei(wt—k,},y) _ k, EOtei(a)t—ky,y)'

(2.136)

Dado que las k, son iguales, esto se reduce a
kxiEOi + erEOr = kx[EOZ . (2 1 37)

Con esta ecuacion combinada con la ecuacion (2.134), y tomando en consideracion el
resultado obtenido en la ecuacion (2.133) obtenemos
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k.—k
E, =——>E,, 2.138
" kxi+kxt i ( )
2k
= “—FE,. . 2.139
" kxi+kxt " ( )

Estos son los coeficientes de Fresnel para las amplitudes de las ondas reflejada y
transmitida en comparacion con la amplitud de la onda incidente. Como se menciono
anteriormente, estdn en funcion de las componentes ortogonales a la superficie. Estos
coeficientes seran retomados en el capitulo siguiente para el analisis que se estudia en este
trabajo. Los tendremos en funcion del dngulo rasante de salida « y de los indices de
refraccion complejos.

2.5 El vector de Poynting y la irradiancia
El vector de Poynting.
Cualquier onda electromagnética existe en alguna zona del espacio, siendo por lo

tanto natural considerar la energia radiante por unidad de volumen o densidad de energia, u.
Podemos calcular la densidad de energia del campo E como

uE::%%EQ. (2.140)

De manera anéloga, la densidad de energia del campo magnético B es

w, = —— B (2.141)

21,

La relacion E =cB se deriva especificamente para ondas planas, sin embargo su
aplicacion es bastante general. Utilizando ¢ =1/,/g,u, se deduce que

Up =Ug. (2.142)

La energia que fluye en el espacio en forma de onda electromagnética es compartida,
por igual, por los campos constituyentes, eléctrico y magnético. Puesto que

U=u,+ug,, (2.143)

u=¢gE’, (2.144)
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o de manera equivalente,

u="p (2.145)

Hy

Para representar el flujo de energia electromagnética asociada con una onda viajera,
se supondra que S representa el transporte de energia por unidad de tiempo (la potencia) a
través del area unidad. Teniendo una onda electromagnética viajando con velocidad ¢ a
través de un area 4, durante un intervalo de tiempo A¢ muy pequefio, tan solo la energia
contenida en el volumen cilindrico, u(cAtA) cruzara A. Por lo tanto

s uehid e (2.146)
AtA
O, utilizando la ecuacion (2.144)
1
S=—EB. (2.147)
Ho

Ahora, se supondra (para medios isétropos) que la energia fluye en la direccion de la
propagacion de la onda. El vector S correspondiente es, entonces

S=_LExB (2.148)
Ho
(6]
S=c’¢,ExB. (2.149)

La magnitud de S es la potencia por unidad de area que cruza una superficie cuya normal es
paralela a S. Se le conoce como vector de Poyting. Apliquemos estas consideraciones al
caso de una onda armonica plana, linealmente polarizada (las direcciones de los campos E
y B son fijas) que viaja a través del espacio libre en la direccion k

E=E,cos(k-r—awt), (2.150)
B=B,cos(k-r—ar). (2.151)

Utilizando la ecuacién (2.149), encontramos que
S=c’¢,ExBcos’ (k-r—at). (2.152)

Este es el flujo de energia instantdnea por unidad de area por unidad de tiempo.
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Irradiancia.

A la irradiancia se le define como la energia media por unidad de area por unidad de
tiempo. Cualquier clase de detectores de nivel de luz esta dotada de una ventana que
permite el paso de energia radiante a través de un éarea fija 4. La dependencia del tamafio de
esa ventana se elimina dividiendo la energia total recibida entre 4. Asimismo, puesto que la
luz entrante no puede medirse instantdneamente, el detector tendrd que integrar el flujo
energético durante un tiempo finito 7. Si la cantidad que hay que medir es la energia neta
por unidad de area recibida, depende de T siendo, por lo tanto, de utilidad limitada. Si otra
persona lleva a cabo una medicion similar bajo las mismas condiciones, podra conseguir un
resultado diferente utilizando un tiempo 7 diferente. Sin embargo, si se divide por 7, se
obtendra una cantidad sumamente practica correspondiente a la energia media por unidad
de area por unidad de tiempo, es decir la irradiancia /.

El valor promedio en un intervalo de tiempo mucho mayor que el periodo de
oscilacion de una onda armoénica (7 >> 7 ) de la magnitud del vector de Poyting,
simbolizado por <S>T; es una medicion de /. En el caso especifico de los campos

armonicos y de la ecuacion (2.152)

(S), =c’s, |E><B|<cos2 (k-r—a)t)>. (2.153)

Puesto que <cos2 (k-r—a)t)>T =% para 7' >> 1,

2
($), =%IE0 xB,| (2.154)
o de otra manera
cg®
1=(S), ==k (2.155)

la irradiancia es proporcional al cuadrado de la amplitud del campo eléctrico. Finalmente
dos maneras alternativas de decir lo mismo son simplemente

- (B, 2.156

I ﬂ0<B ) (2.156)
0O COmo

I=gc(E) . (2.157)
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Capitulo 3
Ondas electromagnéticas dentro de peliculas
delgadas

3.1 Condiciones para los campos eléctricos
Consideraciones fisicas.

Se considera un sistema multicapas formado por varias peliculas delgadas sobre un
sustrato grueso. Estas peliculas son de diferentes materiales entre si y se considera que los
materiales serdn lineales, homogéneos e isotropos. Este sistema se muestra esquematicamente
en la figura 3.1. Cada una de estas peliculas se denota con un numero j = 1, 2, 3,... etc,
dependiendo del numero de peliculas. Vamos a suponer que hay M — 1 peliculas delgadas,
donde M es un numero natural y que el sustrato se denotara con j = M. El indice de refraccion
de cada una de las peliculas y el sustrato se denotard como n; . El marco de referencia se
tomard como un sistema coordenado cartesiano comun (x, y, z) de tal manera que las
diferentes interfases entre las superficies de las peliculas tengan un valor de z constante en sus
ecuaciones geométricas de planos. Esto quiere decir que el eje z es perpendicular a las
interfases. Asi, para la capa j tendremos que z es tal que z; < z < z;.; . El sustrato llena todo el
espacio con z < z,.; . El espacio correspondiente a z > z, se considera vacio y ahi el indice de
refraccion se denota como ny = 1. Ahora se considera que una fuente puntual radiante se
encuentra dentro de la jr—€sima pelicula delgada.

_ no=1
Z =2
Z
n
Z =2
n2
Z =2
X
y N3
Z =123

Figura 3.1. Condiciones fisicas, sistema multilaminado

De acuerdo a la ecuacién (2.52) tenemos que cada una de las peliculas delgadas tiene un

indice de refraccion complejo y que denotaremos como 7 ; =ng ; +in; ;, donde ng es la parte

real, n; es la parte imaginaria y el subindice j hace referencia a la capa con j =0, 1, 2, 3,..
Como en este trabajo se estd tratando con radiacion electromagnética correspondiente a rayos
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X (energias de los fotones del orden de keV) cuyas frecuencias son altas, es posible considerar
la aproximacion dada por la expresion (2.103). De esta manera la parte real y la parte
imaginaria del indice de refraccion se expresa como:

ny=1-5, (3.1a)
y
n,=p,. (3.1b)

La parte imaginaria se asociara con los coeficientes de atenuamiento para rayos X en un
material. Lo anterior se detalla mas adelante. Por lo pronto de las ecuaciones 3.1a y 3.1b se
tiene que 0,=0, £, =0, ypara j=0, ¢ y S son nimeros muy pequefios, tipicamente del
orden de 10~ o menores. Usualmente, y en particular en este trabajo, la 0, €s un numero
positivo. De aqui que la parte real del indice de refraccion sea menor a uno.

Indice de refraccion y angulo critico.

La parte real del indice de refraccion de un material se puede expresar en términos del
angulo critico. Para esto se parte de que las condiciones para la refraccion de una onda plana
que atraviesa una interfase estdn dadas por la ley de Snell [1,2]

nysen@, =n,send,. (3.2)

donde ny es el indice de refraccion del medio por donde incide la onda a un angulo & con
respecto de la normal a la interfase entre los dos medios y #n; es el indice de refraccion del
medio por donde se refracta la onda con un angulo de transmision ;. En este caso no
interviene la parte compleja del indice de refraccion pues para el analisis de las ondas en la
interfase solamente se consideran las condiciones de frontera y no trayectorias donde se
presente la atenuacion.

Si una onda viaja en el vacio (1o = 1) viaja hacia un material con indice real n; entonces la ley
de Snell se expresa como
senBy =ny sen0. (3.3)

Al angulo 6, cuyo correspondiente 0, sea igual a 90° se le denotara como angulo critico del
haz incidente y en este caso no hay una onda refractada hacia el interior del material. A este
angulo critico lo denotaremos como &).. Para angulos de incidencia mayores al €. no hay
onda refractada. De esta manera tenemos que la parte real del indice de refraccion para el
angulo critico es

sen@y.=ny . (3.4)

Como en este trabajo vamos a tratar con rayos X emitidos por una fuente en direcciones
rasantes a la superficie, es conveniente describir a estos rayos X en términos del angulo
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a entre la superficie y la direccion de emision de la radiacion, en lugar de hacerlo con respecto
a la normal a la superficie como comtinmente se efectia en la teoria (ver capitulo 2). Esto es,
se considera ahora al d&ngulo a = 772 - 6 y puesto que al tomar angulos rasantes se tendrd que
a resulta ser muy pequeio y permite efectuar aproximaciones de una manera sencilla.

En términos del angulo complementario de €, ., tenemos que la parte real del indice
de refraccion queda:

npy = sen(w/2—-a.)=cosa,. (3.5)

Luego si «, es pequeiio y desarrollando en serie de Taylor para la funcidén coseno
alrededor de cero se tiene

2 4
(04 (04

cosa, =1— o + TR (3.6)

Para angulos del orden de miliradianes (o, < 80 mrad) el término de cuarto grado y
mayores se desprecian, por lo que la ecuacion (3.5) quedara determinada como

1
Ny =1—5a§ (3.7)
Entonces, comparando esta ultima ecuacion con la (3.1a) se puede escribir
1,
0, = 5ozc : (3.8)

De la ecuacion (2.103), que representa la parte real del indice de refraccion para ondas
con altas frecuencias, se deriva la ecuacion (2.109) en funcion de parametros manejados en
fisica experimental, como son: la energia £ (en keV), el nimero atémico del elemento Z, su
densidad p y su masa M. Comparando con la ecuacion (3.7) resulta que el parametro Y del
capitulo 2 se asocia precisamente con el angulo critico

2883 [Zp

a, Z ;i (mrad). 3.9

Tomando al sistema de peliculas multicapas considerado se tiene que este pardmetro 0y, que
se acaba de determinar, corresponde solamente para el material de la pelicula superior. Con un
tratamiento similar se puede demostrar que para la j-ésima pelicula el correspondiente o
queda dado como

5 =-a. (3.10)
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Como la parte imaginaria del indice de refraccion estd asociada con la absorcion que suftre la
onda en el interior de un material y, por la condicion dada por la ecuacion (2.54) para la parte
imaginaria, se tiene que

y)
B, =Z‘7. (3.11)

donde y es el coeficiente de absorcion masico del material de la pelicula delgada y A es la
longitud de onda de la linea de emision correspondiente en vacio.

3.2 Campos electromagnéticos
Campos eléctricos dentro de la pelicula j-ésima.

Las ondas electromagnéticas que aparecen en todo el espacio y que son producidas por
una fuente localizada en el punto r, =(x,,y,,z,) dentro la pelicula jr se determinan a partir

de la solucion de las ecuaciones de Helmholtz

k’nE+V’E=0,  dentrodel medioj, conj#j5  (3.12)

kznjz./ E+V’E= —(47rP)% 6(1‘ -r, ) , dentro de la peliculaj =j; (3.13)

en donde P es la potencia radiada por la fuente. Las componentes transversales del campo
electromagnético paralelas a las superficies de las peliculas que son soluciones a estas
ecuaciones deben de satisfacer también las condiciones de frontera de tal manera que E y
OE/ 0z sean continuas. Ademas, para los casos z — 300, (es decir, en el vacio y dentro del
sustrato) los campos deben de satisfacer las condiciones de radiacion de Sommerfeld, la cual
indica que el campo sera una superposicion de ondas planas propagandose por el material.

Las soluciones generales a estas ecuaciones para cada componente son como las
indicadas en la ecuacion (2.69) las cuales resultan ser complicadas. Los valores de las
constantes A;(k., k), Bi(k:, k), Ci(k:, k), Dj(k«, k,) dependen de las condiciones del sistema y
ademas no pueden obtenerse de una forma cerrada. Sin embargo para cada k. y k, se pueden
determinar implementando una formula recursiva que se puede derivar de las condiciones de
frontera en el que E y OE/0z sean continuas en las interfases de las peliculas. De esta manera
tenemos que el calculo del campo electromagnético requiere de una evaluacion numérica de
dos integrales de Fourier. [1]
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Expresion para el campo electromagnético en z > zo.

Volviendo nuevamente al objetivo de este trabajo, se tiene el interés en analizar los
rayos X que son emitidos en un sistema multicapa a angulos rasantes a la superficie de la
muestra con la finalidad de poder analizar propiedades fisicas de las peliculas. Entonces el
interés general se centrara en determinar la intensidad de la radiacion electromagnética
producida en una pelicula j-ésima y que llega a un detector. Como vemos, esto requiere de una
evaluacién numérica que tomara mucho tiempo de calculo y no resultara ser muy conveniente
si se buscan aplicaciones para la emision de rayos X en angulos rasantes. Por este motivo es
necesario buscar la manera de simplificar el problema.

Para poder efectuar esta simplificacion partiremos de las condiciones generales que se
tienen experimentalmente en estos casos [1, 2, 3]. Asi pues, consideremos el campo eléctrico
en un punto r = (x, y, z) en el vacio z >z, debido a una fuente puntual en ry= (x7, yr, zy). El
vector r puede ser la posicion de un detector puntual de rayos X. Si la magnitud r es muy
grande comparada con la de ry la del espesor de las peliculas delgadas, tendremos entonces
que la componente transversal del campo electromagnético en el vacio se puede expresar
como una onda esférica

1 ike(r-1/) _iox

e
Ex—Byk.k) , (3.14)

r—r|

en donde By(k, , k,) es un coeficiente en funcion de k. y k, los cuales se pueden poner en
funcién del angulo «. Esta funcion debe depender de la amplitud de la onda producida en el
interior de la pelicula jry ademas incluir toda la superposicion de campos debidos a las ondas
que se transmiten debido a reflexiones multiples dentro de las peliculas.

Si se toma en cuenta que el punto r - ryes rasante a la superficie, es decir, muy cercano a
la superficie z = zj, y que ademas el espesor de las peliculas es mucho mas pequeio que r
tendremos que las componentes tanto del vector de propagacion k como el de posicion r - ry
seran casi paralelos a las superficies con respecto a las coordenadas z. Asi tendremos que z y
k. serdan muy pequeiias, de tal manera que

ki +k; >> k2, (3.15)
()c—xf)2+(y—yf)2 >>(z-z,), (3.16)

y
kj(x—xf)z+ky2(y—yf)2 >>k22(z—zf)2. (3.17)

Como en este caso k y r - ry son practicamente paralelos tendremos que el angulo o se
puede expresar en términos del coseno como



Kkl \J=x,) +(y-y,)
k - ‘r—rf‘

cosa = (3.18)

Yy que

k-(r—r) =k, (x=x,)+k,(y—y,)+k. (z—z,) ~k|r—r,|. (3.19)

De esta manera la componente del campo paralela a los planos de las peliculas estara
dada como

iKe(r=r;) _iot
E~-1 B (cosa)S® (3.20)
4z ‘r -r, ‘
El error en esta aproximacion es del orden de
1
0= — : (3.21)

k'? ‘r—rf‘ senc

Expresion para el campo electromagnético en el interior de una pelicula z; <z < z;.,.

En el interior de las peliculas los campos eléctricos resultan ser méas complejos debido a
que tenemos ondas viajando hacia arriba (direccion z positiva) o hacia abajo (direccion z
negativa), ademas de que se deben considerar los efectos de la superposicion de ondas debidas
a las transmisiones y reflexiones multiples que ocurren dentro.

Sin pérdida de generalidad para este caso las ondas también pueden expresarse como
ondas esféricas de la forma [4]

1 e—ik-(r—rf) eik~(r—rf)
Ey=——| Ak k) T+ Bk k)T

J .
‘r‘rf‘ ‘r_rf‘

(3.22)
en donde los coeficientes 4; y B; tienen que incluir los efectos de la superposicion de ondas
mencionados. Los valores de estas constantes deberan de obtenerse a partir del estudio de la
reflexion y transmision de las ondas en el interior de las peliculas y del cumplimiento de las
condiciones de frontera en cada una de las interfaces. La ecuacion anterior por conveniencia
se puede expresar como

ei(k).(x—xf)arky(y—y/»)) - ) o ( )
— “iky j(Zmzp ez j\z=zy

3-6



Coeficientes de reflexion y transmision para peliculas delgadas.

Para hacer el andlisis de las ondas electromagnéticas dentro de las peliculas delgadas es
necesario conocer como serd su reflexion o su paso a través de cada una de las interfases. Para
ello es necesario conocer cémo son los coeficientes de reflexion y transmision.

Aqui se tiene que dentro de la pelicula delgada j el vector de propagacion k esta definido
como

nk=kXx+ky+kz. (3.24)

donde el parametro k es el nimero de onda en el vacio k=27/A4, teniendo la longitud de
onda A correspondiente en el vacio. La magnitud al cuadrado de la ecuacion (3.24) sera

Kn? = k2 4k + k2 (3.25)

Ahora se debe encontrar una forma de la ecuacion anterior con variables que se puedan
obtener experimentalmente, esto es, el &ngulo rasante «, el numero de onda (o la longitud de
onda) y el indice de refraccion. De las ecuaciones (2.138) y (2.139) tenemos que los
coeficientes de reflexiéon y transmision estaran en funciéon de la componente normal a la
interfaz del vector de propagacion k. Esto es, k, es la inica componente del vector k que varia
al pasar de un medio a otro. El valor de k; para la pelicula j-ésima se obtiene despejandolo de
la ecuacion (3.25)

k., =(kn -k -k2) " (3.26)

Ot
angulo o

Figura 3.2. Componentes del vector de propagacion k.



Como se demostro en el capitulo anterior, las componentes del vector k paralelas a las
superficies no cambian (k. y k,) y, a partir de la figura 3.2, para la zona z > zj se tiene

kcosa = kX +k7, (3.27)

y por lo tanto la ecuacién (3.26) quedara como

1
k., =k(n} —cos® a)é : (3.28)

Con esto, ahora los coeficientes de reflexion y transmision dados por las ecuaciones
(2.138) y (2.139) los podemos expresar en términos del angulo « que es un observable de

laboratorio y trataremos de encontrar su forma general para un sistema multilaminado de
peliculas delgadas.

Para una onda plana adentro de la capa j + 1 y que incide sobre su interfase superior con
z = z; tenemos que los coeficientes de reflexion y transmision seran

_ kz,j+l _kz7j (3 29)
j+1,j .
Y kz,j+1 +kz,j
y
T 2K (3.30)
i+1,j = - .
Y kz,j+l + kz,j

Por otro lado para una onda plana que incide en la interfase z = z; desde la capa j el
coeficiente de reflexion estara dado como

k . —k. .
g =T (3.31)
» kz,j + kz,j+1
o lo que es lo mismo
R, =R, ;. (3.32)
En tanto que para el coeficiente de transmision se tiene que
k.,
Tij=7T 0 (3.33)
kz,jJrl

Utilizando la ecuaciéon (3.28) los coeficientes anteriores pueden expresarse en términos de
o como
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1 1
(n]z.+1 —cos” a')A —(nf —cos’ a)é
R, (@)= T 7 (3:34)
(njz,+1 —cos’ a) ? +(nf —cos’ a) 2
1
2(11]2.+1 —cos’ a)é
T, (a)= —7 7 (3.35)
(nf+l —cos’ a) : +(nj2 —cos’ a) ?
s, U2 5 , |12
nj—cos”a —\nj —cos”a
R; ()= 5 5 /2 ) , /27 (3.36)
nj—cos”a + \n 7, —cos”a
y
1/2
2 (n? —cos® a )
Ty je1 ()= 5 , \l/2 , |2 (3.37)
nj—cos”a + (n 5 —cos”a

3.3 Caso para una sola pelicula sobre un sustrato

Continuando con el andlisis de los campos eléctricos dentro de una pelicula delgada
vamos a estudiar primeramente el caso mas sencillo que es el de una pelicula delgada sobre un
sustrato grueso. En este caso M =2 donde j =1 corresponde a la pelicula y j = 2 al sustrato. La
fuente de radiacion se va a encontrar en algin punto dentro de la pelicula delgada, esto es,
dentro de la region z; < z < z;. Como se ha indicado antes, las ondas que se encuentren en el
vacio, z > zp , se moveran exclusivamente en direccion z positiva y las ondas que se mueven
en el sustrato, z < z; , se desplazaran solamente hacia z negativa. En el interior de la pelicula el
campo eléctrico sera una combinacion de las ondas producidas por la fuente y las ondas que
presentan reflexiones multiples en las dos interfases de la pelicula. Como se estd interesado en
registrar las ondas que se mueven en el vacio se tiene que tomar en cuenta que éstas seran el
resultado de una serie de reflexiones y transmisiones multiples en el interior de la pelicula
delgada.

Interferencia de haces multiples para z > z,.

El campo eléctrico a la salida de la pelicula delgada no estard determinado por un solo
haz, sino por una cantidad no medible de haces debido a la multiple reflexion dentro de la
pelicula delgada, como se muestra en la figura 3.3. Por lo tanto el campo eléctrico fuera de la
pelicula estard determinado por la interferencia de todos los haces salientes de la pelicula.
Aqui vamos a tener dos casos: uno cuando el numero de reflexiones en el interior de la
pelicula es par y otro cuando sea impar. Vemos a continuacioén cada uno de los casos.
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s

Figura 3.3. Emision de rayos X dirigidos hacia la superficie z = z,.

4

En el primer caso, cuando el nimero de reflexiones es par, tenemos que el k; de la onda
inicial saliente de la fuente esta dirigido hacia la superficie z = z, (hacia arriba) y como se
muestra en la figura 3.3. Aunque sea un niimero incontable de reflexiones, se supondrd que en
el exterior de la pelicula delgada se tienen n transmisiones del campo eléctrico (después
haremos el limite cuando # tiende a infinito) [4,5]. El campo total seria

E=E"+E? +.. . +E". (3.38)

Aqui E M es el campo eléctrico directamente transmitido, y por lo tanto tendra un valo:

_Irn[kzl(zo_zf)]

EW =7, E;e (3.39)

en donde E; corresponde al campo transversal emitido por la fuente en la direccion indicada y

L —Im[k -z, . .
el término e [k (20 =2/ )] se toma para considerar el atenuamiento de E; antes de llegar

a la superficie z = z, . El siguiente rayo transmitido E” ser4 el campo eléctrico reflejado en la
interfaz entre los medios n; y ny para después ser reflejado por la interfaz entre los medios n; y
n,y, posteriormente, ser transmitido [1,2]

(2) _ —Imlk, j(z0~2/)] _—i2[k,;(z9—7)]
E7 =T RR, Ee € e, (3.40)

en donde el ultimo término corresponde a la diferencia de camino dptico que tiene este rayo al
moverse en el interior de la pelicula. Por lo tanto, para los demas campos eléctricos tendremos

3) _ —lImk,  (z0—z)] _—idlk. (zg—2)] _ 2 p2 —Im[k_ (2 Z/) —idlk, ;(z9—2)]
E™ =T,R,R, RR, Ee e =T RR, Ee , (3.41)

4 _ —Im[k. ; (z9—z,)] 714[k 1(z0—2)] 3 p3 mlk, ;(z9—z )] *16[1‘ 1(z0=21)]
E ]—IORIOR12 R10R12 R10R12 E TIORloRlZE >
(3.42)
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y asi sucesivamente, hasta llegar a £ dado por

_ _ —Im[k, (zy—z —i2(n-1)[k, (zy—z
E(n) :T{OR]IE) lRlnz lE,e m[k_ (2o /)]e i2(n=1)[k. (2 1)]‘ (343)

1l

Si ahora se considera un nimero infinito de ondas transmitidas y se sustituyen en la
ecuacion (3.38) el campo eléctrico se expresa como

1

—Im[k, | (zp—z > — 1 =i2(n=-D[k. (zo—z
E :Tl,oe mlk, (z /)]|:ZRI% 1121;12 1e i2(n=D[k,;(z, ])]:|E-. (344)

n=1

Como las magnitudes de Rio y Rj» son menores o iguales a la unidad tenemos que la suma en
esta expresion es convergente de la forma

DX =L, (3.45)
1—x

n=0

donde |x| < 1. Por lo tanto la componente transversal del campo eléctrico fuera de la pelicula
delgada para un niamero par de reflexiones estard determinada por la expresion

—Im[k. (z9—z/)]
Tye

= . E. . 3.46
1_ RIORlze—lz[k:.l(Zo_zl ) T ( )

El segundo caso se tiene cuando el nimero de reflexiones es impar. Esto se tendra
cuando el vector k; saliente de la fuente esta dirigido hacia la superficie del sustrato z = z;
(hacia abajo) como se muestra en la figura 3.4.

ol

Figura 3.4. Emision de rayos X dirigidos hacia la superficie z = z;.

Zf
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El tratamiento que se da para este caso es el mismo que el anterior con la Unica
diferencia de que hay que tomar el coeficiente de la primera reflexion en la interfaz entre el
medio n; y el medio n,. El resto del tratamiento es el mismo. Asi, para la primera onda
transmitida en este caso su campo eléctrico transversal estara dado como

1 _ *lm[kz,l(zo*z/)] *iz[kz,l(z/’*zl)]
EV =T,R,Ee e , (3.47)

en donde se han tomado el atenuamiento y la diferencia de camino 6ptico con respecto al rayo
que sale transmitido directamente. Luego para el siguiente rayo que es transmitido y los
subsecuentes se tiene que

(2) _ —Imlk,,(z9g—z,)] —i2[k.,(z;—2)] —i2[k,;(z9—2)]

E® =T R,R R,Ee ™ g a2k Gl (3.48)
—Im[k,  (zg—2,)] _—i2[k,  (z,—2)] —id[k, (zo—

E® =T ,R,R R R R,Ee ™ @ malgmitlher Gomail| (3.49)

y asi sucesivamente, de tal manera que para un nimero infinito de rayos se tiene

_ Sk, (z0-2)] 120k, 2=z | NO ppnel el ~i2(n-D[k, ; (z0-2)]
E =T,R,e e D Ri'RY'e L )

1

(3.50)

n=1

Esta ultima expresion converge de acuerdo a la ecuacion (3.45) y por lo tanto se puede
expresar como

T R e*Im[kz,l(ZO*Z/‘)]e*[Z[kz,l(Z/’*Zl)]
E= 10 M2

E. (3.51)

1

*iz[sz(Zo*Zl )]
1-R,R,e

Finalmente tendremos que el campo eléctrico final sera la suma de los campos eléctricos
dados por (3.46) y (3.51) encontrados para los dos casos, de tal manera que

—Im[k_(z ~Zr ) —i2[k., (Zf -]
o Tie (1 +R,e ) . 552
= —i2[k, ;(zp—z i .
l_RloRlzel[z,l(o 1)] !

Esta ultima expresion nos indica como seria el efecto de la interferencia de haces
multiples en el campo eléctrico fuera de la pelicula, pero ademas este campo debe de cumplir
con las condiciones de frontera en la pelicula. Por lo tanto se debe conocer cémo es el campo
eléctrico en el interior de la pelicula.

Interferencia de haces multiples dentro de la pelicula, z; <z <z

Se tiene que en el interior de la pelicula el campo eléctrico resultante seré la suma de las
interferencias de cada uno de los campos que se reflejan dentro. Como posteriormente sera
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necesario evaluar las condiciones de frontera para los campos eléctricos en la interfaz z = z
procederemos a hacer un andlisis semejante al anterior, en donde buscaremos la resultante del
campo E como la superposicion de los campos eléctricos E™ que se mueven con direccion z
positiva hacia la interfase, (hacia arriba) y los E* que se mueven desde la interfase, (hacia
abajo).

+ . . ., . .
Para el caso de los E el resultado es igual al obtenido en la seccidon anterior sin el
r . s 7 + . o, . .
término de transmision 77y pues las E son las que dan origen a las ondas transmitidas hacia el
vacio, z >z, . De esta manera se tiene que

eflm[kz,l(Z()*z_, )](1+R e7i2[kz_|(zj—zl)])
. 12
E= 1= R R.e Hkizo=a)l E;. (3.53)
107112

Ahora se requiere encontrar el campo resultante E” en la parte inferior de la interfase z =
zpg, para las ondas que se mueven en direccion z negativa, (hacia abajo). En este caso
nuevamente se tendrd que considerar si la onda es el resultado de un nimero par o impar de
reflexiones que sufra dentro de la pelicula. Cuando el nimero es impar tendremos que el
primer rayo en ir “hacia abajo” sera (ver figura 3.3)

E " =R Ee ™ (3.54)
El segundo y los subsecuentes seran

— —Im[k, —z)] —i2[k, -

E-® =RAR, Ee M G0 lgm 2 s (3.55)
- —Im[k, ) (z0-27)] _—i4[k, (2~

E~® = Ry R Ee ™ minlg kaGomal (3.56)

Asi sucesivamente para un numero impar de reflexiones se tiene

o0
. ~Im[k, , (z9~2,)] n-1 pn-1_—i2(n=Dk, 1 (z9-7)]
E =R, "™ D Ry'RYe L I (3.57)

n=1

la cual se reduce a

—Im[k, ;(z9—z)]

E = Rye E

a I—R R e*iz[k;,l (z0-2)] 1"
107112

(3.58)

Para el caso de un nimero par de reflexiones tendremos que para el primer rayo y los
subsecuentes (ver figura 3.4)

— (1 —Imlk, (zg—z,)] —i2[k, (z;—7)]
E- O =R,R,Ee " g T (3.59)
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E- @ _ R120R122Ee—1m[k:,1 (z0-zy )]e—iz[kz,l (zp—2 )]e—iz[kz.1(zo—21 )] (360)

E- 3 _ R130R132Evie*1m[kz,1 (Zo*Z/‘)]e*iz[k:,l (zp—7 )]e*i4[kz,1 (z0-2)] ) (361)

Para un ntimero par de reflexiones
o0

- —Im[kz_l(zo—z,»)] —iZ[k:J(z/—zl)] n—1 pn-1_—i2(n-D[k,;(z9—2)]
E =R,R.e e D> Ry'RY'e E,, (3.62)

n=1

la cual se reduce a

R R *lm[kz,l (ZO*Z_/ )]e*l'z[kz.l (Z/‘*Zl )]
E = 10°%2

E. (3.63)

1

—i2[k, , (z9-2,)]
1-RR,e

La resultante final de E"se obtiene sumando las ecuaciones (3.58) y (3.63), de tal manera
que

R,e M) (1 + Rlze_iz[wz,._zl)])
- 1= R R.e 2=l E;. (3.64)
10712

Condiciones de frontera en la interfase 7 = z,.

Hasta este momento hemos encontrado como seria la resultante de la superposicion de
las ondas de campo eléctrico tanto en la parte de arriba como debajo de la interfase z = zj en
funcion del angulo rasante a. Sin embargo, todavia hay que considerar que los campos
eléctricos deben de satisfacer las condiciones de frontera en esta interfase. Para ello tomamos
las soluciones generales para el vacio y el interior de la pelicula dadas por las ecuaciones
(3.20) y (3.23). Ahora sera necesario encontrar las condiciones que deben de guardar los
coeficientes 4;(e), Bi(a) y Bo(a) . Por otro lado y con base en lo anterior, estas constantes
deberan ser proporcionales a la superposicion de todas las ondas dadas en las secciones
anteriores. Ademas el campo eléctrico inicial E; debe de ser proporcional a la potencia radiada
por la fuente P, de tal manera que [1]

P 1/2
E~—1 . (3.65)
4

Como se ha mencionado antes tenemos que el término A4; esta asociado con las ondas
que se mueven ‘“hacia abajo”, B; con las que se mueven “hacia arriba” y By con las que se

transmiten en el vacio. De acuerdo a lo anterior se puede expresar a las constantes como
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_Im[kz,l(zo_zf’ )] _iz[kz,l(zf_zl )] 1/2
R, e (1+Rlze )( p j
)

o= A L 3.66
(@) =4, I—R R¢ Mrtaa) 4 (3-66)

e—[m[kz,l(zon/ ) (1+R e*iz[kz,l (21 *4)]) p 1/2

12
B(o)=B 4 il 3.67
1( ) 1 1— RloRlze—ﬂ[kz,](zo‘zl ] (472’) ( )
y

T —Im[k. ;(z9—z,)] (1 +R —i2[k, 1 (z7=2 )]) 1/2

B (a)=B ° 2 (ij (3.68)
0 0 1— R Ry o) ar) ’

donde A’;, B’} y B’y son constantes reales. En la interfase z = zy se tienen que cumplir la
continuidad del campo eléctrico y la continuidad de la parcial con respecto de z del campo
eléctrico. La continuidad del campo eléctrico es

ol ke (5 ey (=) ik, (x=2 Yk, (v= )

B (a)eik_—,o(zo -z7)
0 .

|:A1 (a)e_ikz‘l(z(l_zf) + B1 (a)eikz‘l(zo_zf)] —

o) =

(3.69)

Sustituyendo 4,(), Bi(a) y Byo(a)en la ecuacion anterior se tiene

R e*Im[kz,l(Zo*Z/)](l_'_R e*iz[kz,l(szzl)]) P 1/2
Alr 10 12 (_j e_ikz,l(zo_zj) +

—i2[k. (z9—z)]
1-R, R e 4r

—Imk ; (zo—2,)] ( =i2[k; 1 (z/=2)] 12
e I+ Rlze ) P
i _
+ B "2k, (zg—2)] ( j e = (3.70)
1 _ R10R12€ 2120~ 472-

ﬂoe—lm[k_,,l(zofz_/-)] (1 + Rlze*iz[kz,l(z./"zl )]) P 1/2 )
_ B, 4 elkZ,U(ZO_Zf)
- 0

—i2[k.;(z9—z)]
1-RR,e 4

Lo anterior se reduce a

—ik,  (zg—z ik, 1(zo—2z ik, o(z9—2
AllRloe ik 1 (29=2y) +Bllel =1 (20=27) :B(I)Tlvoel -0(2 _/). (3.71)

Procediendo de forma anéloga, para la continuidad de la Z— se tiene que
z
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T} —ik. 1 (z0—2) [ ik, (z0=27) _ .ppr ik, o(zo—zs)
—idk_ Roe = 7 +iBlk, e T =iBok  Tpe T (3.72)

De estas ecuaciones se obtiene que el coeficiente del campo eléctrico fuera de la pelicula
delgada es

Koy

T e*Im[kz,l(ZO*Z/)] 1+R e*iz[k:,l(szzl)] P 1/2
B(a) =221 ( 2 )[ j . (3.73)

—i2[k. 1 (z9=2)]
kz,l 1-RR,e

3.4 Intensidad en un punto fuera de la pelicula

Intensidad dependiente del angulo c.

En la seccion anterior se demostré como seria el campo eléctrico E en un punto del vacio
debido a una fuente en el interior de la pelicula delgada. Como en este trabajo se quiere
determinar la intensidad de los rayos X emitidos por la pelicula, la magnitud fisica que se
necesita determinar es la irradiancia. Como se muestra en la ecuacion (2.155) la irradiancia es
proporcional al cuadrado del valor esperado del campo eléctrico. De esta manera si se
sustituye la ecuacion (3.73) en la (3.20) y considerando que |r - r{ = r tenemos que el
cuadrado de campo eléctrico es

Tloe—Im<kzl (z0-2,)) (1+R12 ei2(kzl (- )>j 2

2 1 k 0 P
E(a) " = z .
E@)]" = ki =Ry Ry e’ 2k (z0-21)) 1672
(3.74)

Esta expresion indica como seria la magnitud al cuadrado del campo eléctrico por
unidad de area sobre una esfera de radio ». El Gltimo término que aparece entre paréntesis se
asocia con la probabilidad de inducir rayos X en la pelicula debidos a la radiacion con la que
se excita a los atomos de la pelicula. De esta manera la intensidad observada en un punto
localizado a una distancia » en direccion al d&ngulo « por unidad de éarea, por estereorradian y
por foton emitido en zyse expresa como

el D gy )

I(CX): kZO

: 3.75
k1 1_R10R12612(k21(20—21)) (3.75)
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Como se muestra en la figura 3.5 la produccioén de rayos X dentro de la pelicula no es
debida a una s6la fuente puntual sino a una serie continua de fuentes puntuales a lo largo de la
trayectoria por donde viaje la radiacion que excita a los atomos de la pelicula y que induce la
emision de los rayos X. En general, cuando la pelicula es muy delgada, esta trayectoria es una
linea recta transversal a la pelicula. Tomando en cuenta este hecho, se debe integrar esta
ultima ecuacion sobre el grosor de la pelicula z) — z;, en términos de la coordenada espacial zy,
de esta manera se tiene la relacion

z

il bos, )] 1+ Ria)e )
e ’ ’ s
Zlkz,l(ZO _21)

de

)= o) [

z 1-Ryg(@) Rz (@)e
(3.76)

Esta expresion también se puede obtener a partir del teorema de reciprocidad [3,4] o por otro
método con campos eléctricos [4,5].

Foton, electron,

ion incidente Rayos X
2
*/ pelicula
b4
sustrato

!

Figura 3.5. Produccion de rayos X debido a la incidencia de iones, fotones o electrones a través de una
linea continua dentro de la pelicula delgada.
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Capitulo 4
Induccion de rayos X: XRF, PIXE y EDS

En este trabajo se estd estudiando los efectos en los rayos X que son inducidos en una
pelicula delgada y que son detectados a angulos rasantes a la superficie. En los capitulos
anteriores se ha mostrado como son los efectos en ondas electromagnéticas de longitudes
de onda muy pequenias en medios materiales. En este capitulo se muestra como se generan
las ondas electromagnéticas de rayos X por transiciones atdmicas. Dichas ondas son las
consideradas en estos estudios.

4.1 Principios fisicos de la induccion de rayos X

El fenomeno fisico en el cual se basa la emision de rayos X es la transicion de un
electrén de una capa atomica superior a una mas interna [1]. Esta transicion se produce
cuando existe una vacante en alguna de las capas atomicas internas. Una manera de
producir vacantes es por medio de la ionizacion de las capas internas del atomo. Esto se
puede lograr excitando al 4tomo por medio de la incidencia de proyectiles como:
electrones, iones o fotones. De esta manera, el choque de uno de estos proyectiles con uno
de los electrones produce su expulsion del atomo quedando este ultimo ionizado.
Posteriormente se presenta la subsecuente desexcitacion del atomo por medio del
decaimiento de un electron desde una capa superior para cubrir la vacante acompafiada de
la emision de un foton de rayos X para eliminar el exceso de energia en el dtomo, tal como
se muestra en la figura 4.1. En este Gltimo proceso hay una competencia con otros procesos,
como SON la emision de un electron Auger, o la emision simultanea de un electron Auger
y un foton de rayos X (efecto Auger radiativo). La energia del fotén emitido es
caracteristica del elemento en cuestion, por lo cual es posible, mediante la medicion de
dicha energia, la identificacion del elemento. Por este motivo se les denomina rayos X
caracteristicos. Las transiciones electronicas mencionadas dan origen a grupos de lineas de
rayos X bien determinadas, y que tienen una denominacion acorde con la capa de la cual se
removio el electrén original. Asi, una linea que fue causada por una vacante en la capa K
del atomo (ntimero principal cuantico n=1), se llamara una linea K; una linea debida a una
vacante en la capa L (nimero cuantico principal n=2) serd una linea L, y asi sucesivamente.

Ahora bien, el electron que llena una vacante puede provenir de un gran niimero de
subcapas, limitado solamente por las reglas de seleccion en transiciones atomicas (estas
reglas estan dadas por la mecénica cuantica). Esta situacion hace que aparezca una cierta
cantidad de lineas K, de lineas L, etc., que deben también identificarse. La distincion se
hace en virtud de la intensidad relativa que cada una de estas lineas tiene dentro de su
grupo. De esta manera, la linea K m4s intensa serd la linea K, y la siguiente es la Kg. Cada
una de estas lineas puede, a su vez, estar compuesta por cierto nimero de transiciones, que
se reconocen por los subindices (1, 2, 3, ...) existiendo asi las lineas K1, Ko2; Kpi, Kpo, ... -
La figura 4.2 describe las lineas mas importantes para el andlisis con PIXE, sefialando las
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transiciones atomicas a la cual corresponden. La nomenclatura descrita se conoce como de
Siegbahn.

Electrén Atomo

por decaer Electron

expulsado
()

Foton,
electron o
i6n incidente
[
Figura 4.1. Diagrama de un proceso fisico en el cual se muestra como se induce la emision de un foton
de rayos X.
nil ] Os
51 1]32|0,
511112]|0,
500](12]0,
4 | 3|72|N,
4 | 3|572]| N
4 | 2|52]| N,
4 (2|32]|N,
4 | 1|32|N,
4 | 1|12]|N,
4 0|12]|N,
32|52 M
312132 M,
3132 M,
31|12 M,
300(12| M, M M, M; M, M;
20 1(32|L, —— SericM —
2 | 1]12]L,
210(12]|L,
L 1 LZ L3
le—— Serie L —f
0,017, 6,6
bl L
Serie K

Figura 4.2. Niveles de energia atomicas y transiciones atomicas que dan origen a rayos X.

4-2



La probabilidad de producir fotones de rayos X de una linea en particular, o Seccion
eficaz de produccion de rayos X, es una magnitud fisica que depende de varios factores,
como lo son el tipo de proyectil (electron, i6n o foton), su energia de incidencia, y el &tomo
en particular. Para las lineas K esta seccion eficaz se relaciona directamente con la
probabilidad de ionizar el atomo, o seccion eficaz de ionizacion, a través de la ecuacion

Oy, =0, x O P, 4.1)

donde oy; es la seccion eficaz de produccion de rayos X, o;x es la seccion eficaz de
ionizacion, wx es la produccion de fluorescencia y P; es la intensidad relativa de todas las
posibles transiciones que producen radiacion en la linea i. La fluorescencia wx es el
cociente del numero total de fotones X emitidos entre el nimero total de vacantes
producidas en la capa K.

Para la capa L (y capas superiores) las expresiones son mas complicadas, puesto que
ademas de las transiciones radiativas de electrones procedentes de capas mas altas, se puede
dar el caso de transiciones no radiativas entre las subcapas L, L, y L3;. De esta manera, si se
crea una vacante en la subcapa L;, ésta puede llenarse con un electrén de la subcapa L,
dejando a su vez una vacante que se ocupa con un electron de la subcapa Ls, tal como se
muestra en la figura 4.3. El efecto neto es un hueco en L3. A estas transiciones no radiativas
se les conoce como Coster-Kroning. En estos casos, es preciso conocer las secciones de
ionizacion y las fluorescencias para cada subcapa. De esta manera, se tiene un conjunto de
secciones eficaces para las lineas L mas comunes:

Oxr, = (O'Llfm +0o, JiaSos +O_L2f23 +0,, Yo F, (4.2)
Oxi, = o,0F ,+(0, fi, +0,)0,F, 5 +(0, fis+0, fi, /530, i3 +0, ) F,  (4.3)

Ox,. =0y a)lE;/ + (0_11 S+ o, )a)zey (4.4)

Oy, :(O-qfn +O-L]f12f23 +O—12f23 to, JION I 4.5)

donde las oy, son las secciones de ionizacion de las subcapas i; @; son las fluorescencias, fj;
es la probabilidad de una transicion Coster-Kroning de la capa j a la capa i; F,, es la
probabilidad de que ocurra una transicidon radiativa, tomada como la fraccion de rayos X
originados por una vacante en la subcapa L, y que contribuya a la linea Ly.

Como puede verse de las ecuaciones (4.2) - (4.5), se requiere de un conocimiento de
las secciones de 1onizacion de cada subcapa para poder calcular la seccion de produccion de
rayos X de cada una de las lineas L. Sin embargo, en ocasiones se puede definir una
fluorescencia promedio y utilizar una intensidad relativa de la linea i, en analogia con el
caso de la capa K, y resultara entonces

Gy, =0, 0P, (4.6)

4-3



donde oy, es la seccion de ionizacion total de la capa L, @y es la fluorescencia promedio, y
P; es la intensidad relativa. El uso de esta ecuacion se ve limitado porque P; depende de la
energia de incidencia del proyectil.

—o0— —o— —o0———
M X X
° ° °
\ 4 \ 4
— o o — —O0—e— o o —
L ° {—e °
—o—o— o o —eo—eo—
K —o—e— —o—o— —o—o—
(a (b) (©

Figura 4.3. Se muestran dos ejemplos de los eventos posibles cuando la producciéon de rayos X
involucra niveles atomicos L o superiores. En (a) se produce la emision directa de un fotoén de rayos X debido
a una vacante inicial en la capa L; . En (b) se presenta la generacion de una vacante en la capa L; debida
inicialmente a una ionizacion en la capa L; la cual por medio de una transiciéon Coster-Kronig es ocupada por
un electréon de la capa L . Posteriormente en (c) se produce la emision de un foton de rayos X.

4.2 Emision de rayos X en peliculas delgadas

Al incidir iones, electrones o fotones energéticos sobre un material se va a producir la
emision de rayos X debido a los efectos explicados en la seccion anterior. Si el material
consiste en una pelicula muy delgada (< 250 nm) el nimero de fotones de rayos X emitidos
de una determinada linea de emision correspondiente a atomos de un elemento
constituyente de la pelicula y que son registrados por un detector que subtiende un angulo
solido Q es

N, t
y,- 2 Nooxp (4.7)
4 cos @

donde Y, es el nimero de fotones de rayos X inducidos y detectados, Ny es el nimero de
particulas (fotones, iones o electrones) que inciden sobre la pelicula, oy es la seccion de
produccion de rayos X para el elemento de interés y para la linea de emision indicada, p es
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la densidad atémica del elemento en cuestion en el blanco, ¢ es el espesor de la pelicula 'y &
es el angulo entre la normal al blanco y la direccién del haz incidente de fotones o
particulas.

Esta aproximacion es adecuada para peliculas delgadas debido a que se pueden
ignorar otros efectos como el frenado de los iones o la dispersion en el caso de electrones.
Asi, cuando la induccion se efectiia con iones la pérdida de energia al atravesar la pelicula
es muy pequeia (no mas del 2-3 %) y la seccion de produccion de rayos X se puede
considerar constante. Cuando se utilizan electrones, al chocar con la pelicula se dispersan
mucho debido a la masa pequefia de los mismos electrones. En este caso la oy puede
considerarse como una funcion promedio que depende solamente de la energia de los
electrones incidentes. Cuando la ionizacion se produce con fotones la oy estd asociada
directamente con el coeficiente de absorcion de los fotones incidentes por los atomos del
elemento emisor de rayos X.

4.3 Dispositivos experimentales para la induccion de rayos X (XRF, PIXE
y EDS)

Cuando la induccién de los rayos X en la pelicula delgada se produce por medio de
fotones estamos hablando del procedimiento conocido como fluorescencia de rayos X o
XRF por sus siglas en inglés X-Ray fluorescence [2, 3]. En este caso el sistema
experimental consiste en un tubo de rayos X o en un acelerador que produce radiacion de
sincrotron. E1 método mas comun es con un tubo de rayos X. Asi, los fotones emitidos por
el tubo se hacen incidir sobre la muestra con la pelicula delgada y los rayos X emitidos son
registrados con un detector, figura 4.4.

Cuando la induccion de los rayos X se efectia por medio de iones se le conoce como
técnica de Emision de Rayos X Inducidos por Particulas o PIXE, por sus siglas en inglés:
Particle Induced X-ray Emission [4]. Aqui el sistema experimental consiste por lo regular
en una camara al vacio conectada a una linea por donde pasa un haz de iones proveniente
de un acelerador de particulas. El haz de iones se hace incidir sobre la pelicula tal como se
muestra en la figura 4.5 y los rayos X emitidos son registrados por un detector. El nimero
de iones Ny que incide en la pelicula se obtiene a partir de la carga total integrada en el
blanco y dividida entre el estado de carga del i6n incidente (+1, +2, etc.) y la carga
fundamental e = 1.6x10™" C.

Cuando la induccion de los rayos X se efectua por medio de los electrones producidos
en un microscopio electronico se le conoce a la técnica como espectroscopia por dispersion
en energia o EDS, por sus siglas en inglés Energy Dispersién Spectroscopy [5, 6]. Aqui los
electrones producidos por el filamento del microscopio se hacen incidir sobre la pelicula y
los rayos X inducidos son registrados por medio de un detector, tal como se muestra en la
figura 4.6.
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Normal a Detector de
la muestra rayos X

Tubo de X \
rayos X 0 1
% \

X4
Colimador

Pelicula

Sustrato

Figura 4.4. En la fluorescencia de rayos X se hacen incidir fotones Xq producidos por un tubo de rayos
X sobre la muestra con un angulo & con respecto de la normal. Los fotones incidentes producen la ionizacién
de capas atomicas internas en los atomos de la pelicula generando la emision de rayos X caracteristicos X4
que son registrados por un detector que forma un angulo « con respecto a la superficie de la muestra.

Camaraen
vacio

Sustrato
Acelerador de

<+—— particulas .
Pelicula

Haz de iones
[

Linea en
vacio

Normal a
la muestra

(94

Integrador de
Detector de m corriente
Rayos X

Figura 4.5. Sistema tipico de induccidon de rayos X por incidencia de iones. Aqui un haz de iones
(protones, helio, etc.) se hacen incidir sobre la muestra con un angulo & con respecto de la normal. Los iones
incidentes producen la ionizacion de capas atdmicas internas en los atomos de la pelicula generando la

emision de rayos X caracteristicos Xy que son registrados por un detector que forma un angulo « con respecto
a la superficie de la muestra.
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Figura 4.6. Sistema tipico utilizado en los microscopios electronicos para detectar los rayos X
generados en una muestra por la incidencia de los electrones. Aqui a la técnica se le conoce como
Espectroscopia por Dispersion en energia, EDS.

En los tres casos anteriores se tiene que el proceso experimental de registro de los
rayos X es semejante. En la figura 4.7 se muestra el procesamiento electronico de la
radiacion registrada por el detector. Inicialmente los rayos X que interaccionen con el
detector van a producir la generacion de carga eléctrica en su interior. La carga eléctrica
producida se colecta por dos electrodos para formar un pulso eléctrico con un voltaje
maximo Vj directamente proporcional a la energia del foton de rayos X que interacciond
con el detector. Este pulso eléctrico es enviado a un preamplificador para que aumente su
tamafio y posteriormente a un amplificador que acondiciona la sefial para que pueda pasar a
un convertidor andlogo a digital (ADC). En el ADC los pulsos son convertidos a valores
digitales dependiendo de la altura de la sefial analoga Vp. Los pulsos digitales pasan a un
analizador multicanal o MCA (Multichannel Analizer) en donde se grafica el tamafio de la
sefal producida en el detector contra el conteo del numero de eventos que ocurren. Como el
tamafio de la sefial es proporcional a la energia de los rayos X que registre el detector,
tendremos que el MCA nos indica el espectro de la radiacion que esta llegando al detector.
Esto es, la intensidad de los rayos X contra su energia. En la figura 4.8 se muestra un
espectro tipico de rayos X obtenido utilizando XRF, PIXE o EDS.
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Figura 4.7. Sistema tipico de deteccion de rayos X. Primero los rayos X son emitidos por una muestra
debido a su interaccion con iones, electrones o fotones. Los rayos X que registre el detector van a producir
una carga eléctrica QO que genera un pulso eléctrico en el preamplificador. Posteriormente el pulso es
acondicionado por un amplificador y convertida a sefial digital con el ADC. Finalmente la sefial digital se
envia a un analizador multicanal, MCA, en donde se obtiene el espectro de la radiacion registrada por el
detector.

Intensidad

10°
4 6 8 10 12

Energia de rayos X (keV)

o
N

Figura 4.8. Espectro tipico de emisiéon de rayos X como se obtiene en un analizador multicanal
(MCA). Los picos corresponden a las lineas de emision de los rayos X caracteristicos emitidos por la muestra.
En la figura se indica a qué elemento corresponde cada uno de los picos. Como puede verse, los picos se
encuentran superpuestos sobre un fondo de radiacion continuo denominado como fondo de radiacion.
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4.4 Radiacion de fondo

Los espectros de emision de rayos X presentan una radiacion de fondo, a la cual se
superponen las lineas de rayos X caracteristicos emitidos por la muestra, tal como se
muestra en la figura 4.8. Las causas de este fondo son, principalmente, la radiaciéon de
frenado (Bremsstrahlung) de los electrones secundarios al perder energia dentro de la
muestra, la dispersion de la radiacion en el detector (dispersion Compton), radiacion
gamma emitida por otras interacciones nucleares entre los iones y el blanco o el sustrato
(como en el caso de protones interactuando con fltior). Todos estos factores complican el
analisis de un espectro de rayos X, por lo cual su deconvolucion se efectia actualmente con
programas de coémputo, que tienen como parte fundamental el ajuste de las lineas
(aproximadamente gaussianas) y del fondo. Un ejemplo de estos es el programa AXIL [7].
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Capitulo 5
Simulacion

El objetivo de este trabajo es analizar como se espera que sea el comportamiento de
los rayos X inducidos en peliculas delgadas y su observacion para angulos rasantes a la
superficie. Con la finalidad de poder hacer esto se hard una serie de comparaciones con
diferentes sistemas sencillos para identificar como serian los espectros de interferencia
esperados en estos casos. Ademds se analizaran por separado cada uno de los términos
involucrados en estas simulaciones.

5.1 Calculo del indice de refraccion para rayos X

La longitud de onda A de la radiaciéon en el vacio la expresamos en cm y la
calculamos con base en la energia de los rayos X a partir de la conocida expresion

he
E=hv=—, 5.1
1 (5.1

en donde / = 6.626x107* J-s es la constante de Planck y ¢ = 2.998x10® m/s es la velocidad
de la luz en el vacio.

Primero se analiza el indice de refraccion para el caso de rayos X. En este caso se
hablard de rayos X cuando las longitudes de onda de la radiacion electromagnética sean
menores de 25 A y mayores 0.025 4 (0.025 4 < 1 < 25 A), esto es, correspondiente a
energias de 0.5 keV a 500 keV.

Como se ha mostrado en el capitulo 2, la parte real del indice de refraccion sigue el
modelo de von Laue que establecio en 1931. En ello se indica que mientras la radiacion
incidente corresponda a los rayos X y no se encuentre muy cerca de un borde de absorcion,
el indice de refraccion sera proporcional a la densidad electronica como

(5.2)

y para frecuencias grandes tenemos que

2 2
N N .
n= 1—%51—%:1—4.15%10 4Zi”2. (5.3)
\ meyw 2meg@ ME

Lo anterior se expresa como
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n=1-6. (5.4)

En la figura 5.1 se muestra el calculo de ¢ en funcion de la energia de los rayos X en
varios medios materiales correspondientes a diferentes densidades electronicas. La flecha
indica como aumenta la densidad electronica en estos medios. En esta grafica la mayor
densidad electrénica corresponde al oro y la menor al carbon. De acuerdo con la ecuacion
3.8 tenemos que el angulo critico tiene un comportamiento semejante al de o, esto es,
decrece con la energia de los rayos X y aumenta con la densidad electronica del medio.

Factor & en funcion de la energia de los fotones

0.01 5 — T T T T T T T 1 LI
—c R
—— CaF2 S ]
—Ti 5
1E-3 - Fe 3 -
] —Ag 3
— Au % ]
o
7
c
1E-4 A4
1E-5 - E
1E-6 — T T T T T T T T T T T T T 1
0 2 4 6 8 10 12 14 16

Energia de los rayos X [keV]

Figura 5.1. Dependencia del factor ¢ en funcion de la energia de los fotones

De la ecuacion (3.11) tenemos que la parte imaginaria del indice de refraccion esta
dada como

A
ﬂj:L

o (5.5)

en donde p es el coeficiente de atenuacion lineal de los rayos X de energia E en un material
dado. Por lo regular lo que se reporta en tablas es el coeficiente de atenuacion masico p en
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. 2 . ., . . . , .

unidades de cm?/g. El coeficiente de atenuacion lineal se obtiene dividiendo el valor mésico
entre la densidad del medio absorbedor, cuyas unidades seran en cm™. El coeficiente de
atenuacion para rayos X de energia (o linea de emision) i en un medio material j se

denotara como ;. Por ejemplo, el coeficiente de atenuacion para los rayos X de la linea

K, del hierro en oro se expresard como ;" . El coeficiente de atenuacion se puede

obtener a partir de tablas [1-5] o mediante los programas de computo ATTENV4 de Orlic
et al. [6] 0 el XCOM [7].

En la figura 5.2 se muestra el calculo del factor £ en funcion de la energia de los
fotones en varios medios materiales correspondientes a diferentes densidades electrénicas.
Para este calculo se utilizé el programa XCOM [7]. Los saltos en las graficas corresponden
a los bordes de absorcion de cada elemento (corresponden a las energias de ionizacion de
cada una de las capas atomicas: K, L, M,...).

1E-5

1E-6

1E-7

1E-8

1E-9

1E-10

—T —T T
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22

Energia de los rayos X [keV]

Figura 5.2 Dependencia de la parte imaginaria £ del indice de refracciéon en funcion de la energia de los
fotones.
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5.2 Intensidad en funcion del angulo o
En el capitulo 3 se mostrd que la intensidad de los rayos X emitidos a lo ancho de una

pelicula delgada y que son observados a un angulo « rasante, por unidad de area, por
estereorradian y por fotones emitidos estd dado por la ecuacion (3.76)

ZZkZI(Z/ _Zl)

| To1 (05)\2 J‘ZO e—ZIm[kzl(zo—zf)] 1+ Ry (@)e

() = .
7 1= Ry (@)Ryy (e) >t o =21)

de

z

(5.6)

en donde se ha dividido entre Az = z, - z; para normalizarla independientemente del grosor
de la pelicula. Para el estudio de esta expresion, por conveniencia se representa en tres
partes, de tal manera que

2 Y(@)

) =Ty @f £

(5.7)

En esta expresion W(«) es la funcion resultante de integrar la parte dependiente de la

profundidad z; en donde se encuentra la fuente puntual de rayos X en la pelicula, la cual
esta dada como

3 l_e—ZIm{kz,l}(Zo_Zl)

7 2Imik,,}

Z0  —2Im{k Zg—2 2ik, 1(z;—z 2
\P(a)zj.oe mik,;}(zg—z,) 1+Rlzelz,|(/ 1) dz
Z

—2Im{k Zy—2Z;
|:1+R122€ m{k_ ; }(zo 1):|+

e—ZIm{kz,l}(Zo—Zl)

+W [Re{Rlz}Sen(Z Re{k, }(z,—z)) +Im{R,,} [cos(z Re{k, }(z)—2,)) — 1]] _

(5.8)

La funciéon I'(x) es el denominador del coeficiente por interferencia de haces
multiples, dado como

2

[I'a) = ‘1 - RloRlzeZikL1 o)

=l+e M D(Re {Rio} Im{R,, } + Im{R, } Re{R, })sen(2Refk, ;}(z, —z)) -

~2(Re{R,} Re{R,} —Im{R } Im{R,})cos(2Re{k.  }(z, —2,)) + Ry, Rpe > ™77,
(5.9)



El célculo de la /() dado por la ecuacion (5.6) resulta ser complicado y su forma
dificil de visualizar directamente a partir de los términos involucrados. Por este motivo,
para comprender mejor como es esta intensidad se procederd a efectuar calculos para
diferentes sistemas de peliculas delgadas. Asi también estudiar como son los
comportamientos por separado de cada uno de los términos o factores involucrados con la
finalidad de ver como es su relacion con la intensidad /(). En las siguientes secciones se
analizan estos términos involucrados.

Dado que la teoria se basa en angulos « rasantes, tenemos que la region en la que se
haré énfasis para los calculos estard entre 0 y 80 miliradianes. En el apéndice 1 se muestran
los &ngulos criticos calculados para varias lineas de rayos X caracteristicos en diversos
medios materiales.

5.3 Analisis de la transmitancia.

. . . , . . . 2

En primera instancia se procedera a estudiar la transmitancia |7},|", que es parte de la

ecuacion (5.6). El coeficiente de transmision de un medio 7 hacia un medio j lo expresamos
como 7} y esta dado por

2(11.2 —cos’ a)l/z
T, = : . 5.10
! (nf —cos’ 0{)1/2 +(n]2 —cos’ a)”z G109

Para i=0 (vacio) y j=1 (pelicula) queda como

2sena

T, = (5.11)

seno +\n, —cos” a

El analisis que aqui se hace corresponde solamente para la superficie vacio-pelicula
donde el término 7p; no depende del espesor de la pelicula, ni del sustrato. Para este caso la
transmitancia | To|” es

dsen’a
|72>1 |2 - [senza +a” je2nal”4sena cos 01] ’ (5.12)
en donde
a=(sena+57 =2 =26,) +(25 285, (5.13)
y
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sen’a+38. — B —26,
1/2
|:(sen2a+5lz ~ B =25) +(28, 253, )2}

6, =%angcos (5.14)

En el caso de la ecuacion (5.6) tendremos que la transmitancia es la funcion
moduladora general de la forma del espectro de intensidad de los rayos X rasantes. En la
figura 5.3 se muestra la transmitancia para rayos X de la linea de Si Ko en una pelicula de
silicio en funcion del angulo o.

Transmitancia para Si (Kg) en Silicio

35

S
[\
T VRN
L/
05 |/

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Angulo (rad)

Transmitancia
N

Figura 5.3. Transmitancia de la linea Si K, en una pelicula de Si.

En esta grafica se observa como la transmitancia crece a partir de cero hasta un
maximo de intensidad muy marcado sobre el angulo critico (17.8 mrad). Posteriormente
decrece hasta alcanzar una regularidad a partir a los 80 miliradianes, llegando al valor
unidad.

A continuacion, en las siguientes figuras 5.4 a 5.10 se muestran las transmitacias para
diferentes lineas de rayos X en diversos materiales.



Transmitancia O kg

Angulo (rad)

2.5
Materiales
2 —C
8 —Si
Q
§ 15 — Si02
IS Cu
(72}
E 1 —Ag
—Au
0.5 —Ti02
0 T T 1
0 0.1 0.2 0.3 04
Angulo (rad)
Figura 5.4. Transmitancias |To,|* para rayos X de O Ko en diversos materiales.
Transmitancia Cu Lg
3
Materiales
25
; —C
o A g
S 2 Si
2 ANAON sz
€ 15 Cu
i e
05 % —TiO2
0 T T T T 1
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

Figura 5.5. Transmitancias |T,,|* para rayos X de Cu Lo en diversos materiales.




Transmitancia Si Kq
4
Materiales
3.5
—0C
3 7
I / —Si
g 25 A Sio2
© — Ol
i /// \\)O’Q\ .
(72}
§ 15 / / —Ag
E P —— — A
1 = .
/ / // — TiO2
0 n T T T T 1
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Angulo (rad)
Figura 5.6. Transmitancias |Ty;|* para rayos X de Si Ko en diversos materiales.
Transmitancia Au Mg,
4
35 A Materiales
—0C
3
o / \ /\ Y
S BVA'EN
S / o
NN /AVVANIEN .
(72) i
g 15 - —Ag
S /=SS — A
// // — TiO2
05
O T T T T 1
0 0.02 0.04 0.06 0.08
Angulo (rad)

Figura 5.7. Transmitancias |T,;|* para rayos X de Au Ma. en diversos materiales.
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Transmitancia Ca Kq

Angulo (rad)

4
35 / Materiales
—C
3 A
© / —Sj
3 L5 //\/ Si
c < // — Si02
€ 2 Cu
: JIN X S ~ag
- M —Au
1 ,
/ / // —Ti02
0 T T T T 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
Angulo (rad)
Figura 5.8. Transmitancias |T,;|* para rayos X de Ca Ko en diversos materiales.
Transmitancia Fe Kg
4
/ Materiales
3.5 //
3 A A —C
c <. i
© / — Si02
g, AN o
: TAVVANIN
§ 15 77 —Ag
- /M —Au
1 .
/ / / — TiO2
0.5
0 T T T T T 1
0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025

Figura 5.9. Transmitancias |Ty,|* para rayos X de Fe Ko en diversos materiales.
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Transmitancia Au Lg

4.5
4 Materiales

> i s

§ 25 AN s
f T A A cu
FAN/AVANN —
ST A —
/4

0l . . . .

Angulo (rad)

Figura 5.10. Transmitancias [Ty, |* para rayos X de Au Lo en diversos materiales.

De estas graficas se observa que la posicion del maximo de la transmitancia
correspondiente al angulo critico, disminuye a medida que aumenta la energia de los rayos
X. La posicion del maximo de la transmitancia también depende de la densidad electronica
de la pelicula. Para peliculas de materiales con densidades electronicas pequefias como el
carbon, el maximo de la transmitancia se encuentra mas cercano a cero y va recorriéndose
hacia dngulos mayores al ir aumentando la densidad del material hasta llegar al Au con la
mayor densidad electronica. Esto es, la posicion de los picos sigue un orden sucesivo con
respecto a la densidad electronica.

La amplitud de los picos en cada material no presenta cambios de una manera
continua con la densidad electrénica del material. Estos cambios no tienen un orden
continuo porque son originados por el término £ del indice de refraccidon y tienen que ver
con los saltos en los coeficientes de absorcion u en las orillas de absorcion. La anchura de
los picos es mayor a medida que el angulo critico aumenta.

En las figuras 5.11 y 5.12 se muestran las transmitancias para varias lineas de rayos X
caracteristicos en silicio y oro respectivamente. En estos dos casos el comportamiento de la
transmitancia concuerda con lo expresado en los dos parrafos anteriores.

Para poder determinar experimentalmente este efecto, lo mas conveniente es tener un

sistema, (linea de rayos X- material de la pelicula), de tal manera que tenga las mayores
amplitudes y anchuras en los picos de su transmitancia.
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Transmitancia en Silicio

4
35
N
5 L /|
| / \\ — OKa
@05t/ /\ —Cula
o~ ‘ [ :
Milyawa i
:E 2 i l /}'\ - N — AuMa
NIV AVERYS -
S 15 4
= f‘ \ Fe Ka
|| N T __ —Aula
\
!
|
(
(
|
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Angulo (rad)
Figura 11. Transmitancia en una pelicula de Silicio para diferentes lineas de rayos X caracteristicos.
Transmitancia en Oro
35
3
A
|
25 1+ A— —OKa
© H [ —~ Cula
o I A .
§ 2 }v { AW — SiKa
'E ‘) \ f ‘\ —AuMa
(72} | 1 J
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- g t\{ / S Fe Ka
1+ = — —Aula
0.5 H++
0 l} = T T T T 1
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

Angulo (rad)

Figura 12. Transmitancia en una pelicula de Oro para diferentes lineas de rayos X caracteristicos.



5.4 Analisis de las reflexiones

A partir de la forma de las ecuaciones (3.34) y (3.36) obtenidas en el capitulo 3, se
tiene que el coeficiente de reflexion para una onda electromagnética que viaja a través de
un medio material hacia otro queda determinada por la relacion

1/2

S}

) ,  \i/2 )
(I’ll- — COS 0() — (l’l . —COS 0()
ij =

(5.15)

N~

2 ) \/2 ) /2
n, —Cos « +\n. —Cos” o

~

en donde el subindice i hace referencia al indice de refraccion del medio material por donde
viaja la onda incidente y el subindice j lo hace para el medio donde se refracta. Para los
casos que se analizan en este trabajo el subindice i = 0 corresponde al vacio, el i=1ala
pelicula delgada y el i = 2 al sustrato.

Reflexion Ry.

Nos enfocaremos primeramente en la condicion que tiene un haz de rayos X en la
pelicula delgada dirigiéndose hacia la interfase pelicula—vacio, esto es con los subindices i
=1y, =0. Larelaciéon queda como

( : coszoc)”2 sena
n, — —Sen
R,=7" s . (5.16)
’ 2 2
(nl —cos a) + sena

Dado que el indice de refraccion es complejo, este coeficiente de reflexion tiene una
parte real y una imaginaria, de tal manera que

1/2 2
a? —sen’a
Re{R,} = 1 5.17
ol sen’a+a,” +2a senc cos 6, (-17)
y
2a)"*senasend,
Im{R,} = L_senase (5.18)

b
sen’a+a,” +2a senc cos 6,

donde los parametros a; y 6, estan dados por las ecuaciones 5.13 y 5.14. Asi el mddulo del
coeficiente de reflexion Rjo estd determinado por la raiz cuadrada de la suma de los
cuadrados de la parte real e imaginaria.

Con la finalidad de observar como es el comportamiento de estos coeficientes R

hacemos su andlisis para diferentes sistemas. Primero se presenta el caso del sistema
formado por una pelicula de silicio sobre un sustrato de oro para la linea de emision Si Ko.
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Para este caso el angulo critico es de 17.87 miliradianes. Ademas, a este angulo lo
denotaremos como angulo critico ;. La figura 5.13 muestra el médulo del coeficiente de
reflexion para este caso. Aqui se observa que inicia con un valor unitario y mantenerse
constante antes del angulo critico. Posteriormente en un intervalo de aproximadamente 18
miliradianes decae rapidamente hasta valores muy pequenos.

Reflexiéon R0 para Si (Ka) en Si sobre Au

1.2

o o o

£ (o] oo -
,—’—’J

f-//

Reflexion

\
\

0 T T T T T T T 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08

Angulo (rad)

o
N

Figura 5.13. Médulo del coeficiente de reflexion Ry, para la linea de Si Ka..

En la figura 5.14 se muestran la parte real y la parte imaginaria de la reflexion en este
caso. Aqui la parte real comienza en uno y decrece hasta un valor minimo de -0.8
justamente en el angulo critico. Posteriormente se mantiene negativa cercana a cero. Se
observa que la parte imaginaria es diferente de cero para dngulos a menores que el angulo
critico y presenta un maximo alrededor de 13 miliradianes.

En la figura 5.15 se muestran las partes real e imaginaria del Rjo en el caso de una
pelicula de oro sobre un sustrato de silicio para las lineas de rayos X Au M, (2.123 keV) y
Au Ly (9.7 keV). Los correspondientes angulos criticos son ¢ = 37.76 miliradianes y
oy = 8.26 miliradianes, respectivamente. Se observa que las partes real e imaginaria se
comportan de manera analoga al caso anterior. También se encuentra que para mayores
energias de los rayos X los cambios importantes en la R} se encuentran cada vez a menores
angulos.
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Reflexién R1o para Si (Ka) en Si sobre Au

1.2

ANV

0.6 ><
MIVA

oz L\

c
S
B —
© s 001\ 002 005 004 005 006 007 008
0.4
a5 \\//
0.8

x|

Angulo (rad)

— Re{R10}
— Im{R10}
—R10

Figura 5.14. Parte real y parte imaginaria del coeficiente de reflexion Ry, para la linea de Si K, para el
sistema formado por una pelicula de silicio sobre un sustrato de oro.

Reflexiéon Rio para Au (Lo) y Au (M) en Au sobre Si

1.2

o LI

\ _

1AM RN

N _

|
oz L4\

Reflexion

oA\ —

02 \o.o;/cﬁ—E\os 0.04  0.05 -0 07 008 |
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Im{R10} (La)
R10 (La)
Re{R10} (Ma)
Im{R10} (Ma)
R10 (Ma)

oal L/ o
as 14 ~

Angulo (rad)

Figura 5.15. Parte real, imaginaria y modulo de los coeficientes de reflexion Ry, de las lineas de Au Moy Au
L, para el sistema formado por una pelicula de oro sobre un sustrato de silicio.
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En la figura 5.16 se muestran las partes real e imaginaria del Ry en el caso de una
pelicula de plata sobre un sustrato de oro para las lineas de rayos X Ag L, (2.984 keV) y
Ag Ky (22.101 keV). Los correspondientes angulos criticos son ¢; = 20.65 miliradianes y
op = 2.78 miliradianes, respectivamente. Andlogamente a los dos casos anteriores, se
encuentra el mismo tipo de comportamiento.

Reflexiéon R para Ag (Ka) y Ag (La) en Ag sobre Au

1.5

— Re{R10} (Ka)
05 — Im{R10} (Ka)
——R10 (Ka)

\ ——Re{R10} (La)
o L \ : . : - Im{R10} (La)
005 0.01 0.015\@_/0_.925,—/——6703 — RI0(La)

Reflexion

Angulo (rad)

Figura 5.16. Parte real, imaginaria y modulo de los coeficientes de reflexion Ry de las lineas de Ag L, y Ag
K, para el sistema formado por una pelicula de plata sobre un sustrato de oro.

Reflexion R;,.

Si los rayos X viajan por la pelicula delgada hacia el sustrato en la ecuacion (5.15) se
tomaran los subindices i=/ y j=2. De esta manera

1/2 1/2
(nl2 —cos’ a) —(nz2 —cos’ a)

R12 = 5 5 172 ) 5 7 (519)
(n1 —Cos a) +(n2 —Cos a)
cuyas componentes real € imaginaria son
1/2 1/2
)
Re{R,} =——73 (5.20)

a? +a)? +2a*a))* cos(6, - 6,)
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1/4 1/4
2a,"a, "sen(6, —0,)

1/2 1/2 1/4 1/4 :
a,' " +a)” +2a,"a," cos(6,-6,)

Im{R,} = (5.21)

Estos coeficientes los calculamos para los mismos sistemas analizados en la seccion
anterior. Primeramente en la figura 5.17 se muestra la grafica del modulo del coeficiente de
reflexion R;, en el sistema de una pelicula de silicio sobre un sustrato de oro para la linea
de emision Si K. El angulo critico de los rayos X Si K, para la interfase silicio sobre oro es
46.079 miliradianes, que denotaremos como angulo critico a,. En esta figura se observa

que el moédulo de Rj, aumenta hasta alcanzar un maximo en el angulo o = o y
posteriormente comienza a decrecer drasticamente a partirde o= o, .

Reflexiéon Riz para Si (Ka) en Si sobre Au

1.2

/

Reflexion
o
o

\

o
~

|

O T T T T T T T T T 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1

Angulo (rad)

Figura 5.17. Coeficiente de reflexion R, en la interfase de silicio sobre oro para la linea Si K,,.

En la figura 5.18 se muestran las partes real e imaginaria de R, para este mismo caso.
Se observa que la parte real comienza siendo negativa para angulos pequefios alcanzando
un minimo en a = ¢; incrementandose posteriormente hasta un maximo en ¢ = o y
decreciendo a cero. La parte imaginaria tiene valores significativos sdlamente en el
intervalo entre o y .
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Reflexiéon Rz para Si (Ka) en Si sobre Au

0.5 +——
5 ——Re{R12}
x — Im{R12}
= 0 T T T T
e —R12
.02 0.04 0.06 0.08 0.1
0.5 ——=

Angulo (rad)

Figura 5.18. Parte real y parte imaginaria del coeficiente de reflexion R;, para la linea de Si K, en la
superficie silicio-oro.

En la figura 5.19 se muestran las partes real e imaginaria del R, en el caso de una
pelicula de oro sobre un sustrato de silicio para las lineas de rayos X Au M, (2.123 keV) y
Au Ly (9.7 keV). Los correspondientes dngulos criticos son o, = 14.628 miliradianes y o
= 3.201 miliradianes, respectivamente. Se observa que las partes real e imaginaria se
comportan de manera aniloga al caso de la figura 5.18, en donde las variaciones
importantes se presentan entre ; y o, pero en este caso se presenta una inversion en el
signo de estas partes. Esta inversion entre los dos sistemas mostrados es debida a que en un
caso se pasa de un medio menos denso a uno mayor en el primer caso y de un medio denso
a uno menor en el segundo caso. También se encuentra que para mayores energias de los
rayos X los cambios importantes en la R;, se encuentran cada vez a menores angulos.
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Reflexiéon Rz para Au (La) y Au (Mg) en Au sobre Si

0.8 M .
0.6 f Y “ /\ \ — Re{R12} (La)
0.4 M \ \ — Im{R12} (La)

:g 02 ! S \\ \ —R12 (La)
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o \o.lo 002 o 0.04 OWI% _R12(Ma)
)

-0.6 Y

-0.8
Angulo (rad)

Figura 5.19. Coeficiente de reflexion R, para las lineas de emision Au L, y Au M, en la superficie oro-silicio,
mostrando parte real y parte imaginaria.

En la figura 5.20 se muestran las partes real e imaginaria de R, en el caso de una
pelicula de plata sobre un sustrato de oro para las lineas de rayos X Ag L, (2.984 keV) y
Ag K, (22.101 keV). Los correspondientes dngulos criticos son a, = 26.869 miliradianes y
o = 3.627 miliradianes, respectivamente. Andlogamente a las dos figuras anteriores, se
encuentra el mismo tipo de comportamiento anterior, en donde las variaciones
significativas en las partes real e imaginaria ocurren en el intervalo entre o; y . Pero en
este caso este intervalo es mucho mas pequefio y se estrecha mas con la energia de los
rayos X.

En la figura 5.21 se muestran las partes real e imaginaria de R en el caso de una
pelicula de oro sobre un sustrato de plata para las lineas de rayos X Au M, (2.123 keV) y
Au L, (9.7 keV). Los correspondientes angulos criticos son o, = 29.032 miliradianes y
o = 6.354 miliradianes, respectivamente. Andlogamente a las tres figuras anteriores, se
encuentra el mismo tipo de comportamiento anterior, en donde las variaciones
significativas en las partes real e imaginaria ocurren en el intervalo entre o y . Pero aqui
se observa el mismo efecto de inversion en el signo de las partes real e imaginaria debido a
la diferencia de densidades de la interfase.
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Reflexiéon Rizpara Ag (Ko) y Ag (La) en Ag sobre Au

e
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e 02 71} — Im{R12} (Ka)
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Figura 5.20. Coeficiente de reflexion R, para las lineas de emision Ag K, y Ag L, en la interfase de plata —
oro, mostrando parte real y parte imaginaria.

Reflexién Riz para Au (Lg) y Au (M) en Au sobre Ag
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Figura 5.21. Coeficiente de reflexion R, para las lineas de emision Au L, y Au M, en la interfase oro-plata,
mostrando parte real y parte imaginaria.
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De los coeficientes calculados en esta seccidbn se detrmina que las variaciones
importantes o significativas de la R, , asi como sus partes real e imaginaria, ocurren entre
los 4ngulos a; y a,. El orden de estos angulos, asi como los signos de las partes real e
imaginaria dependen de las densidades de los medios que formen la interfase.

También se encuentra que la interseccion (el producto) de Rjp y Rj; nos determina la
zona en donde serd mas importante la generacion de interferencia por haces multiples. Asi
tanto mas ancho sea este intervalo entre o y a» y mas amplios sean estos coeficientes
tendremos que mayor serd su efecto en la intensidad de los rayos X emitidos en angulos
rasantes a la superficie de las peliculas, como se puede determinar de las ecuaciones 5.8 y
5.9. Esto es, en la zona definida entre o y o, sera donde puede la intensidad /() presentar
un aumento considerable y oscilaciones.

5.5 Efectos de la absorcion

En la relacion de la intensidad de los rayos X en funcion del angulo de salida hay un
parametro muy importante: la parte imaginaria del vector de propagacion. Este parametro
representa la absorcion de los fotones de rayos X en el material de la pelicula delgada y se
vuelve importante para angulos rasantes.

En la ecuacion (5.6) de la intensidad /(@) tenemos que la funcidon exponencial
dependiente de la parte imaginaria de la componente z del vector de propagacion k, se
puede expresar como

Exp{-2 Irn{kz,l $(zg—2))} = Exp{-2(z, — z, )kall/4sen(91} > (5.22)

en donde k = 27 /A es el nimero de onda y por tanto &, :k(n12 — cos? a)l/z. El grosor
de la pelicula es (z,—z), en tanto que a; y 6 estan dados por las ecuaciones (5.13) y

(5.14), respectivamente. Antes del primer angulo critico esta funcion exponencial es
practicamente nula, indicando que la absorcion es muy grande. La exponencial crece
rapidamente después del primer angulo critico para, posteriormente, tomar un valor casi
constante inferior a la unidad. Dado que esta funcion exponencial depende del grosor de la
pelicula delgada, habra mas absorcién conforme se incremente este grosor. Este es un
resultado esperado, pues a medida que se reduce el camino de los fotones en la pelicula
disminuye su absorcion.

En la figura 5.22 se muestra la funcion exponencial dada por la ec. (5.22) en términos
del angulo « para rayos X K, de Si (1.74 keV) generados en una pelicula de silicio de
diversos espesores. Este caso corresponderia al de una pelicula hecha de un material con
baja densidad electronica.
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Figura 5.22. Funcién exponencial para rayos X de Si K, generados en una pelicula de silicio. Se muestran los
efectos para tres diferentes grosores de la pelicula delgada: 6 nm, 60 nm y 120 nm.
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Figura 5.23. Funcion exponencial para rayos X Au L, y Au M, en una pelicula de oro. Se muestran los
efectos para tres diferentes grosores de la pelicula delgada: 6 nm, 60 nmy 120 nm

5-21



En la figura 5.23 se muestra la funcién exponencial en términos del angulo « para los
rayos X Au Ly (9.7 keV) y Au M, (2.123 keV) generados en una pelicula de oro de
diversos espesores. Este caso corresponderia al de una pelicula hecha con un material de
alta densidad electronica. Considerando estas dos lineas caracteristicas del Au, la M, y la
L, se observan los efectos en cuanto a la energia de los rayos X. Como era de esperarse los
fotones de menor energia sufren mayor absorcion y por tanto su intensidad decrece mas
rapidamente.

En la figura 5.24 se analizan los rayos X K, del Cu (8.04 keV) generados en una
pelicula de cobre de diversos espesores. Esta pelicula delgada corresponderia a un material
mediano en cuanto a su densidad electronica, comparado con el silicio y el oro, y la energia
de los rayos X es parecida a la del oro Au L,. De esta manera se puede comparar con la
figura 5.23 en cuanto a la absorcion de los fotones de rayos X con una energia
relativamente alta que viaja sobre un material menos denso. Aqui se observa que la
absorcion disminuye muy rapido para angulos mayores al angulo critico.

Absorcion en cobre de Cu Ko

1.2

0.8
// ——Cu Ka 6 nm
0.6 // —— Cu ka 60 nm

—— Cu Ka 120 nm
0.2 ‘/V

O T T T T T 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

Angulo (rad)

Funcién Exponencial

Figura 5.24. Funcién exponencial para Cu K, en una pelicula de cobre. Se muestran los efectos para tres
diferentes grosores de la pelicula delgada: 6 nm, 60 nm y 120 nm.
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En conclusion, tenemos que la absorcion depende en gran medida del grosor de la
pelicula delgada, de su densidad y de la energia de la linea de emisioén de los rayos X. Se
encuentra que para poder observar un espectro de intensidad en el experimento, lo mas
conveniente es trabajar con peliculas delgadas cuyos grosores sean a lo mas de 120 nm y
lineas de rayos X suficientemente energéticos. Del perfil de esta funcién exponencial
correspondera la forma que tendra, posterior al primer angulo critico, la intensidad /(«), en
la zona de angulos rasantes en los cuales se presenten oscilaciones por la interferencia de
haces multiples.

5.6 Intensidad de los rayos X rasantes en funcion del angulo o

Hasta el momento, se han analizado por separado los términos importantes que
intervienen en la intensidad /(@) de los rayos X generados en una pelicula delgada. Ahora
toca el turno al analisis de la /(). Para esto, debido a la gran variedad de sistemas de
peliculas delgadas-sustratos con los cuales se puede trabajar, aqui se han clasificado cuatro
tipos diferentes de sistemas para analizar y facilitar el estudio de los espectros. Asi,
clasificamos a los sistemas en términos de su densidad como: a) pelicula ligera sobre
sustrato pesado, b) pelicula pesada sobre sustrato ligero, c¢) pelicula ligera sobre sustrato
ligero y finalmente, d) pelicula pesada sobre sustrato pesado. Estos sistemas los vamos a
denotar como: simbolo de la pelicula / simbolo del sustrato y entre paréntesis la linea de
rayos X inducida en la pelicula y que sera considerada. Por ejemplo: Si/Au (Si Ka) hara
referencia a los rayos X del Si K, generados en una pelicula de Si sobre el sustrato de Au.
El calculo de la /(@) para los correspondientes rayos X inducidos en las peliculas se efectia
a partir de la ecuaciodn (5.6) con ayuda de las ecuaciones (5.8), (5.9) y (5.12).

En la condicion a) tomamos los sistemas de Al/Au (Al K,), Si/Au (Si K,), Si/Pb (Si
Ky), Si/Cu (Si K,) y CaFy/Au (Ca K,). En las figuras 5.25 a 5.29 se muestran
respectivamente, las intensidades /(o) para cada caso y tomando peliculas de diferentes
espesores. De estas figuras se encuentran los siguientes resultados. Para peliculas muy
delgadas con grosores menores de 10 nm no se presentan efectos de interferencia. Esto es
debido a que las longitudes de onda son més grandes que los espesores de las peliculas.
Para peliculas con grosores mayores a los 200 nm los efectos de absorcion son dominantes
y no permiten la observacion de un pico de emision de rayos X. Los efectos notables de
interferencia y un méximo de emision se observan en un intervalo que se va reduciendo con
el aumento en la energia de los rayos X. Asi tenemos que este intervalo varia de los 40
mrad para la Al K, (1.486 keV) a 15 mrad para la Ca K, (3.69 keV).

En la condicion b) tomamos los sistemas de Au/Si (Au M), Au/Si (Au L), Pb/Si (Pb
M), Ag/Si (Ag L), Ag/Si (Ag K,) y Cu/Si (Cu K,,). En las figuras 5.30 a 5.35 se muestran,
respectivamente, las intensidades /(o) para cada caso y tomando peliculas de diferentes
espesores. De estas figuras se encuentran los siguientes resultados. Los efectos de la
absorcion son muy notorios para las peliculas mas pesadas de Ag, Au y Pb. Practicamente
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para espesores mayores de 10 nm no es posible observar un maximo de emision de rayos X.
Esto reduce su aplicabilidad a peliculas muy delgadas y donde ademas los efectos de
absorcion no permiten observar notoriamente los efectos de interferencia. Las intensidades
de los maximos son mas pequefias que las del caso anterior. Solamente cuando se tienen
fotones de energias muy grandes como la Ag K, (22.1 keV) es posible reducir la absorcion,
sin embargo el intervalo en el que tienen lugar los efectos se reduce a menos de 2 mrad.
Este intervalo es tan pequefio que resulta ser muy dificil de controlar experimentalmente.
Por otro lado, si la pelicula es menos pesada, como en el caso de Cu/Si (Cu K,), tenemos
que los efectos de absorcion se reducen como era de esperarse. Sin embargo los intervalos
de interés para los efectos son todavia muy pequenos, de menos de 10 mrad.

En la condiciéon c) tomamos los sistemas de CaF,/C (Ca K,), CaF,/Si (Ca K,),
Si/CaF, (Si K,) y Al/Si (Al K,). En las figuras 5.36 a 5.39 se muestran respectivamente las
intensidades /() para cada caso y tomando peliculas de diferentes espesores. De estas
figuras observamos los siguientes resultados. Los efectos de la absorcion no son
dominantes como en el caso anterior. Solamente para peliculas con espesores mayores a
120 nm los efectos de absorcion comienzan a ser dominantes. Para las peliculas mas
delgadas tenemos que los efectos del aumento en la transmitancia se presentan en un
intervalo de 10 a 15 mrad en peliculas con espesores menores a 10 nm. Por otro lado, para
las peliculas con espesores de 6 nm a 120 nm tenemos que el intervalo de dngulos donde se
observa la interferencia es de unos 5 mrad.

En la condicion d) se tienen los sistemas de Au/Ag (Au M), Au/Ag (Au L), Ag/Au
(Ag Ly), Ag/Au (Ag K,), Pb/Au (Pb M,), Au/Cu (Au M,), Au/Cu (Au L,) y Cu/Au (Cu
K,). En las figuras 5.40 a 5.47 se muestran respectivamente las intensidades /() para cada
caso y tomando peliculas de diferentes espesores. De estas figuras observamos los
siguientes resultados. Nuevamente para peliculas muy densas tenemos que la absorcion es
dominante. Unicamente para peliculas muy delgadas, de menos de 5 nm de espesor, es
posible notar el incremento en la transmitancia. Solamente los efectos de interferencia se
observan cuando la energia de los rayos X es muy grande, como se ve de la figura 5.43 y
5.47 para los rayos X K, de la plata y cobre respectivamente. Sin embargo estos ultimos
efectos de interferencia ocurren en un intervalo de dngulos & muy pequefio de poco menos
de 3 mrad en el caso de la Ag K, y de Smrad para el Cu K,. Estos intervalos son muy
reducidos y por lo cual son muy dificiles de observar experimentalmente.
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Casos especiales

Debido a que la intensidad depende de muchos parametros, se tienen una gran
cantidad de variantes en cuanto a la forma de la grafica. Después de varios calculos se
encontrd que los efectos de interferencia y de transmitancia son mas notorios cuando el
sustrato es de oro. Este sustrato corresponderia al caso de mayor densidad electronica
posible para un elemento puro. Por este motivo, se efectiian calculos de la intensidad /(@)
con este tipo de sustrato para determinar cudndo estos efectos en el incremento de la
transmitancia son mas notorios. A continuacion se presentan las graficas de intensidades
mas destacadas y sus caracteristicas. Esto es, una optimizacién de la intensidad con
respecto al grosor de la pelicula delgada con el fin de obtener la mayor intensidad que
pueda ser capturada en el laboratorio. Estos sistemas ideales aqui presentados podemos
considerarlos de interés para iniciar los estudios experimentales.

En la figura 5.48 se presenta el sistema cobre sobre oro para la linea de emision de
rayos X Cu K, en una pelicula delgada de 20 nm. La caracteristica principal de este sistema
es la altura del pico maximo de intensidad. Este es de 6 veces mayor que la intensidad que
se tiene para angulos no rasantes. Otra caracteristica importante de este sistema es que s6lo
tiene dos picos de intensidad en un intervalo « bastante reducido. Esto se traduce en una
emision de rayos X muy localizada en el angulo de 7.5 miliradianes.

Intensidad Cu (Kq) Cu sobre Au. 20 nm

Intensidad
w

0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025
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Figura 5.48. Sistema cobre sobre oro para la linea Cu K, en una pelicula de 20 nandémetros
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En la figura 5.49 se presenta el sistema silicio sobre oro para la linea de emision de
rayos X Si K, en una pelicula delgada de 35 nandmetros. Su caracteristica principal es la
presencia de varios picos muy marcados dentro de un intervalo « bastante amplio, esto es
de 35 miliradianes, muy adecuado desde el punto de vista experimental. La ganancia de
intensidad de los rayos X en el pico maximo es de cinco veces la intensidad capturada a
angulos mayores. El segundo pico es también muy grande. Otra caracteristica importante es

que la separacion entre picos que es de 6 miliradianes, lo cual facilitaria su observacion
experimental.

Intensidad Si (K<) Si sobre Au. 35 nm
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Figura 5.49. Sistema silicio sobre oro para la linea Si K, en una pelicula de 20 nanémetros

En la figura 5.50 se presenta el sistema aluminio sobre oro para la linea de emision de

rayos X Al K, en una pelicula delgada de 32 nanémetros. Los resultados son muy similares
al anterior del silicio, como era de esperarse.

En la figura 5.51 se presenta el sistema de 6xido de calcio sobre oro para la linea de

emision de rayos X Ca K, en una pelicula delgada de 30 nandometros. En este caso el
intervalo de las oscilaciones se reduce a 15 mrad, pero aun asi la intensidad de los maximos
es grande.
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Figura 5.50. Sistema aluminio sobre oro para la linea Al K, en una pelicula de 32 nanémetros

Intensidad Ca (KS§ CaF2 sobre Au. 30 nm
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Figura 5.51. Sistema difloruro de calcio sobre oro para la linea Ca K, en una pelicula de 30 nanémetros.
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En la figura 5.52 se presenta el sistema plata sobre oro para la linea de emision de
rayos X Ag K, en una pelicula delgada de 23 nandmetros. La caracteristica mas importante
de este sistema es la amplitud de la intensidad de los rayos X en el maximo, pues esta es
siete veces mayor que la amplitud para angulos mayores. Esto quiere decir que si
capturamos rayos X a un angulo de 3.2 miliradianes, estaremos captando siete veces mas
que en angulos mayores a 10 miliradianes. El inconveniente que tiene es que la zona donde
se observa este incremento es de solamente 1.5 mrad y sus oscilaciones resultaran ser
dificiles de observar.

Intensidad Ag (Kq) Ag sobre Au. 23 nm
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Figura 5.52. Sistema plata sobre oro para la linea Ag K, en una pelicula de 23 nanémetros
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5.7 Efecto debido al area de un detector real

Espectro Silicio sobre Oro utilizando un detector no puntual (real)

Todo lo anterior se ha realizado sin ninguna restriccién en cuanto al tamafo del
detector de los rayos X, esto es, no se manejaron dimensiones ni para el detector ni para su
posicion. Ahora la tarea es encontrar como seria un espectro de intensidad de rayos X
teniendo en cuenta las dimensiones del detector y su colocacion en un arreglo experimental
idealizado. En la figura 5.53 se muestra el arreglo experimental propuesto utilizando un
detector tipico para el registro de rayos X caracteristicos.

Rendija \ Detector
~
Haz de /\
protones
(o8] o2
\ Pelicula delgada

Figura 5.53. Arreglo experimental, discrepancia en el angulo de salida.

Como se observa en la figura 5.53 el problema principal radica en la discrepancia del
angulo de salida rasante o debido al angulo so6lido que subtiende el detector. Esto es, ahora
el registro de los rayos X consistira en la superposicion de fotones emitidos en un intervalo
de angulos Aa=a,—a; que coincidan con el angulo solido que subtienda el detector.

Los detectores manejados en el laboratorio tienen fundamentalmente dos formas: de
cara redonda y de cara cuadrada. Para los de cara cuadrada, como se muestra en la figura
5.54, la simulacion consistird en partir el detector en rebanadas lo més delgadas posible y al
final superponer las intensidades observadas en cada una de las rebanadas. Para un detector
de cara redonda el célculo serda semejante pero un poco mas complicado debido a la
curvatura como se ve en la figura 5.55.
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Figura 5.54. Caras de los detectores
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Figura 5.55. Detector de cara redonda

Simulacion con un detector de cara rectangular

Para observar como seria el efecto debido al tamafio del detector consideraremos uno
con area activa cuadrada y con una rendija colimadora enfrente para restringir el area donde
puedan incidir los fotones. Esto es, solamente los fotones que entren por la rendija podran
ser registrados y ademas se delimitard el tamafio del drea considerada para la deteccion. Por
lo regular los detectores se colocan a distancias de unos 10 cm. En la figura 5.56 se
muestran estos efectos para el sistema de una pelicula de silicio de 60 nm sobre un sustrato
de oro para los rayos X del Si K,. De esta figura se observa claramente la pérdida de
resolucion conforme utilizamos rendijas de mayor apertura. Basdndonos en esta figura
podemos sefialar que el registro experimental de este tipo de efectos serd mas claro al
utilizar rendijas lo mas estrechas posibles, de preferencia menores de 0.2 mm. El
inconveniente que presenta el uso de rendijas pequenas es la reduccion significativa en el
conteo de fotones y por tanto se requeriran de mayores tiempos para la captura de datos en
cada posicion angular.
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Figura 5.56. Intensidades de rayos X Si K, generadas en una pelicula de silicio sobre oro y observadas con
diferentes aperturas de la rendija y localizado a 10 cm.
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Capitulo 6
Conclusiones

En este trabajo se ha efectuado el estudio tedrico de los efectos en la transmitancia y
reflectancia para rayos X inducidos en peliculas delgadas y detectados en direcciones
rasantes a las superficies de las peliculas. Estas emisiones pueden producir efectos de
interferencia y aumentos en la intensidad de los rayos X generados en la pelicula. Los
efectos resultantes son peculiares de las caracteristicas de cada sistema pelicula-sustrato.
Estos efectos podrian ser de utilidad para el estudio experimental de peliculas utilizando
técnicas de generacion de rayos X como la fluorescencia, la sonda electronica y el PIXE.
De estos estudios se encuentra que hay sistemas mas apropiados para ser estudiados con
estas técnicas.

Unas de las limitantes experimentales més grandes para observar estos efectos son la
del tamafio del detector y la intensidad de los rayos X que se generan en las peliculas. Asi,
el tamafio del detector lo que hace es tomar una superposicion de los efectos producidos en
la pelicula en un intervalo de angulos Aa. Esto origina una pérdida de resolucién y
dependiendo del sistema serd posible observar un aumento global en la transmitancia, pero
no asi los efectos oscilatorios debidos a la interferencia. Una manera de evitar esta pérdida
de resolucion sera con el uso de una rendija enfrente del detector. Esto puede ser de dos
maneras, una rendija muy pequefia con el detector cerca de la muestra o una rendija mayor
pero con el detector mas alejado para mantener el dngulo solido que brinde una buena
resolucion.

La otra limitante es la cantidad de rayos X que se generen en la pelicula y que llegan a
ser detectados. La cantidad de fotones que se inducen por segundo con los métodos
convencionales para producir los rayos X (tubos de rayos X, microscopios electronicos de
barrido o iones en aceleradores de particulas) por lo regular no son suficientemente grandes
cuando se esta utilizando un detector con una rendija pequefia 0 que se encuentre muy
alejado. Esto origina que los tiempos de conteo deban de ser muy largos para cada posicién
del angulo a. Este es un aspecto muy importante para la aplicabilidad de la técnica, la cual
no sera conveniente si estos tiempos de conteo son muy grandes. Tal vez utilizando
fluorescencia con radiacion de sincrotron muy intensa se podria aumentar la generacion de
rayos X en las peliculas para dar lugar a tiempos de conteo menores.

Con base en las simulaciones realizadas para diversos sistemas se encuentra que las
intensidades emitidas y con efectos notorios ocurren cuando:
a) Se tiene un sustrato de alta densidad electronica, como el oro,
b) Las lineas de rayos X no muy energéticas de tal manera que reduzcan el tamafio de la
region de los efectos.
c) Las lineas de rayos X tampoco correspondan a energias pequefias que sufren una
absorcion notoria en la misma pelicula.
d) Los grosores de las peliculas deben de ser de unos pocos nandémetros (10nm a 100 nm).
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Podemos concluir que el mejor sistema para intentar probar esta técnica en alguno de
los aceleradores de iones del Instituto de Fisica de la UNAM seria el de peliculas delgadas
de aluminio, silicio, o hasta calcio sobre sustratos de oro. El caso limite para intentar
observar los efectos seria el de una pelicula de cobre sobre oro.

Por lo pronto ya se cuenta con los programas de calculo y las simulaciones para estos
sistemas. La siguiente etapa debera de consistir en la realizacion de experimentos.
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Apéndice 1. Angulos criticos

La siguiente tabla muestra los dngulos criticos o para diversas lineas de emision de rayos X caracteristicos en varios materiales
calculados a partir de las ecuaciones (3.9) y (3.10). Cada angulo critico depende de la densidad del material p (tercera fila), del nimero
atomico Z (segunda fila) del elemento en cuestion, y de la masa atémica M (cuarta fila). En la tercera columna se muestra la longitud

de onda correspondiente a cada energia de foton.

Ejemplo para obtener los dngulos criticos requeridos en algun sistema pelicula-sustrato: si el sistema es Oro sobre Cobre, para
la linea de emisiéon Au Ma, el primer angulo critico o, correspondera a la interseccion de la fila de Au Mo y la columna Au que
corresponde al material de la pelicula delgada, esto es 37.766. Para el segundo angulo critico o, sera la interseccion de la misma fila
Au Mo pero ahora con la columna Cu que corresponde al material del sustrato, esto es 27.449.

C Al Si Ca Fe Cu Ag Au CaF2 Si02 TiO2
= 6 13 14 20 26 29 47 79 38 30 38
p= 2.26 2.7 2.33 1.54 7.87 8.96 10.5 19.3 3.18 2.32 41
Elemento | Energia M= 12.01 26.98 28.09 40.08 55.85 63.55 107.9 197 78.08 60.085 79.88
linea rayos X A Olc Olc Olc Olc Oc Oc Oc Oc O O O
Rayos X [keV] [A] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad] [mrad]
OKa 0.525 23.62 | 58.3301 | 62.6134 | 59.1563 | 48.1223 | 105.074 | 111.002 117.4 | 152.719 68.292 | 59.0821 | 76.6654
Cula 0.93 | 13.336 | 32.9283 | 35.3463 | 33.3947 | 27.1658 | 59.3162 | 62.6623 | 66.2741 | 86.2125 38.552 | 33.3528 | 43.2789
Al Ka 1.486 8.34 | 20.6079 | 22.1212 | 20.8998 | 17.0015 | 37.1225 | 39.2166 | 41.4771 | 53.9553 | 24.1274 | 20.8736 | 27.0857
Si Ka 1.74 7.128 | 17.5996 18.892 | 17.8489 | 14.5197 | 31.7035 | 33.4919 | 35.4224 | 46.0791 | 20.6054 | 17.8265 | 23.1318
Au Ma 2123 584 | 144246 | 15.4838 | 14.6288 | 11.9002 25.984 | 27.4498 29.032 | 37.7662 16.888 | 14.6105 | 18.9587
Pb Ma 2.345 5.286 13.059 | 14.0179 | 13.2439 | 10.7736 | 23.5241 | 24.8511 | 26.2835 | 34.1909 | 15.2893 | 13.2273 | 17.1639
Ag La 2.984 4154 | 10.2625 | 11.0161 | 10.4079 | 8.46655 | 18.4866 | 19.5295 [ 20.6551 | 26.8692 [ 12.0152 | 10.3948 | 13.4884
CaKa 3.69 3.359 8.299 [ 8.90841 | 8.41654 | 6.84667 | 14.9496 | 15.7929 | 16.7032 | 21.7283 | 9.71635 8.406 | 10.9077
Fe Ka 6.4 1.937 | 4.78489 | 5.13626 | 4.85266 | 3.94753 | 8.61939 | 9.10561 | 9.63046 | 12.5278 | 5.60208 | 4.84658 | 6.28896
Cula 8.04 1.542 | 3.80887 | 4.08856 | 3.86282 | 3.14231 6.8612 | 7.24825 | 7.66603 | 9.97234 | 4.45937 | 3.85798 | 5.00614
Au La 9.7 1.276 | 3.15704 | 3.38887 | 3.20176 | 2.60456 | 5.68702 | 6.00783 | 6.35412 | 8.26573 | 3.69622 | 3.19775 | 4.14942
Ag Ka 22.101 0.561 | 1.38561 | 1.48735 | 1.40523 | 1.14312 2.496 2.6368 | 2.78878 | 3.62778 | 1.62225 | 1.40347 | 1.82115
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