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Resumen

Este trabajo investiga el camino libre medio ineldstico (IMFP?, por sus siglas en inglés), las secciones
eficaces y el poder de frenado lineal de colisién de electrones con energias desde el gap hasta 442 keV
en distintos compuestos de interés dosimétrico (HoO, LiF, CaFs y Al;O3). Para ello, se usé un cédigo
desarrollado en Mathematica por Villarrubia del NIST. Dicho codigo usa una funcién de excitacién a
partir del algoritmo simple de Penn (SPA) el cual se basa en la funcién dieléctrica. El intervalo de célculo
estd entre la energia de bandgap? (alrededor de los 10 eV) y 442 keV. Ademés, a partir del camino libre
medio ineldstico se calculan las secciones eficaces asociadas a la interaccion. Para los calculos de IMFP
se estimé el valor cuadritico medio (RMS?, por sus siglas en inglés) tomando como referencia la FPA
(aproximaciéon completa de Penn) para el HoO y LiF, la TPP-2M (ecuacién relativista modificada de
Bethe) para el CaFs y la RFPA (aproximacién relativista completa de Penn) para el Al;O3. Se encontré
una incertidumbre del orden del 0.5 % para energias entre 40 eV y 30,000 eV, para energias menores que
40 eV se estimé una incertidumbre hasta del 170 %. El aumento en la incertidumbre a energias menores
que 40 eV puede deberse al SPA utilizado en los célculos. También, se estimé un valor de incertidumbre
RMS para los célculos de poder de frenado lineal tomando como referencia el programa ESTAR* del
National Institute of Standards and Technology (NIST). Se obtuvo una incertidumbre del 1% para un
intervalo de energia entre 1-55 keV. Para energias menores que 1 keV se estima una incertidumbre RMS
del 37 % y para energias mayores que 55 keV del orden del 3 %. De acuerdo con lo observado se considera
necesario tomar en cuenta los efectos relativistas en el método de cédlculo utilizado a energias mayores
que 55 keV. Dicho método puede considerarse un método robusto si se incluyen los efectos relativistas y
se toma en cuenta la FPA.

Inelastic Mean Free Path.

2En la presente tesis se utilizard el término bandgap como sustituto para la “brecha de energia’ o banda prohibida.
3Root Mean Square.

4Electron Stopping power Tables and Ranges.
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Capitulo 1

Introduccion

La dosimetria de la radiacion ionizante es el area de la ciencia que estudia y mide el depdsito de energia
en la materia por particulas cargadas y no cargadas mediante interacciones eldsticas e inelasticas. Dichas
particulas pueden ser iones o electrones, como particulas beta, rayos delta y los producidos como conse-
cuencia de interaccién de rayos-x o gamma con la materia. Durante el proceso, las particulas interaccionan
coulombianamente con los 4tomos o electrones orbitales del medio en cuestién. Para cuantificar la energia
depositada en un volumen dado debido a dichas interacciones, es necesario conocer dos parametros fun-
damentales: el camino libre medio inelastico, asociado directamente con la probabilidad de interaccién y
el poder de frenado de colisién que cuantifica la densidad de ionizacién producida. El camino libre medio
inelastico (IMFP?, por sus siglas en inglés), Ai,, es la distancia recorrida por una particula cargada entre
colisiones ineldsticas consecutivas en un medio. Este parametro esta directamente relacionado con la can-
tidad de excitacién e ionizaciéon generadas en el medio y permite medir la cantidad de energia perdida a
lo largo de su trayectoria. Ademéas de la dosimetria de la radiacién ionizante, el conocimiento del camino
libre medio de particulas cargadas, sobre todo de electrones, es fundamental en varias areas de la ciencia
como espectroscopia con rayos-x, espectroscopia Auger, microscopia electrénica y nanotecnologia.

Considerando estas necesidades, varios grupos han realizado estudios tedricos relacionados con el ca-
mino libre medio ineldstico de electrones en elementos sélidos y/o compuestos usando métodos empiricos
[1] o modelos basados en la funcién dieléctrica [2-13]. Cada uno de estos estudios tiene sus limitaciones
por lo que no existe un modelo estandar. Los primeros calculos del IMFP utilizando la funcién dieléctrica
fueron realizados por Penn [12] en el rango de energia desde unos cientos hasta unos miles de electron-
voltios. Ashley [1] desarrollé un método basado en una funcién empirica para calcular el IMFP en un
intervalo de 200 eV a 10 keV en diversos elementos y compuestos metalicos. Posteriormente, implementé
un modelo de datos épticos utilizando la funcién dieléctrica [2] en metales para energias entre 40 eV y
10 keV, en el que incluyé efectos de intercambio de electrones. Por otro lado, Tanuma y col. calcularon
el IMFP para 41 elementos sélidos [3, 4], 14 compuestos inorgénicos [5], 15 compuestos organicos [6] y
recientemente en agua liquida [7] a partir de los 50 eV hasta varios cientos de keV utilizando la funcién
dieléctrica a través del Full Penn Approximation (FPA). Este método esta basado en una triple integral:
la transferencia de momento variable, la transferencia de energia y la frecuencia plasmoénica. Esta aproxi-
macién completa de Penn es considerada como el modelo mas exacto para el calculo de secciones eficaces

nelastic Mean Free Path.




1. INTRODUCCION

de electrones a bajas energias en materiales arbitrarios. Emfietzoglou y col. [8, 9] han realizado célculos de
IMFP desde 10 eV hasta 100 keV en agua liquida, utilizando una versién tedrica de la funcién dieléctrica
a partir de datos experimentales de dispersién de rayos-x (IXS). Su algoritmo mas reciente considera efec-
tos de intercambio y de correlacién, predominantes a bajas energias. Del mismo modo, Pandya y col. [14],
reportaron resultados para algunos compuestos en un intervalo de energia de 20-2000 eV, considerando
un potencial de absorcién que toma la interaccién entre el electrén y el medio. Akkerman y col. [10, 11]
obtuvieron valores del IMFP desde los 50 eV hasta los 10 keV en diferentes compuestos, considerando
funciones de pérdida de energia 6pticas a partir de funciones dieléctricas experimentales. Los resultados
de Pandya y col. y Akkerman y col. se diferencian con los resultados de este trabajo entre un 20% y
150 %, dependiendo del medio en cuestion, a energias por debajo de 300 eV. En la presente tesis se da
la primera aproximacion en el calculo del IMFP y del poder de frenado lineal de electrones con energias
bajas hasta el bandgap de cuatro compuestos de interés dosimétrico a partir de un modelo basado en
el FPA y respaldado por resultados experimentales del National Institute of Standards and Technology
(NIST).

El poder de frenado lineal es el segundo parametro fundamental en la determinacion del depdésito de
energia. Se define como la pérdida de energia de una particula cargada por unidad de longitud recorrida.
Este concepto es la piedra angular en fisica de radiaciones; con el cual se puede calcular el espectro
de electrones, totales y secundarios, el poder de frenado de colisiones restringido, mejor conocido como
transferencia lineal de energia (LET, por sus siglas en inglés) y finalmente, la dosis depositada.

Recientemente, Cabrera-Santiago y Massillon-JL [15] calcularon el espectro de electrones secundarios
y la LET en LiF:Mg,Ti y agua liquida producido por fotones de distintas energias desde rayos-x de 20 keV
hasta emisiones gamma de 37Cs y %9Co usando el c6digo Monte Carlo (MC) EGSnrc. Para ello, se utiliza-
ron las secciones eficaces de fotones proporcionadas por el NIST a través del paquete XCOM, ademas los
paquetes FLURZnrc y DOSRZnrc del cédigo Monte Carlo EGSnrc para modelar la fluencia de electrones.
Encontraron que para energias de 1 keV-10 keV, la contribucion de los electrones secundarios es del orden
de 40 %-90 % de la fluencia total, dependiendo de la energia del haz de fotones incidente. Ademés, los
electrones secundarios contribuyen en un 4.3 %-21 % en la dosis total impartida siendo mayor cuando la
energfa del haz de fotones aumenta [16]. Con respecto a la LET, usaron una aproximacién que considera
la falta de fluencia de electrones a energias menores que 1 keV, encontrando que dicha correcciéon no es
suficientemente exacta para resolver el problema. Estos resultados demuestran la importancia que tie-
nen los electrones secundarios y el papel principal que desempenan en la ionizacion y por tanto en la dosis.

Existen dificultades para el calculo del espectro de electrones secundarios para el rango de energias
por debajo de 1 keV, debido a una falta de conocimiento preciso a nivel atémico de los procesos funda-
mentales de la interaccién de la radiacién con la materia. Ha habido un esfuerzo para contestar a estas
preguntas. Shinotsuka y col. [17] calcularon el poder de frenado para electrones en varios elementos a
energfas por debajo de 50 eV y no en compuestos, usando el algoritmo completo de Penn [18] basado en un
modelo dieléctrico. Mientras que Emfietzoglou y Nikjoo [8] calcularon el poder de frenado en agua liquida
para energias menores o iguales a 0.1 keV usando su propio modelo, considerando los resultados como
los mas exactos en aquel momento. Sin embargo, se han reportado recientemente diferencias notables en
las secciones eficaces de ionizacién y excitacién al modificar el modelo. Eso sugiere que el problema de




1.1 Objetivos generales

las secciones eficaces a energias bajas (alrededor de los 10 eV) no esté resuelto todavia y requiere de una
atencion particular.

1.1. Objetivos generales

Esta tesis tiene por objetivo calcular el camino libre medio inelastico (IMFP), la seccién eficaz y el
poder de frenado lineal para electrones en agua liquida, LiF, CaFy y AloO3 a energias tan bajas como la
banda prohibida hasta 442 keV.

1.1.1. Objetivos particulares

e Obtener la componente real e imaginaria de la funcién dieléctrica para cada compuesto a partir de
datos épticos experimentales.

e Verificar la auto consistencia de los datos épticos experimentales mediante reglas épticas.
e Construir la funciéon de pérdida de energia para cada compuesto.

e Calcular el valor cuadrético medio (RMS) para el IMFP y el poder de frenado lineal de colisién,
tomando como referencia la FPA y el programa ESTAR, respectivamente.

1.2. Hipdtesis

A través de datos dpticos experimentales es posible el calculo del IMFP, la seccion eficaz y el poder
de frenado lineal de electrones en distintos compuestos a energias tan bajas como el bandgap.




Capitulo 2

Conceptos basicos

2.1. Colisiones entre particulas cargadas

En fisica, la interaccién directa y electrostatica entre dos cuerpos es de suma importancia; a partir de
una descripciéon macroscépica adecuada es posible determinar el movimiento, el momento e incluso la
energia de los elementos involucrados en todo instante. En fisica de radiaciones no es diferente; conocer
con precision la energia cinética de las particulas que se mueven en un medio al interaccionar con los
atomos que lo conforman, posibilita la determinacion de la energia depositada en dicho medio.

Para estudiar estas colisiones, como se les denominara a partir de ahora a las interacciones entre dos
cuerpos, es necesario clasificarlas de acuerdo con el estado final del sistema, en otras palabras, identificar
la condicién de las particulas al inicio y al final de la colision.

2.1.1. Colisiones inelasticas

Se puede considerar como una colisién inelastica a la interacciéon coulombiana entre un electrén y un
blanco, digase electrén orbital o nicleo atémico, en la que se conservan el momento y la energia total,
pero no la energia cinética. Como consecuencia de la transferencia de energia cinética, el estado interno
del atomo es alterado produciendo excitaciones nucleares, excitaciones o ionizaciones atémicas, e incluso
emisién de rayos-x de frenado (emisién bremsstrahlung) [19].

2.1.2. Colisiones elasticas

En una colisién elastica hay magnitudes que se conservan tales como el momento total, la energia total y la
energia cinética total. Ademads, tanto la particula incidente como el blanco al interaccionar eldsticamente,
siguen siendo los mismos después de la interaccion.




2.2 Interaccion de electrones con la materia

2.2. Interaccion de electrones con la materia

Los electrones al transportarse en el interior de la materia interaccionan con el campo eléctrico de los
electrones orbitales, del nicleo atémico o incluso con el 4tomo en si mismo. A este tipo de interaccién
entre dos cuerpos se le denomina colisién, la cual queda determinada por la relacién entre el parametro
de impacto b, y el radio atémico a:

= b>a, colisién suave
= b~a, colisién dura
= b<a, colision radiativa

En el presente trabajo no hay conflicto entre la longitud de onda de la particula incidente y el
parametro de impacto b, ya que la energia asociada a dicha longitud de onda de la particula es lo
suficientemente alta.

2.2.1. Colisién suave

Esta clase de colision ocurre en el caso de que el pardmetro de impacto sea mucho mayor que el radio
atémico, en otras palabras, cuando el electrén se encuentra alejado del dtomo tal como se observa en
la figura 2.1. El electrén interacciona eldstica o ineldsticamente con el d4tomo completo y la pérdida de
energia cinética del electrén es a través de una serie de colisiones distantes conforme se transporta en el
medio.

Figura 2.1: Particula cargada interaccionando por medio de la fuerza de Coulomb con un atomo a una

distancia mucho mayor que el radio atémico (b>a).
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2.2.2. Colisién dura

En una colisién dura, la distancia que separa la trayectoria del electrén con respecto al radio atémico
es comparable (ver figura 2.2). La particula cargada interacciona coulombianamente con los electrones
orbitales del atomo, excitdndolo o arrancando electrones de este ltimo. Si un electrén es removido de
las capas internas del 4tomo, da origen a la produccién de rayos-x caracteristicos [20].

Las colisiones duras tienen menor probabilidad de ocurrir que las del tipo suave. Sin embargo, la
pérdida de energia cinética de la particula cargada incidente es mayor en cada colisién dura, se estima
que las particulas cargadas pierden alrededor del 50 % [19] de su energia cinética inicial al tener una
colisiéon dura con los dtomos del material.

Figura 2.2: Interaccién coulombiana entre una particula cargada y los electrones orbitales del dtomo. La

distancia que separa la trayectoria del electrén con respecto al radio atémico es comparable (b~a).

2.2.3. Colisién radiativa

Esta colisién deriva en la emisién de rayos-x de frenado y sucede durante una interaccién coulombiana
entre la particula cargada y el nicleo atémico (ver figura 2.3). En el 2%-3% de las ocasiones en que
sucede esta colision se da la emisién de un rayo-x de frenado [20].

La probabilidad de que ocurra la emision bremsstrahlung es inversamente proporcional al cuadra-
do de la masa de la particula incidente, por esto, fuera de electrones y positrones, la probabilidad de
que particulas mas pesadas emitan rayos-x de frenado es despreciable. También, dicha probabilidad de
produccién bremsstrahlung queda determinada por la energia cinética de la particula cargada.




2.3 Poder de frenado lineal

Figura 2.3: Emisién bremsstrahlung de una particula cargada al interaccionar coulombianamente con el

nticleo atémico (b<a).

2.3. Poder de frenado lineal

2.3.1. Poder de frenado lineal de colision

2.3.1.1. El modelo de Bethe

La pérdida de energia cinética del electréon a velocidades bajas se da mayormente por procesos de ex-
citacién y ionizacién que por emisiones radiativas [21]. Esta caracterizacién se determina a partir de la
probabilidad de que se dé cierta interaccién, mejor conocida como seccién eficaz o, sobre la cual se referira
posteriormente.

A la tasa de pérdida de energia por unidad de longitud recorrida por una particula cargada en un
medio en particular, se le conoce como poder de frenado lineal y tiene unidades de eV/nm. El poder de
frenado lineal se escribe como

- = 2.1
s=-, 21)

donde S es el poder de frenado lineal, dE es la diferencial de la pérdida de energia y dx es la diferencial
de longitud que la particula recorre. Ademas, si se considera la densidad del medio p, se obtiene el poder
de frenado maésico S/p, que tiene unidades de eV em?/g y se expresa como

S dFE

e (2.2)
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El poder de frenado depende de las propiedades de la particula cargada: carga y energia cinética, asi
como del material en el que se traslada: densidad y nimero de masa atémica. En resumen, el poder de
frenado lineal es caracteristico para cada material.

Se pueden considerar dos clases de poder de frenado:

= Poder de frenado de colisién: pérdida de energia por excitaciones o ionizaciones por unidad de
longitud recorrida por la particula incidente.

= Poder de frenado radiativo: pérdida de energia por emision bremsstrahlung por unidad de longitud
recorrida por la particula incidente.

La descripcién del poder de frenado lineal total Si,:, toma en cuenta la contribucién de ambas clases,
como se muestra en la ec. (2.3):

dE dE
Stotal = _<a>col - <a>7’ada (23)

donde (dE/dzx).o v (dE/dx),qq son el poder de frenado de colisién y el radiativo, respectivamente.
Bethe en 1930 [21, 22], propuso una ecuacién para calcular el poder de frenado lineal de colisién tanto
de particulas ligeras como pesadas, como el electrén y el protén, respectivamente [23]. El célculo para
electrones se muestra en la ec. (2.4):

Are*NZ 2

muv
- _ In[1.166 —— 2.4
Seol n[1.166 o7 ], (2.4)

muv?
tomando en cuenta que:

e es la carga del electrén,

m es la masa del electron,

v es la velocidad del electrom,

Z es el nimero atémico del ntcleo,

N = % es la densidad atémica,

N, es el numero de Avogadro,

p es la densidad del medio en g/cm?,
A es el nimero de masa atémica del material,

I es potencial promedio de excitacién/ionizacién.

El poder de frenado de Bethe tiene su base en la mecanica cuantica por medio de un tratamiento per-
turbativo dependiente del tiempo ¢ en donde las probabilidades de transiciones electrénicas determinan
los estados internos del blanco. El modelo de Bethe estd basado en la descripcion entre la interaccién de
la particula incidente y los electrones orbitales atomicos, y como resultado de esta interaccion existe una
fraccién de energia perdida por la particula incidente. Esta aproximacién considera a la funcién de onda
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dispersada como una onda plana y es ligeramente diferente de la funcién de onda incidente.

Por medio de la aproximaciéon de Born se obtiene la probabilidad de interaccién entre un conjunto
de particulas incidentes y los dtomos de un medio, en otras palabras, se describe mateméticamente la
seccién eficaz [24].

El modelo de Bethe esencialmente utiliza esta seccién eficaz definida para una pérdida de energia y la
multiplica por la energia perdida y suma sobre todas las posibles pérdidas de energia. Como se muestra
en la ec. (2.5):

dE _ Nap .
<%>col ) zi:AEzUza (2.5)

ademas, el modelo de Bethe, toma una serie de consideraciones para obtener la seccién eficaz, detalladas
enseguida [21]. La velocidad de la particula es lo suficientemente alta comparada con la velocidad delos
electrones orbitales de la capa K y su carga es pequena en relacion a la carga del nicleo atémico:

2’62

— <1,

hv
donde ze es la carga de la particula incidente y v es la velocidad de la particula incidente. También,
considera que la energia cinética de la particula incidente es mucho mayor que el potencial de ionizacion

de los electrones orbitales [21]:

E>>1
7 .

En caso contrario, el modelo de Born no puede describir la interaccién electron - electrén orbital y
como consecuencia, el modelo de Bethe no predice el comportamiento de los electrones a energias cinéti-
cas comparables al potencial de ionizaciéon de un atomo en su capa mas interna, en donde es mayor.

Por lo tanto, es necesario obtener un modelo que si describa las interacciones a bajas energias y que
considere la interaccién con electrones orbitales a energias menores que el potencial de ionizacion en la
capa K. Para ello es necesario obtener una seccion eficaz que describa estas dispersiones ineldsticas y se
pueda determinar la pérdida de energia de los electrones incidentes. Este trabajo ofrece el camino libre
medio ineldstico para determinar las secciones eficaces asociadas a las interacciones descritas anterior-
mente.

Ademds, Bethe propuso una descripcidon relativista del poder de frenado lineal de colisién a partir de
la seccién eficaz de Mgller en términos de 8 = v/c y la energia cinética T' del electrén [21] como

2me*NZ mvT
2 [ln[21(1 - 52)] —

2v/1— B2 -1+ %) In(2) +1 - 5>+ 1(1 —V1-62)%,  (2.6)

Scol = - 3

por otro lado, si se considera la seccién eficaz de Mgller! para el caso relativista, la ec. de Bethe (ec. 2.4)

1La seccién eficaz de Mgller toma en cuenta velocidades relativistas, efectos de espin y efectos de intercambio resultado

de la indistinguibilidad del electrén incidente y el orbital [25].
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se reescribe, como sugiere Evans [26] y como establece el reporte ICRU 37! [25], de la siguiente forma

(m(?)? +In[1 + %] +F -5 %}, (2.7)

0.153537pZ

Scol = ABQ

donde ¢ es la correccién por densidad, —2C/Z es la correccién por capas y F'~ se escribe como sigue
Fo=01-)1+ L% - 2L +1)n(2).

La correccién por densidad tiene valores distintos de cero para energias mayores que la masa en reposo
de la particula (511 keV para el electrén) [20]. La correccién por capas considera la sub-estimacién del
poder de frenado de colision para particulas cargadas con energias cinéticas bajas, en donde no se cumple
la restriccién de que la velocidad de la particula incidente sea mucho mayor a la de un electrén orbital
en la capa K.

El potencial promedio de excitacién/ionizacién I, se obtiene al promediar la energia de excitacion/io-
nizacién de cada capa que compone al dtomo en cuestién [19, 27]. El cdlculo del potencial promedio de
excitacion se realiza a partir del conocimiento de las frecuencias de absorcion y tensiones de oscilacién
del medio, pero debido a la falta de informacién de estos datos su calculo se realiza de forma empirica.
De acuerdo con Podgorsak [19], la ecuacién utilizada para su cdlculo se describe como

=917 +17.2975. (2.8)

2.3.2. Poder de frenado radiativo

El poder de frenado radiativo a bajas energias tiene menos presencia, debido a que la pérdida de energia
ocasionada por la interaccién entre el electréon y el nicleo atémico tiene una menor probabilidad de
ocurrir a bajas velocidades electréonicas. En este caso, el poder de frenado radiativo se calcula en la ec.
(2.9) [19] como

apr?Z? Ny EyBrad

Srad = NJradEt = A )

(2.9)
considerando:

N es la densidad atémica,

Orad €S la seccién eficaz de produccién bremsstrahlung,

FE es la energia total de la particula.

« es la constante de estructura fina,

p es la densidad del medio en g/cm?,

re es el radio clasico electrénico,

La ec. (2.7) es utilizada por el programa ESTAR (NIST).
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2.4 La funcion dieléctrica compleja

N, es el nimero de Avogadro,
Z es el nimero atémico del material,
A es el nimero de masa atémica del material,

B,.qq es un parametro definido como una constante con valor de % a energias no relativistas.

2.4. La funcién dieléctrica compleja

La funcién dieléctrica compleja €(q,w) describe la respuesta electrénica del medio al interaccionar con
una onda electromagnética de frecuencia w y vector de onda ¢ [28].

Si se considera el caso en el que ¢ — 0, la funcién dieléctrica describe las excitaciones atémicas del
mar de Fermi', asf como las excitaciones superficiales y de plasmon? de volumen. En cambio, si la fun-
cion dieléctrica no depende de la frecuencia de oscilacion se describe el apantallamiento electron-electrén,
electrén-red y electrén-impureza en un cristal [29]. Este trabajo se centra en la descripcién de las pérdidas
de energia de los electrones libres al moverse en un medio material, es decir, en las interacciones inelédsticas
que produce el paso del electrén en el medio, por lo que la primer condicién servira para dichos propésitos.

La funcién dieléctrica consta de dos componentes, una real y una imaginaria (ec. 2.10):

(7 w) = e (q,w) +iea(q,w), (2.10)

la componente real describe la polarizacién del medio como respuesta a la interaccién con la onda elec-
tromagnética [30], mientras que la componente imaginaria esta relacionada con la pérdida de energia. La
funcién dieléctrica depende de la presion y la temperatura [31].

Ademas, estas componentes se describen en términos de los coeficientes reales de refraccién (n) y
extincién (k) [32]. Considerando el caso en que la longitud de onda de la onda incidente es grande® (en el
limite 6ptico), entonces ¢ — 0 y la funcién dieléctrica depende solamente de la frecuencia. Tomando en
cuenta estos puntos, las componentes de la funcién dieléctrica compleja se expresan en las ecs. (2.11a) y
(2.11b) como

e1(w) = n?(w) — K (w), (2.11a)
ea(w) = 2n(w)k(w). (2.11Db)
Se utilizan diversos experimentos para determinar la funcién dieléctrica compleja. Generalmente, se

obtienen los coeficientes de refraccion y extincién épticos a través de interferometria, medicién de trans-
mitancia en peliculas de diferentes grosores y medicién de refraccién [33]. “The handbook of optical

!Electrones que no interactian entre si que conforman el estado base del sistema.
2Un plasmén es el cuanto de oscilacién de plasma; excitaciones colectivas longitudinales [29].
3Relativo a las dimensiones atémicas.
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constants” [33] provee un compendio de estos coeficientes, obtenidos de diversos experimentos para ele-
mentos y compuestos en rangos de energia variables.

Debido a que a bajas frecuencias las interacciones predominantes entre la onda incidente y el dtomo
son foto-absorcién y dispersiéon Compton [34], es mds preciso tomar datos experimentales derivados de
factores de dispersiéon atomicos a bajas energias dada la precisién con la que describen los fenémenos
previamente mencionados.

2.4.1. Funcién dieléctrica compleja de Lindhard

Esta funcién representa un caso particular para expresar matematicamente la funcién dieléctrica compleja
en un gas homogéneo de electrones. La funcién dieléctrica de Lindhard estd basada en la mecédnica
cuédntica utilizando la “Random-Phase Approximation” (RPA). En términos generales, la RPA modela la
interaccién del electrén incidente con el campo eléctrico promedio generado por los electrones del medio.
Dicha aproximacion es considerada de largo alcance y no toma en cuenta los efectos de intercambio por
su caracter predominante en el corto alcance [9]. Ademds, el modelo dieléctrico de Lindhard considera
en su expresion el vector de onda ¢y no diverge cuando la frecuencia w tiende a cero [30]. La funcién
dieléctrica de Lindhard se denota como sigue (ec. 2.12) [35]

2
w
e(qw) =1+ P —, 2.12
(7,w) wp(q)? — wg —w(w +1i7q) ( )
donde
Ne2
=4/ — 2.1
wp meo’ ( 3)
1
wp(q)2 = wz + f[vp(wp)q]Q + (hq2/2m)2, (2.14)

3
N es la densidad atémica, e la carga del electrén, m la masa del electrén, ¢ la constante dieléctrica en el
vacio, wy, es la frecuencia de oscilacién del plasma producto de la perturbacién del estado meta-estable del
sistema, wy(q) es la relacién de dispersion que satisface la onda incidente al interaccionar con el medio, vp
es la velocidad de Fermi, ¢ es la magnitud del vector de onda ¢ asociado a la transferencia de momento®,
m es la masa del electrén y v, es la constante de amortiguamiento que describe la frecuencia de colisién
de los electrones orbitales.

2.5. Factor de dispersion atémica

El factor complejo de dispersién atémica (ver ec. 2.15) se define como el pardmetro por el cual se multiplica
la amplitud de la onda electromagnética dispersada por un solo electrén atémico para determinar la
amplitud total de la onda dispersada por el a&tomo (ver figura 2.4).

!De acuedo con De Broglie, se puede relacionar el vector de onda y el momento de una onda-particula cudntica a través

de h.
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2.5 Factor de dispersiéon atémica

Figura 2.4: La onda incidente es mucho mayor que el radio atémico. A; representa la amplitud inicial, A la

amplitud de la onda dispersada por el dtomo.

Ademds, este factor de dispersién atémica estd compuesto de una componente real y una componente
imaginaria, como sucede en el caso de la funcién dieléctrica. Se expresa en componentes como

f=rh+if, (2.15)

donde la componente real f; esta relacionada con la dispersién de los fotones y se asocia directamente
con la amplitud de onda dispersada por un sélo electréon atémico como si éste fuera libre. Conforme la
energia del fotén aumenta, f; tiende a Z, es decir, el atomo dispersa al fotén como si todos sus electrones
fueran libres. Por otro lado, la componente imaginaria fs es el término asociado a la absorcion del fotén
incidente [28].

La representacién matematica del factor de dispersion complejo en términos de la amplitud de onda
dispersada se describe en la ec. (2.16) [34]

r

A= AiEeP((b)fa (2.16)
donde A es la amplitud de la onda electromagnética dispersada por el atomo, A; es la amplitud de
la onda electromagnética dispersada por un electrén orbital, r. representa el radio clasico electrénico
(€2 /4megmc?), R es la distancia del 4tomo al punto de observacién, P(¢) es el factor de polarizacién y f
es el factor de dispersién atémica [34].

Para longitudes de onda mucho mayores que el radio atémico o para angulos de dispersién muy
pequenos, se considera que los factores de dispersién atémicos pueden relacionarse con una descripcién
6ptica electromagnética (OEM) para predecir la dispersién, es decir, la interaccién entre los fotones y
la materia puede describirse por medio de constantes épticas como el indice de refraccion complejo N,.,
como se muestra en la ec. (2.17)

13
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N, =1-4§+1p, (2.17)
donde ¢ y 8 se definen como
NareA? fi(w)
0= —"-—"""= 2.1
27 ’ (2.182)
Na e 2
g = NareXfo(w) (2.18b)
27

El coeficiente § = 1 — n, es el indice de decremento de refraccién, y como se puede observar estd aso-
ciado al indice de refraccién n, 5 es igual al coeficiente de extincién k, N, es el nimero de Avogadro, r. es
el radio clasico del electréon y A es la longitud de la onda incidente. Asimismo, Henke y col. calcularon los
indices de decremento de refraccion y de extincién por medio de datos experimentales de foto-absorcion
[36].

A partir de factores de dispersion atémicos, que consideran la interaccion fotén - electron de manera
individual sin tomar en cuenta el sistema como un condensado, se puede describir adecuadamente la in-
teraccién total entre fotones y el medio. Posteriormente, se toman en cuenta las amplitudes de las ondas
electromagnéticas dispersadas individualmente y se suman vectorialmente para contabilizar la contribu-
ci6én total del medio. E1 NIST [37] y Henke y col. han contribuido al calculo de los factores atémicos de
dispersion f1 y fo para 92 elementos a partir de datos de foto-absorcién experimentales [34, 38].

2.6. Funcion de pérdida de energia

La funcién de pérdida de energia describe la probabilidad de dispersién inelastica y la distribucion de
pérdida de energia, producto de la interaccién de una onda electromagnética con el medio. Esta funcién
es fundamental para el cdlculo del camino libre medio ineldstico, debido a que determina la energia
cinética que pierde una particula cargada incidente al interaccionar ineldsticamente con los dtomos del
material, en funcién de la respuesta de este. Dicho esto, se puede deducir la funcién de pérdida de energia
partiendo de la funcién dieléctrica. Se debe considerar el inverso de la funcién dieléctrica y separarse en
componentes, como se muestra a continuacion

-1 -1

- = —, 2.19
e(q,w) €1 +iey ( )
multiplicando por el conjugado complejo se tiene
—1 —€1 + 1€
- — =, (2.20)
1+ €9 €] + €&
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2.7 IMFP - Camino libre medio inelastico

y se separa por componente real e imaginaria

-1 —€1
R - , 2.21
e[e((j, w)] €2 + €2 (2.212)
-1 €2
I = 2.21b
ml = ot (2210)

donde la ec. (2.21b) es la funcién de pérdida de energia.

Anteriormente, se explicé que si el angulo de dispersién del fotén dispersado era pequenio entonces se
puede adoptar una descripcion de la interaccion por medio de factores dpticos electromagnéticos, como
lo es el indice de refraccién complejo [34]. La funcién de pérdida de energia se puede obtener con modelos
aproximados, por medio de espectros de pérdida de energia o a través de datos épticos. Para el calculo
por medio de datos épticos se pueden utilizar las ecs. (2.11a) y (2.11b) para conectar los coeficientes de
refraccién y extincién con la funcién de pérdida de energia (ver ec. 2.21b) como se observa

-1 . 2nk

e(O,w)]  (n? — k2)2 4 (2nk)?’
la ec. (2.22) se utilizara en este trabajo para el célculo de la funcién de pérdida de energia. Ademds, la
ec. (2.22) para el caso de los materiales del tipo “electrones libres”, como los metales, deberian mostrar
un maximo absoluto cerca de w = w, [18, 39]. Esta condicién implica un aumento en la probabilidad
de dispersién cuando la frecuencia de la onda incidente es igual a la frecuencia de plasma. Del mismo
modo, para materiales no metélicos, la ec. (2.22) muestra diversos méximos locales que corresponden
a un incremento en la probabilidad de dispersién ineldstica y estan relacionados con procesos como la
oscilacién de plasma o la formacién de cuasi-particulas ligadas (excitones), como el par electrén-hueco.

(2.22)

2.6.1. Funcion de pérdida de energia de Lindhard

Considerando la funcién dieléctrica de Lindhard (ec. 2.12) derivada en la seccién anterior para todo
momento ¢ y frecuencia w, se expresa la funcién de pérdida de energia de Lindhard a continuacién'

-1 w'qug
Im - : 2.23
@™ ~ P @ T T (2.23)

donde €y, es la funcién dieléctrica de Linhard, w, es la frecuencia de plasma, wy(q) es la frecuencia de
plasma dependiente del momento (relacién de dispersién, ver ec. 2.14) y v, es la constante de amortigua-
miento. La ec. (2.23) se utilizard en las siguientes secciones.

2.7. IMFP - Camino libre medio inelastico

El camino libre medio ineldstico (IMFP, por sus siglas en inglés) es el producto de excitaciones y ioniza-
ciones atémicas debido a la interaccion de una particula incidente con los electrones orbitales del medio.

'Desarrollo matemético de ec. (2.12) a ec. (2.23) en apéndice B.2.
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Si se considera un conjunto N de electrones orbitales que conforman un dtomo dado, el estado base del
sistema esta conformado por dichos electrones en orbitales ocupados dentro de una esfera, conocida como
la esfera de Fermi. La energia en la superficie de esta esfera es conocida como la energia de Fermi Er y se
puede representar en términos de la magnitud del vector de onda k:} Cualquier particula que ocupe un
orbital dentro de dicha esfera de Fermi tendrd una velocidad directamente relacionada con la magnitud
del vector de onda k. Por otro lado, dentro del marco de la dualidad onda - particula, De Broglie propuso
una relacién entre el vector de onda k de una onda y el momento asociado a una particula cuantica. En-
tonces, la velocidad de un electrén en un orbital del 4tomo queda determinada en funcién del momento.
Para las particulas en la superficie de Fermi, su momento es conocido como el momento de Fermi pp! [29].

Considerando una particula incidente con cierta energia F y momento p; > pg que interacciona con
dicho atomo en el estado base, puede transferir cierto momento a cualquier electrén de la superficie de
Fermi, de tal forma que el momento del electrén orbital sea ps > pr y como consecuencia, sea removido
de la esfera de Fermi. De esta forma, al interaccionar la particula incidente con el medio, transfiere parte
de su energia produciendo pares excitados: el hueco con carga positiva, producido por la ausencia del
electrén orbital en el dtomo, y la particula ionizada [40].

Existen tres procesos relacionados con la creacién de pares excitados [40]:

1. Pares simples excitados: corresponde a la creacién de un solo par de particula y hueco.
2. Multiples pares excitados: formacion mayor que dos pares simples excitados.

3. Colectivos excitados: creacion de pares excitados de orden N.

Posteriormente, al moverse una particula en un mar de plasma, como se nombrard al sistema con
igual densidad de electrones y huecos, tiende a perturbarlo, moviendo al par electréon-hueco de su posi-
cion inicial. Como consecuencia, el par es perturbado por los pares a su alrededor, actuando como fuerza
restitutiva, y el electrén vuelve a su posicién original. Debido al alcance infinito de la fuerza de Coulomb,
el electron tiende a perturbar continuamente a este par y éste tiende a volver a su posicion de equilibrio,
oscilando. Asi, el IMFP resulta ser la distancia promedio recorrida por dicha particula de cierta energia
cinética entre colisiones ineldsticas [41].

Los valores del IMFP pueden derivarse a partir de calculos tedricos, como es el caso de este trabajo,
utilizando datos Opticos experimentales para construir la funcién de pérdida de energia o determinarse
a partir de métodos experimentales tales como pelicula superpuesta y la retrodispersion eldstica de elec-
trones. El método de pelicula superpuesta consiste en colocar una pelicula sobre un sustrato de grosor
variable y se realizan mediciones de la intensidad de electrones Auger o foto-electrones producidos como
funcién del dngulo de dispersion y del grosor de la pelicula [41]. El método de retrodispersion eldstica de
electrones consiste en medir el coeficiente de refraccion de un haz de electrones de cierta energia que incide
sobre una superficie, tomando como referencia una superficie de distinto material de conocido IMFP. Se
supone que el material es amorfo o policristalino para despreciar efectos de difraccién [42]. Powell [42] y
Jablonski [43], entre otros, han trabajado con este método. Esta tesis presenta el cdlculo de camino libre

'En el caso de omitir la “— ” sobre la variable se esté refiriendo a la magnitud del vector.
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2.7 IMFP - Camino libre medio inelastico

medio ineldstico utilizando datos épticos experimentales, a continuacion se describird el procedimiento
tedrico necesario para este célculo.

2.7.1. El algoritmo simple de Penn

El célculo de camino libre medio inelastico utilizando el algoritmo simple de Penn se lleva a cabo por
medio de una aproximacién estadistica derivada por Lindhard!'. En dicha aproximacién, para un medio
condensado, se considera que los electrones incidentes son dispersados por un gas de electrones en un
elemento de volumen dr, donde la densidad de electrones n(r) es variable. Se toma el inverso del IMFP

/\E1 en el gas de electrones y se integra sobre todo el volumen del medio. Como se muestra en la ec.
(2.24):

- AL (k)
AHE) = / LTd?’r, (2.24)

donde €2 es la celda de volumen de Wigner-Seitz, Az, es el camino libre medio ineldstico recorrido en un
gas de electrones libres por una particula con nimero de onda k y A es el IMFP recorrido por la particula
incidente en el sélido. Az, se define en la ec. (2.25) como

_hk, h
- R[zyAE(k)y]’

m representa la masa del electrén y AE(k) es la componente imaginaria de la “auto-energia” encontrada
por Quinn [44] y se escribe como

Az (k) (2.25)

o2 [(E—Er 1 1 ;
AB(K) = = /0 d(hw) / m{ o — E + By, (2.26)
donde ¢ es la carga del electrén, Er es la energia de Fermi, ¢ es el nimero de onda asociado a la transfe-
rencia de momento y Im[m] es la funcién de pérdida de energia en términos de la funcién dieléctrica.
La condicién hw = E — Ej_g4, en la delta de Dirac, describe el proceso de colisién del electrén libre. £
representa la energia cinética inicial del electrén y Ej_, es la energia cinética remanente del electrén,
por lo que Aw es la energia cinética pérdida por el electron. La “auto-energia” es consecuencia de la
interaccion coulombiana entre el electrén incidente y el medio. El electron polariza el medio a través del
campo eléctrico generado por su carga intrinseca y a su vez la repulsion con los electrones orbitales del
medio es alterada. La polarizaciéon generada por el propio electron modifica la forma en que el medio
actia sobre él, modificando su energia finalmente [44].

En relacién con la ec. (2.26), Penn describe la funcién de pérdida de energia para cualquier compuesto,
considerando aquellos que no son gases de electrones, como los aislantes, en términos de la funcién de
pérdida de energia de Lindhard para un gas de electrones. Fisicamente se describe al medio como un
conjunto de “particiones” de volumen [ d®r en las cuales la respuesta del medio a la interaccién con

1Para un desarrollo completo ver el apéndice B.3.
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una onda electromagnética incidente es modelada como un gas de electrones libres. Mateméaticamente se
describe como [18]

-1 . l m -1 3,
Im[e(q,w)] - / ' [eL(q,E(k) —E(k ) L (2.27)

E(k) = E es la energfa de la particula antes de la colisién y E(k — q) = Eji_4 es su energfa posterior
a la colisién. Considerando el limite 6ptico ¢ — 0 en la ec. (2.27), la aproximacién de Tung [45] para
modificar la variable de integracién r en términos de la frecuencia de plasma (ver apéndice B.3) que en
ultima instancia depende de r y utilizando las propiedades de la delta de Dirac (ver apéndice B.1), se
escribe la ec. (2.27) de la funcién de pérdida de energia en términos de la funcién de pérdida de energia
experimental, resultando en

Im| Jdew,(r), (2.28)

—1 o0 —1
= /0 Gy (r)]Tm|

G(Qa w EL( ) w)
donde wy(r) es la frecuencia de plasma en funcién de 7, €y, es la funcién dieléctrica de Lindhard y
2 -1

Glwp(r)] = Wwp(T)Im[e(w)]' (2.29)

En el algoritmo de Penn se toma este pardmetro Glw,(r)] para obtener la funcién de pérdida de
energia a partir de datos Opticos experimentales, siendo este el gran aporte de Penn; manipular la fun-
cién dieléctrica de Lindhard para un gas de electrones libres y aproximarla a la funcién dieléctrica con
transferencia de momento cero, adaptada para cualquier elemento o compuesto.

La ec. (2.26) se rescribe en términos de la funcién de pérdida de energia de Lindhard y la funcién de
pérdida de energia experimental, asi como la integral de transferencia de momento se reescribe (ver
apéndice B.3) utilizando una integral angular que involucra el dngulo entre el vector de onda k (antes de
la colisién) y el vector ¢ (posterior a la colisién). Tomando en cuenta estas consideraciones se tiene

0o E-Ep q" _
AE(k) = /0 dwp(r)G[wp(r)]leOk /0 () / ) ‘qum[q(qb], (2.30)

donde aq es el radio de Bohr, &k es la magnitud del vector de onda k y
¢ =k[1++/1— (hw/E)|. (2.31)

La ec. (2.30) es conocida como la aproximacién completa de Penn (FPA), donde la integracién se
hace sobre la energia, la frecuencia de plasma dependiente de la variabilidad de la densidad electrénica y
la transferencia de momento. Por otro lado, para simplificar los calculos Penn propone una aproximacién
simple de su método, aproximacién conocida como el algoritmo simple de Penn o polo simple [12]. De
acuerdo con Penn, esta relacién arroja empiricamente los mismos resultados en el calculo del camino libre
medio inelastico que la FPA para energias cinéticas superiores a 200 eV, con una diferencia porcentual del
3 %. Ademds, esta aproximacién consiste en simplificar la funcién dieléctrica de Lindhard y reescribirla
en términos de la frecuencia de plasma wy(r) y la frecuencia de plasma asociada a la transferencia de
momento wpy(q) como
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2.7 IMFP - Camino libre medio inelastico

-1 wuwyn)
o = 20,

0w —wp(9)); (2.32)

entonces la FPA se simplifica en

} x In[% ,; + =1/ (2.33)

ABEk) = o] 7z il

1
e / Al ()] T

donde
= Wy, =wpy/Ep.
= ¢=q/pr, pr es el momento de Fermi.
= Dp(0) =W + 57 4T
= G, v gy dependen de Wy y toman sus valores de la interseccién con las regiones w < 2kg— G v
>k — 1L
» v5 es la velocidad de Fermi.

Fisicamente, este algoritmo describe la interaccién entre electrones libres y el medio. Esta interaccion
involucra colisiones con los electrones orbitales y también con electrones de capas mas internas, a dife-
rencia de la ec. (2.4) derivada por Bethe, donde las interacciones con capas internas no son tomadas en
cuenta a bajas energias. El método de Penn involucra excitaciones con los electrones de valencia y con
electrones de capas internas [41]. Los métodos de Penn, tanto la FPA como el simple, dependen de tres
aspectos:

= Valores experimentales para la funcién de pérdida de energia.
= Conocimiento de la energia de Fermi del elemento.
= Estructura de bandas como en elementos de electrones libres, por encima de la energia de Fermi.

También, es importante enfatizar que el algoritmo de Penn expresado en las ecs. (2.30) y (2.33) estd
basado implicitamente en la aproximacién de Born, por lo que no incluye efectos de intercambio o de
correlacién [18].

2.7.2. Funcién de excitacion de Ding y Shimizu

La funcién de excitacién de Ding y Shimizu! [35] describe adecuadamente la dispersién ineldstica de un
electron al viajar dentro de un medio y se obtiene a partir del algoritmo simple de Penn, descrito en la
seccion anterior. Sin embargo, a diferencia de Penn, Ding no usa el pardametro de auto-energia de Quinn
sino la seccidn eficaz para la dispersién ineldstica del electrén, propuesta por Pines y Noziére [40]:

!Para una derivacién més completa ver apéndice B.4.
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A2\t 1 -1 1
= I - 2.34
A(h)dq ~ ranE (g w) g (2:34)

donde los parametros involucrados se definieron previamente. Posteriormente se considera la integracion
sobre la transferencia de momento y la funcién de paso ©(z). Esta funcién de paso toma en cuenta la
transferencia de energia pérdida por una particula cargada en una colisién ineldstica: hw = E — Ej_,. La
ec. (2.34) se escribe como [12, 35]

dat Sl | ~1 ,dq, . h 9

donde O(z) vale uno si z > 0y vale cero si < 0. Las ecs. (2.28), (2.29) y (2.32) se utilizan para reescribir
la funcién de pérdida de energia como

da~! —L Oow m;l w Ooi W— w i — ) —w
d(hw) _moE/O ol [e(wp)]d p/o qu(q)5( p(a))Ol5 - (2kq — ¢7) — o], (2.36)

en este caso la frecuencia de plasma w, se obtiene a partir de la funcién de dispersion wy(q) [ver ec. (2.14)]
con el fin de relacionar la funcién de pérdida de energia Im[—1/¢e(w)] con la dependencia de la transferen-
cia de momento distinto de cero y la transferencia de energfa. Al resolver la ec. (2.14) de dispersién, wy,
es variable, para ser precisos, depende de la energia del electrén incidente, la transferencia de energia y
la transferencia del momento. A diferencia del algoritmo simple de Penn w), no depende de una densidad
electrénica variable n(r).

Posteriormente, se utilizan las propiedades de la delta de Dirac (ver apéndice B.1) para desarrollar la
ec. (2.36). La funcién de excitacion, ec. (2.34), se escribe finalmente como

dA™! 1 = hep —1 i — ) —w
i) = () — ()2 4 [0 ) Ol Pha =) — el (2:3T)

2m

En este trabajo se integra la funcién de excitacién (ec. (2.37)) para el cdlculo del IMFP con respecto a
la pérdida de energia AE = fw [12, 35]:

E—-Ep -1
A= /0 d(aE) d(AE), (2.38)

asimismo, para el poder de frenado lineal, la ecuacién asociada estd dada por

E-FEf -1
LB _ [P
dz  J, d(AE)

d(AE). (2.39)
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2.8 Seccién eficaz

2.8. Seccion eficaz

La seccidn eficaz diferencial describe la probabilidad de interaccién entre el electrén y el medio [41] en
funcién de la energia y se escribe como

d%c 1 -1 .1

Qg ~ wNaE g 0) ¢ (2.40)

donde ag es el radio cldsico de Bohr y N es el nimero de dtomos/molécula por unidad de volumen,
los pardmetros restantes se han definido previamente. Comparando directamente la ec. (2.40) con la ec.
(2.34), se observa que se cumple [41]

o=(NA)". (2.41)

La ec. (2.41) se utiliza en este trabajo para el célculo de la seccién eficaz.

2.9. Reglas de auto-consistencia

Las relaciones matematicas son herramientas utiles que ayudan a modelar la interaccién entre la radiacién
electromagnética y la respuesta del medio. A través de estas relaciones matemaéticas es posible evaluar los
datos recabados experimentalmente para la construccion de la funcién de pérdida de energia. Producto
de estas evaluaciones se determina si los datos recabados modelan consistentemente la interaccién entre
la radiacién incidente y el medio.

2.9.1. f-sum

La f-sum o regla de suma de Bethe, se denomina asi puesto que esta relacionada con la tensién de oscila-
cién generalizada (GOS, por sus siglas en inglés') y esta se describe habitualmente por la letra f(q,w),
que depende de la frecuencia w y el momento asociado al niimero de onda ¢ transferido de una onda inci-
dente al interactuar con el medio. La GOS describe la probabilidad de transicién entre niveles energéticos
de un atomo o molécula y estd relacionado con la absorcién o emisién electromagnética derivada de esta
transicion [46], ademés estd asociada al nimero de electrones por 4tomo que participan en la respuesta a
particulas incidentes. Por lo que la denominaciéon de “suma”, se debe a que la contribucién de todas las
transiciones probables es igual al nimero de electrones orbitales que pueden participar en la interaccién
con la particula incidente. Aunque, es mds conveniente describir la GOS de forma diferencial df(q,w)
por unidad de frecuencia o energia pérdida dw en forma integral.

De acuerdo con Bethe, considerando la GOS diferencial sobre todo el intervalo de energia transferida
de la particula incidente (para todo vector de onda ¢ constante), se puede estimar el nimero atémico
como [47, 48]

! Generalized oscillator strength.
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*df(qw) .,
/0 e dw=12, (2.42)

donde Z es el nimero atémico del dtomo completo. También, la GOS diferencial se puede relacionar con
la funcién de pérdida de energia como [33, 47, 48]

d 2 -1
fla.w) “Im| 1, (2.43)
dw w2 e(q,w)
donde w es la frecuencia de la onda incidente, w}% = Ne?/egm es la frecuencia de plasma, Im[ﬁ] es la

funcién de pérdida de energia y €(q,w) es la funcién dieléctrica. La ec. (2.42) se escribe en términos de la
funcién de pérdida de energia en el limite ptico ¢ — 0 y utilizando la ec. (2.43) se obtiene [33, 47, 48]

2 w -1
Z = —2/ wIim]| |dw, (2.44)
mwy Jo e(w)

la evaluacién de la integral en la ec. (2.44) determina el nimero de electrones que participan en la dis-
persién ineldstica [49], por lo que se espera que conforme la energia de la onda incidente sea mayor, el
ntmero de electrones que participen en el proceso aumente, y tienda al niimero atémico teérico. Dicho
valor tedrico se considera como la referencia, a la que debe aproximarse la evaluacion de la funcion de
pérdida de energia experimental utilizada en este trabajo. La ec. (2.44) se utilizé en este trabajo para la
evaluacién de los datos recabados.

De lo observado, en diversas evaluaciones realizadas por distintos autores, la evaluacién de la integral
tiene una fuerte influencia de datos 6pticos en un rango de energia de 50 eV en adelante [6].

2.9.2. Suma de Kramers-Kronig (kk-sum)

Las relaciones de Kramers-Kronig (KK) conectan las componentes real e imaginaria de una funcién
compleja. En este caso, se interpretan como la evaluacién sobre la correcta emulacion de los datos del
medio como un dispersor, es decir, si representan la dispersién a bajas frecuencias como respuesta del
medio a la onda incidente adecuadamente o no. Estas relaciones estan fundamentadas en expresiones
puramente matemdaticas. En particular, se utiliza el teorema integral de Cauchy, el cual establece que la
integral de linea de una trayectoria cerrada de una funcién analitica es cero [50]. Producto de este teorema,
se calcula la componente real de una funcién compleja en términos de la componente imaginaria! como

[51]

1 2 -1 . W'do’

I-Rel 5] =P /Ooo |5l (2.45)

donde w’ es un “polo” en la funcién y representa la frecuencia de oscilacién transferida de la onda
incidente, pero se utiliza dicha nomenclatura para evitar el abuso de notacion, P es el valor principal de
Cauchy y los pardmetros restantes se han definido previamente. En el limite de bajas frecuencias (w — 0)
se obtiene [52]

'Para un desarrollo matemético completo, ver apéndice B.5.
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2 (¢ —1 . do’ 1
1_/0 Tm[— ] | Re[—-], (2.46)

T e(Ww)” W €(0)

en este régimen de energias, la componente ez de la funcién dieléctrica tiende a cero ya que k — 0 [33],
y la componente real del inverso de la funcién dieléctrica se escribe en la ec. (2.47) [33]:

Re[ - ]= ! 1+2/w “1(w)d (2.47)
e = = = — w w)dw .
€(0)"  €(0) n2(0) T Jo ’

por medio de la ec. (2.46) se evalian los datos épticos experimentales utilizados para la construccién de
la funcién de pérdida de energia, suponiendo que el valor final de dicha evaluacién tiende a 1 [4, 6, 17].

Caso contrario a la f-sum, la kk-sum es fuertemente influenciada por los datos épticos obtenidos en
un rango de 2 eV-50 eV [6].

2.10. Materiales dosimétricos

Durante los iltimos 40 anos, la dosimetria termoluminiscente (TL) ha jugado un papel principal en varios
campos, tal es el caso de la vigilancia radioldgica de personal que trabaja cerca de fuentes de radiacién
ionizante [53], la radioterapia, el radiodiagndstico y la medicina nuclear [54]. Estas aplicaciones se derivan
de observaciones, investigacién y andlisis llevados a cabo a través de anos de trabajo cientifico; desde que
Becquerel observé en 1899 la respuesta TL del fluoruo de calcio (CaFs) al ser irradiado con radio, asi
como la investigacién de radiacién con fotones en fluoruro de litio (LiF) llevada a cabo por la Universidad
de Wisconsin en E.E.U.U. en la década de los cincuenta. Y finalmente, varios autores que senalaron que
los rubies y zafiros (Al;O3) eran materiales ttiles como dosimetros TL desde los anos sesenta [55, 56]. La
dosimetria es una herramienta esencial para la cuantificacién del depédsito de energia debido a la radiacion
ionizante de rayos-x, rayos-gamma, particulas beta y protones.

2.10.1. Caracteristicas generales del LiF - fluoruro de litio

El fluoruro de litio es un material ampliamente utilizado como dosimetro. Su uso comenzé después de la
segunda guerra mundial en la Universidad de Wisconsin en los E.E.U.U. [54]. Es utilizado porque puede
ser producido en diversas versiones: dopado con titanio y magnesio (LiF:Ti,Mg) conocido como TLD!-100
[53], dopado con magnesio, cobre y fésforo (LiF:Mg,Cu,P) conocido como TLD-100H [53], o enriquecido
con Li® (SLiF:Ti,Mg) conocido como TLD-600 [53, 57] y enriquecido con Li’ ("LiF:Ti,Mg) conocido
como TLD-700. Estas versiones muestran un amplio rango de energias en las que pueden utilizarse, alta
sensibilidad a bajas dosis y muy poco desvanecimiento sobre el paso del tiempo [53]. Ademas, se utiliza
bastante por su nimero atémico efectivo (Z, = 8.14) que, por un lado, lo hace tejido equivalente y, por
otro lado, le da independencia a la respuesta TL con la energia [54]. El fluoruro de litio tiene un bandgap
de 14.3 eV [58], un ancho de 6.1 eV de la banda de valencia [11] y una energfa de Fermi de 15 eV [6].

!Dosimetro termoluminiscente.
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2.10.2. Caracteristicas generales del H,O - agua liquida

Este material es empleado como maniqui debido a su facil uso, ademds, es un material de referencia
para distintos protocolos dosimétricos [59] debido a su nimero atémico efectivo alrededor de 7.5, que lo
convierte en tejido equivalente. Por su estado liquido y por sus propiedades quimicas, el agua liquida no
puede ser utilizada como TLD. Sin embargo, en su estado liquido funciona perfectamente para las nece-
sidades requeridas. Sus aplicaciones estdan plasmadas en biologia, especificamente en dosimetria celular
y sub-celular, no hay que olvidar que cerca del 70 % de una célula es agua liquida, por lo que utilizar
este compuesto como material de referencia dosimétrico es de completa utilidad. El agua liquida tiene un
bandgap de 8.2 eV, una afinidad electrénica de 6.45 eV [60] y una energia de Fermi de 15 eV [7].

2.10.3. Caracteristicas generales del CaF', - fluoruro de calcio

El fluoruro de calcio es un compuesto que ha sido utilizado en dosimetria desde 1865. El CaFs puede ser
utilizado en su forma natural, asi como dopado con manganeso y disprosio. Presenta un bandgap grande,
el cual experimentalmente vale 12.1 eV, por otro lado, la banda de valencia tiene un ancho de 3.20 eV [61]
y la energia de Fermi es de 8.6 eV [62]. Ademds, no es tejido equivalente (Z, = 16.57), lo que representa
una desventaja como dosimetro, también se observa un rapido desvanecimiento lo que representa una
pérdida de informacién dosimétrica [63].

2.10.4. Caracteristicas generales del Al,O3 - 6xido de aluminio

El 6xido de aluminio dopado con hierro es conocido como zafiro y al doparse con cromo se transforma
en rubi, estos compuestos presentan propiedades adecuadas para ser utilizados como dosimetros, debido
a que exhiben una alta sensibilidad a bajas dosis y muestran curvas de brillo simples [53]. Entre otras
cosas, muestran una alta eficiencia, es decir, la radiaciéon incidente es convertida éptimamente en luz
visible. Incluso, tienen una baja pérdida de informaciéon dosimétrica con el paso del tiempo. Su nimero
atémico efectivo estd alrededor de 11.2, por lo que no clasifica como tejido equivalente. Ademas, tiene un
bandgap de 8.8 eV [64], un ancho de banda de valencia de 7.9 eV [65] y una energfa de Fermi de 15 eV [6].
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Capitulo 3

Metodologia

3.1.

Recopilacion de los indices de refraccién y extincion

Para el cédlculo de la funcién de pérdida de energia, el IMFP, la seccién eficaz y el poder de frenado,
se utilizan los indices épticos experimentales n y k. Estos indices se recopilan de diversas fuentes. Sin
embargo, los datos épticos experimentales reportados en la literatura son escasos. En su lugar, se recopilan
los factores de dispersién atémicos (ver seccién 2.5), el indice de decremento 6, el indice de extincién éptico
By las componentes real e imaginaria de la funcién dieléctrica (ver seccién 2.4). En la tabla 3.1 se resumen
los pardmetros recopilados para cada compuesto.

H Compuestos ‘ Rango de energfa [eV] ‘ Dato recabado ‘ Referencia H
HyO 1.2398E-7 - 6.1992 Indice n v k [66]
6.2459 - 48.3609 Componentes €] y €2 [67]
48.5814 - 30,000.0 fndice 6 y 3 (36]
30,014.05 - 432,945.10 | Factores de dispersién atémicos f1 y fa [37]
LiF 3.718E-8 - 27.0 Funcién de pérdida de energia [68]
29.3000 - 30,000.0078 fndice § y 8 [36]
30,014.00 - 432,945.10 | Factores de dispersién atémicos f1 y fa [37]
CaF, 0.0124 - 0.1240 Indice n y k [69]
10.3321 - 30,000.0059 fndice 6 y 8 [36]
30,014.05 - 432,945.10 | Factores de dispersién atémicos f1 y fa [37]
Al O3 0.0372 - 29.1 Indice n y k [70]
30.0000 - 29,999.9961 fndice 5 y 8 [36]
30,014.05 - 432,945.10 | Factores de dispersién atémicos f1 y fa [37]

Tabla 3.1: Datos recopilados para el cilculo de la funcién de pérdida de energfa.
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3.2. Calculo de la funcién de pérdida de energia

Para determinar la funcién de pérdida de energia se escribieron los factores de dispersién atémicos fi y
fo en términos del indice de decremento  y extincién 3, respectivamente. El factor de dispersién atémico
f1 se reescribi6 utilizando la ec. (2.18a) y el factor de dispersién atémico fa se reescribié utilizando la ec.
(2.18b). El indice ¢ estd relacionado con el indice de refraccién n por medio de la relacién (ver seccién
2.5)

0=1—n, (3.1)

y B es igual al coeficiente de extincion k. Para el calculo de la funcion de pérdida de energia a través de
los indices n y k se utiliz6 la ec. (2.22). Para los datos extraidos en términos €; y €2, componentes de la
funcién dieléctrica, se utilizé la ec. (2.21b).

3.3. Evaluacion de los datos 6pticos experimentales

Para determinar si los datos recabados modelan la interaccion entre la onda incidente y el medio se evalué
la consistencia de los datos Opticos extraidos. Para dicha evaluacién se utilizé la f-sum (ver ec. 2.44) y
la kk-sum (ver ec. 2.46) a través de la funcién de pérdida de energia calculada previamente. En la tabla

H Compuestos ‘ A ‘ Error f-sum [%] | kk-sum ‘ Error kk-sum [ %] ‘
HyO 9.93 -0.65 1.03 2.97
LiF 12.04 0.32 0.79 -20.60
CaFq 38.8 1 1.04 3.79
Al O3 49.8 -0.39 1.02 1.57

Tabla 3.2: Evaluacion de auto-consistencia de los datos épticos experimentales.

3.2 se observa el niimero atémico y los valores de la suma de Kramers-Kronig calculados a partir de
los indices n y k utilizados. Para el cdlculo del error, en el caso de la f-sum, se toma como referencia
el nimero atémico tedrico del compuesto! en cuestién y, para el caso de la kk-sum, se considera que la
evaluacion debe tender a uno. A partir de los valores de referencia y los calculados se estimé el error para
cada suma. Los errores mostrados en la tabla 3.2 contribuyen a la incertidumbre asociada al calculo del
IMFP y del poder de frenado lineal en los intervalos mencionados en secciones previas (ver seccién 2.9)2.

'El ntimero atémico tedrico corresponde al nimero total de electrones que constituyen al compuesto. No representa el

numero atémico efectivo.

2La incertidumbre asociada a los cdlculos se describe en términos del valor cuadritico medio (RMS) [71], como se verd

en secciones posteriores.
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3.4. Calculo del IMFP

Para el cédlculo de camino libre medio ineldstico se implementé un cédigo en el programa Mathematica
(versién 10.0.0.0.) desarrollado por John Villarrubia del NIST [72], basado en la funcién de excitacién [ver
ec. (2.37)]. Para el cdlculo de la funcién de excitacién se utilizé la ec. (2.14) (ver subseccién 2.4.1) definida
como la funcién de dispersién wy(q) y se considerd que era igual a la frecuencia de la onda incidente, es
decir, wp(g) = w. Después se resolvi6 para la frecuencia de plasma w, considerando que la transferencia
de momento era minima, como

(hq)?/2m = 2E — AFE — 2\/E(E — AE), (3.2)
entonces la frecuencia de plasma w, quedd escrita en términos de la transferencia de energia AE = hw y
la energfa cinética de la particula incidente E = (hk)2/2m como

0.049AE™/3 (0.13a + 0.0640) B
AT /2
wp =AE [ 5 + T 21/3] , (3.3)
donde
B = [2TAE? — 2702 4 0.120° 4+ 1/—=0.01406 + (27AE? — 2702 + 0.12a3)2]'/3, (3.4)

a = —2E + AE + 2\/E(E — AE). (3.5)

Aunque para encontrar la frecuencia de plasma se asumié la transferencia de momento como minima,
en el caso general no se toma esta consideracién. Por lo que se utiliz6, de nuevo, la ec. (2.37). Se resolvi6
la ec. de dispersién para (hg)2/2m y se consideré la solucién positiva, por lo que se obtuvo

(hq)?
2m

— 0.5[—0.392(F1y)?® + /—4(Fw,)? + 0.154 (R, )3/3 + 4AAE?). (3.6)

A partir de las ecs. (3.3) - (3.6) se observé que la integral de la funcién de excitacién

e hwy, -1

/ 9 9 (hq)? 2Im[ ( )]d(h"‘)p)v (37)
0 (hw)? = (hwp)® + 55717 €\@p

quedd escrita en términos de la pérdida de energia y la energia cinética de la particula. La funcién de

pérdida de energfa calculada en la seccién 3.2 se usé en la ec. (3.7) y como los valores de wy, no coinciden

con los valores de la frecuencia de la onda incidente se interpolé exponencialmente! la funcién de pérdida

de energia para las soluciones a la ec. (3.3). Posteriormente, se integro respecto a la energia de la particula

incidente, de cero a infinito (o a la méxima energia de la particula incidente).

Finalmente, se integr6 la funcién de excitacién respecto de la transferencia de energia AE [ver ec.
(2.38)]. De acuerdo con el algoritmo de Penn y Ding, los limites de integracién requirieron del conoci-
miento del bandgap para el limite inferior y de la energia de Fermi para el limite superior. En la tabla
3.3 se incluyen los pardmetros mencionados.

!Graficando log-log, energfa contra funcién de pérdida de energfa se observa un comportamiento casi lineal.
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3. METODOLOGIA

Compuestos | Bandgap [eV] | E. Fermi [eV]
H,0 8.2 [60] 15.0 [7]
LiF 14.3 [58] 15.0 [6]
CaF, 12.1 [61] 8.6 [62]
ALO3 8.8 [70] 15.0 [6]

Tabla 3.3: Valores de bandgap y de la energia de Fermi de los compuestos considerados.

El cédigo permitié la visualizacién de las funciones de pérdida de energia asi como las curvas de
camino libre medio inelastico resultantes. Los datos fueron extraidos en un archivo .csv siguiendo la

funcién exponencial
f(n) — 81.8-"-0.08717 (3.8)

donde 1 < n < 140.

3.5. Calculo del poder de frenado lineal de colision

Para el calculo del poder de frenado lineal de colisién se utilizé el mismo cddigo desarrollado en mat-
hematica por John Villarrubia del NIST [72]. En el caso del poder de frenado se multiplic6 e integré
la funcién de excitacién respecto a la transferencia de la energia AFE de la particula incidente como se
muestra en la ec. (2.39).

En la integral mencionada anteriormente, el limite de integracién, al igual que el IMFP, se determind
con el bandgap y la energia de Fermi (ver tabla 3.3). Los datos se extrajeron en formato .csv siguiendo
la misma funcién exponencial utilizada para el IMFP.

3.6. Calculo de la seccion eficaz

Las secciones eficaces fueron calculadas usando los datos del IMFP desde el bandgap hasta 442 keV para
todos los compuestos a través de la ec. (2.41). Para ello, es necesario utilizar el niimero de dtomos/molécula
por unidad de volumen, N. Este valor se calcula a través de la ec. (3.9):

N = Na%, (3.9)
donde N, es el niimero de Avogadro, p es la densidad del medio en g/cm? y A es el ntimero de masa. En
la tabla 3.4 se incluyen los valores N que se utilizaron por compuesto.
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3.7 Comparaciones del IMFP y del poder de frenado lineal de colisién con resultados previos.

Compuestos | N[10%2cm ™3]
H>O 3.33671
LiF 6.13825

CaF, 2.45512
Al O3 2.35423

Tabla 3.4: Numeros de densidad de cada compuesto.

Aunque este trabajo estd enfocado en el area de la fisica médica, el uso de estos pardmetros no es
exclusivo de esta rama de la fisica y resulta de interés para la microscopia, asi como en areas afines.

3.7. Comparaciones del IMFP y del poder de frenado lineal de colision

con resultados previos.

3.7.1. IMFP

Para las comparaciones de IMFP en agua liquida, se obtuvieron valores originales calculados por Powell
y col. [7, 73] con la FPA. También, se consideraron datos publicados por Emfietzoglou y col. [8, 9] en
donde se describe el célculo tedrico del IMFP en un intervalo de 100 eV a 100 keV (IXS-D3) [8] y en un
intervalo de 10 eV a 100 keV (e-e) [9].

Para LiF, se compararon valores del IMFP con datos publicados por Tanuma y col. [6] basados en la
FPA en un rango de energia de 50-2000 eV.

Para CakFsy, dada la falta de valores del IMFP en la literatura se utilizé una ec. tedrica desarrollada
por Shinotsuka y col. [4] conocida como la ecuacién “relativista modificada de Bethe” o TPP-2M (por
las siglas de sus autores!) y se escribe como

E

A = BB, B) — (1 — 8) — 3 — (C/E) + (D/EY)}

(3.10)
donde

» Ap (nm) es el IMFP,

» E es la energfa cinética del electrén (eV),

= 3,=-1.0+9.44/,/E2 + E24+0.690°! (eV~'nm™1),

l“Tanuma, Powell and Penn modified”.
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3. METODOLOGIA

» [, es la energfa de bandgap (eV),

E, =28.8\/Nyp/A (eV),

= N, es el namero de electrones de valencia del medio,

= p es la densidad del material,

= A es el nimero de masa del medio,

7 =0.191p7%% (eV1),

» C=19.7-9.1U (nm™1),

» D =534 —208U (eVnm™1),
» U= Nyp/A.

Para AlyOg, se compararon valores del IMFP con Powell y col. [73] en un intervalo de energia desde
10 eV hasta 200 keV calculados a través de la aproximacion completa de Penn relativista (RFPA!, por
sus siglas en inglés). Dichos datos no han sido publicados todavia. Ademads, para el AlsO3, se compararon
célculos del IMFP con Pandya y col. [14] en un intervalo de energia desde 20 hasta 2000 eV. En dicho
trabajo se presentan calculos tedricos tomando en cuenta un potencial esférico complejo. También, se
comparan calculos del IMFP para AlyO3 publicados por Akkerman y col. [10] en el intervalo de energia
que va desde 50 eV hasta 10 keV.

3.7.2. Poder de frenado lineal de colision

Para el agua liquida, se realizaron comparaciones con datos publicados por Emfietzoglou y col. (IXS-D3)
[8]. En su trabajo calcula el poder de frenado lineal de colisién desde 0.1 keV hasta 10 keV a partir de los
valores del IMFP calculados previamente. Para la conversién del camino libre medio ineldstico a poder
de frenado lineal Emfietzoglou hace uso de la ec. (2.39).

Para LiF, se compararon los valores del poder de frenado lineal publicados por Boutboul y col. [11]
en el intervalo de 50 eV a 10 keV. También, se comparan valores publicados por Akkerman y col. [10] en
un rango de energia desde 50 eV hasta 10 keV.

Se compararon los célculos de este trabajo con el modelo clésico de Bethe [ec. (2.4)] y el modelo teéri-
co relativista de Bethe [ver ec. (2.6)], considerando dos valores de potencial de excitacién distintos: uno
a 78 eV, de acuerdo con el reporte ICRU 90 [74], y otro con un potencial de excitacién tedrico calculado
con la ec. (2.8). También se compararon valores con el modelo utilizado por el programa ESTAR [75],
a través del uso de la ec. (2.7). Este modelo se publicé en el reporte ICRU 37 [25], cuyos valores son
referentes del poder de frenado lineal de colisién en fisica de radiaciones.

!Relativistic Full Penn Approximation.

30



3.8 Incertidumbre en los calculos

También, se realizé una comparacién con el modelo de Luo y col. [49]. De acuerdo con Luo y col., esta
técnica es un procedimiento directo y aproximado para el cdlculo de poder de frenado lineal de colisién
experimental.

Para los modelos tedricos es necesario conocer ciertos pardmetros como la densidad p, nimero atémico
Z', masa atémica A y potencial de excitacién/ionizaciéon promedio I. Estos valores se muestran en la
tabla 3.5.

H Compuestos ‘ plg/cm?) ‘ Z ‘ A ‘ I [eV] ‘
H,0 0.999 [7] | 10 | 18.0152 | 78.0 [74]
LiF 2.635 [75] | 12 | 25.9390 | 94.0 [75]

CaF, 3.180 [75] | 38 | 78.0748 | 166.0 [75]
Al,O3 | 3.970 [75] | 50 | 101.9600 | 145.2 [75]

Tabla 3.5: Pardametros de los compuestos considerados utilizados por los modelos tedricos.

3.8. Incertidumbre en los calculos

El valor cuadratico medio (RMS), es considerado como indicador de las incertidumbres en el calculo del
IMFP y del poder de frenado, pero de acuerdo con el NIST deberia ser considerado como una incerti-
dumbre minima ya que no es posible cuantificar las fuentes principales de errores sisteméticos [71]. Este
método evalia la diferencia promedio entre los valores calculados o asociados a una medicién y aquellos
predichos por un modelo tedrico o método de referencia. En este trabajo se presentan calculos teéricos
del IMFP y del poder de frenado lineal, susceptibles al cdlculo de RMS. Esta incertidumbre se relaciona
con los datos Opticos experimentales recabados y al modelo tedrico en el cual se basa el cédigo empleado
en este trabajo. Los datos Opticos son evaluados a través de la f-sum y la kk-sum y debido al modelo
tedrico se estima una incertidumbre de entre el 10-15% del IMFP para energias entre 50 eV y 100 eV
[13, 41], ya que no considera efectos de intercambio ni de correlaciéon? [18]. El valor de RMS final ya toma
en cuenta ambas contribuciones.

En un estudio previo [6], se establecié una relacién entre el promedio del error de la f-sum y kk-sum
y el RMS. En dicho estudio se encontré una relacion casi lineal entre ambos parametros. Es importante
este resultado ya que se podrian asociar los valores de RMS porcentual calculados con los errores en los
datos épticos experimentales recabados.

El RMS se calcula utilizando la ec. (3.11) [76] como sigue

'Representa el niimero total de electrones que constituyen al compuesto. No representa el niimero atémico efectivo.
2Penn estima que el algoritmo simple difiere en sélo 3% del algoritmo completo para energias superiores a 200 eV.
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3. METODOLOGIA

RMS = \/w (3.11)

n

donde y; son los valores de referencia, y; son los valores a comparar y n es el nimero de elementos que
componen la comparacién. Ademas, la ec. (3.11) tiene las unidades de los paramétros a comparar.

En porcentaje, se escribe como [17]

RM S o, =100 x (3.12)

en este trabajo se calcula el RMS porcentual para el IMFP y el poder de frenado. Para el IMFP, los
valores de referencia para el HoO y el LiF corresponden a la FPA, para el CaFy al modelo relativista
modificado de Bethe (TPP-2M) y para el AloO3 a la RFPA. Para el poder de frenado se consideraron los
valores de referencia obtenidos a través de la ec. (2.7), utilizada por el programa ESTAR (NIST), para
los cuatro compuestos. Se considerd la diferencia porcentual entre este trabajo y el respectivo modelo de
referencia para determinar los intervalos de energia en los cuales realizar el calculo del RMS. El criterio
para clasificar dichos intervalos se basé en las diferencias porcentuales menores que 10 %. En los intervalos
de energia, donde no se cumplia este criterio, se realizaba otro calculo del valor RMS.
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Capitulo 4

Resultados

4.1. Funcién de pérdida de energia

Los valores de la funcién de pérdida de energia como funcién de la energia cinética del electrén calculados
en este trabajo se presentan en las figuras 4.1, 4.2, 4.3 y 4.4 para HoO, LiF, CaF5 y AlyOg3, respectivamente.
Como se observa, a lo largo de cada curva, maximos y minimos locales son observados y determinan un
incremento o decremento de la probabilidad de dispersién inelastica, respectivamente, entre el electrén
incidente y el medio. En cada gréafica se muestra la distribucién de la pérdida de energia del compuesto
en cuestion.
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Figura 4.1: Funcién de pérdida de energia en Figura 4.2: Funcién de pérdida de energia en
agua liquida. fluoruro de litio.
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Figura 4.3: Funcién de pérdida de energia en Figura 4.4: Funcién de pérdida de energia en
fluoruro de calcio. 6xido de aluminio.

4.2. IMFP - Camino libre medio inelastico

Los valores del IMFP como funcién de la energia cinética del electréon calculados en este trabajo se
presentan en las figuras 4.5, 4.6, 4.7 y 4.8 para H50O, LiF, CaFy y AlsOgs, respectivamente. Como se
observa, a bajas energias el IMFP disminuye como funcién de la energia hasta alcanzar un minimo y
después aumenta, independientemente del compuesto en cuestion.
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Figura 4.5: IMFP calculado en H5O. Figura 4.6: IMFP calculado en LiF.

También se incluyen datos reportados en la literatura para agua liquida, fluoruro de litio y éxido de
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4.2 IMFP - Camino libre medio inelastico

aluminio donde se puede notar un buen acuerdo para energias mayores que 100 eV. Se nota también para
materiales de baja Z (ver tabla 3.5), como el H2O y el LiF, el IMFP es mayor que para CaFy y AlyOs.
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s [ Pandya y col. [14]. 1
E Akkerman y col. [10].

10" E
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* Este trabajo.f
*  TPP-2M [4].
sl PR

10° 10' 107 10° 10 10° 10° 10" 107 10° 10°* 10°
Energia (eV) Energia (eV)

Figura 4.7: IMFP en CaFs. Figura 4.8: IMFP calculado en Al;O3.

Ademas, en la tabla 4.1 se observan los valores de RMS calculados para cada compuesto. Los valores
presentados constituyen la incertidumbre RMS de los valores del IMFP calculados en este trabajo, consi-
derando como referencia los resultados publicados por Shinotsuka y col. [6, 7, 73] utilizando el FPA para
el HyO y el LiF y la RFPA para el Al,O3, en cambio para el CaF5 se considerd el modelo teérico TPP-2M
como referencia [6]. La divisién del intervalo de energia en cada compuesto depende de las diferencias
porcentuales observadas con el respectivo modelo de referencia.

H Compuestos | Intervalo de energia [eV] | Incertidumbre RMS [ %] H

H,O 10 - 40 8.48
41 - 30,000 0.45

LiF 50 - 2,000 1.9

CaFy 50 - 442,000 17.4
AlyO3 10 - 40 171
41 - 40,000 0.31

40,001 - 200,000 2.88

Tabla 4.1: Incertidumbre RMS asociada al IMFP por compuesto.
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4.3.

Seccién eficaz

En las figuras 4.9, 4.10, 4.11 y 4.12 se muestran las secciones eficaces como funcién de la energia cinética
del electrén incidente en HoO, LiF, CaFg y AlyOg, respectivamente. No se incluyen comparaciones dado
que no se encontré datos en la literatura. Dichas curvas se obtuvieron a partir del IMFP calculado
previamente. Estas curvas indican la probabilidad de interaccién asociada al movimiento del electrén en
el interior del material. En este caso, contrario al IMFP, la seccién eficaz es mayor para materiales de
mas alta Z, lo que se comprende puesto que la seccion eficaz es el inverso del IMFP.
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Figura 4.11: Seccién eficaz en CaFs.
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Figura 4.10: Seccién eficaz en LiF.
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Figura 4.12: Seccién eficaz en Al;Osg.

En las secciones eficaces calculadas no se obtuvo el RMS porcentual directamente, dado que no se encontré
un modelo tedrico con el cual comparar los datos. Sin embargo, los valores de las secciones eficaces se
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4.4 Poder de frenado lineal de colisién

calcularon a partir de los valores del IMFP. Por lo que se puede asociar el RMS porcentual obtenido
en el IMFP (en el intervalo de energias considerado en cada caso) a los valores de las secciones eficaces
calculados.

4.4. Poder de frenado lineal de colisién

En las figuras 4.13, 4.14, 4.15 y 4.16 se presentan las curvas de poder de frenado lineal de colisién en
funcién de la energia cinética del electrén incidente en HoO, LiF, CaFy y AlyOs, respectivamente. A bajas
energias se nota un aumento en el poder de frenado lineal hasta alcanzar un maximo. Posteriormente, el
poder de frenado lineal de colisién disminuye con la energia. A energias suficientemente altas se pueden
apreciar efectos relativistas, como se observa en la curva correspondiente a los valores obtenidos con el
programa ESTAR del NIST. También, se incluyen calculos utilizando el modelo de Bethe relativista y
clasico para distintos valores de potencial de excitaciéon. En general, para energias mayores que 1 keV
existe un buen acuerdo entre los valores de este trabajo y los reportados en la literatura, independiente-
mente del material en cuestion.

También, se incluyen en la tabla 4.2 los valores estimados de RMS asociados a cada compuesto,
considerando los valores obtenidos con el modelo del programa ESTAR, como referencia. La clasificacién
en los intervalos de energias estd determinada por las diferencias porcentuales observadas con el programa
ESTAR.

H Compuestos | Intervalo de energia [eV] | Incertidumbre RMS [ %]

H,0 148 - 1,000 2.42
1,000 - 55,000 0.72

55,000 - 442,000 3.43

LiF 148 - 1,000 1.46

1000 - 55,000 0.59

55,000 - 442,000 3.63

CaFs 148 - 1,000 37
1,000 - 55,000 1.08

55,000 - 442,000 2.98

Al,O3 148 - 1,000 7.25
1,000 - 55,000 0.73

55,000 - 442,000 3.29

Tabla 4.2: Incertidumbre RMS asociada al poder de frenado lineal de colisién por compuesto.
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Capitulo 5

Discusion

5.1. Funcion de pérdida de energia

En las curvas de las funciones de pérdida de energia se pueden observar diversos maximos locales asociados
al incremento de la probabilidad de dispersién inelédstica del electrén al interaccionar con el medio. Estas
dispersiones ineldsticas se identifican con diversos procesos. En las figuras 5.1, 5.2, 5.3 y 5.4, se incluyen
las funciones de pérdida de energia para los cuatro compuestos en donde se muestran las energias de
bandgap y la asociada a la frecuencia de plasma en los correspondientes maximos locales. Con base a las
curvas de la funcién de pérdida de energia, se identifica la energia de bandgap a 8 eV, 13.5 eV y 11.3 eV,
para el HoO, el LiFy el CaFs, respectivamente. Para el caso del AloO3 no se pudo determinar un maximo
local asociado a la energia de bandgap. También se estimaron las energias de oscilacién de plasma a 20.8
eV, 24.5 eV, 39.5 eV y 25.4 eV, para el HyO, el LiF, el CaFy y el Al,Og, respectivamente.

H,O (agua liquida) LiF (fluoruro de litio)
— Bandgap.
—— Excitacién de plasma.

Maximo excitonico.
1+ — Bandgap. —
. Excitacion de plasma.

Funcioén de pérdida de energia
Funcién de pérdida de energia

: A, . '
o ‘ ., 'b.: “".. N \ J
et " ] y ]
" .7'.7 .. 1 . . R ......"."".'-- 00s00] R IJ R R R R -\
10 100 10 100
Energia (eV) Energia (eV)
Figura 5.1: Maximos locales en la funcién de Figura 5.2: Maximos locales en la funcién de
pérdida de energia en HyO. pérdida de energia en LiF.
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Figura 5.3: Maximos locales en la funcién de Figura 5.4: Maximos locales en la funcién de
pérdida de energia en CaFs. pérdida de energia en Al;Os.

5.2. Camino libre medio inelastico

Se calculé el camino libre medio ineslastico (IMFP) para cuatro materiales dosimétricos; HoO, LiF, CaF,
y Al;Ogz. Se ha observado que el IMFP decrece a bajas energias, llega a un minimo y después aumen-
ta conforme la energia cinética del electrén crece. Ademas, el valor del minimo de. IMFP depende del
numero atéomico del medio. Mientras menor es el niimero atémico, mayor es el minimo. Los minimos del
IMFP son 0.964 nm, 0.921 nm, 0.710 nm y 0.634 nm para HoO, LiF, CaFs y AlsOg3, respectivamente.
Se observa que para nimeros atémicos hasta cinco veces mayores que el ntimero atomico del HyO las
diferencias entre los minimos del IMFP estén entre el 5% y el 35 %. Dicha caracteristica estd relacionada
con la nube electréonica de cada atomo y conforme el niimero atémico es mayor el campo eléctrico en el
material es més intenso. Como consecuencia, la interaccién coulombiana entre el electrén incidente y el
medio aumenta, y disminuye el IMFP. Con respecto a la energia a la que el IMFP alcanza el minimo,
no se ha observado una dependencia con el material en cuestién excepto el agua liquida cuyo minimo se
encuentra a 20 eV por debajo de los otros.

Para entender el comportamiento de las curvas del camino libre medio ineldstico, se considera que
a bajas energias se producen pares electrén-hueco simples y multiples excitados (ver seccién 2.7); los
electrones orbitales externos son promovidos a la banda de conduccién y los huecos permanecen en la
superficie de Fermi. Posteriormente, al aumentar la energia cinética del electrén incidente, sigue una
regién de transicion; los colectivos excitados tienen mayor presencia, y conforme la particula crea pares
excitados se encuentra en su camino con un mar de plasma, colisionando continuamente y provocando la
oscilacién del mismo, es decir, la probabilidad de interaccién aumenta (disminuye el camino libre medio).
Los procesos de excitacién y ionizacién de los dtomos del medio pasan de ser exclusivos de las capas mas
externas a producirse también en las capas internas del a&tomo. En esta etapa de transicién se alcanza el
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5.2 Camino libre medio inelastico

minimo de la curva. Posteriormente, en la misma regién de transicién, el camino libre medio inelastico
crece al aumentar la energia y el proceso de excitacién y ionizacion de los electrones orbitales ocurre en
capas internas. La probabilidad de interaccién disminuye con la energia. En este punto, ain se produce
plasma en forma de colectivos excitados, asi como pérdida de energia por oscilacion de plasma, pero ya
no es el mecanismo de pérdida de energia principal. La excitacién y la ionizacién se producen tanto con
capas externas (de valencia) como en internas. Se puede notar que a altas energias el camino libre medio
ineldstico aumenta proporcionalmente, es decir, conforme la energia cinética (su velocidad) del electrén
es mayor, la probabilidad de que interaccione con el medio es menor.

Si se observa con detenimiento la ec. (2.37) de la funcién de excitacién se puede concluir que las
diferencias entre los valores del IMFP obtenidos para cada compuesto se deben a la funcién de pérdida
de energia. La funcién de pérdida de energia determina la forma de las curvas del IMFP. Este método de
calculo del IMFP es dependiente de las funciones de pérdida de energia, por lo que es necesario evaluar y
asegurarse de que la funciones utilizadas describan con precision la interaccién entre el electrén y el medio.
En este trabajo se realizaron evaluaciones de los datos 6pticos experimentales a través de la f-sum y la kk-
sum con el fin de evaluar si dichos datos son adecuados para el cdlculo de la funcién de pérdida de energia.

Se calcul6 el RMS por compuesto y se observa que para energias menores que 40 eV la incertidumbre
puede ser desde el 8 % hasta del 170 %, dependiendo del compuesto, lo cual puede deberse a las diferencias
en el calculo de la pérdida de energia entre este trabajo y los modelos de referencia. En cambio, para un
intervalo de 40 eV - 40,000 eV se observa un RMS del orden del 0.5 %. A energias mayores que 40,000 eV y
menores que 200,000 eV la incertidumbre es del orden del 3 %, lo que puede deberse a efectos relativistas.
En el caso del CaFy, el valor de la incertidumbre RMS es del orden del 17 % para un intervalo de energia
desde los 50 eV hasta los 442 keV. Estas diferencias se puede deberse al modelo tedrico utilizado.

5.2.1. Comparaciones con publicaciones previas

Para cuantificar las discrepancias porcentuales entre los resultados de este trabajo y los publicados pre-
viamente, se reportan las figuras 5.5, 5.6, 5.7 y 5.8, para el H20, LiF, CaFy y AlyOj3, respectivamente.
Los resultados de este trabajo son tomados como referencia, representados con una linea azul al cero por
ciento en todo el intervalo de energias, ya que el modelo usado es parte del codigo Monte Carlo JMONSEL
(Java Monte Carlo Simulation of secondary electrons) [72] y ha sido validado por medidas experimenta-
les realizadas en el NIST [72, 77] donde el modelo ha demostrado ser efectivo en reproducir el experimento.

Como se observa en las discrepancias porcentuales, las diferencias entre este trabajo y los valores del
IMFP publicados por Shinotsuka y col. [6, 7, 73] son del orden del -1% al -10 % para energias entre 40
eV y 30 keV, para HyO y AlsO3. Mientras que para los valores del IMFP en LiF publicados por el mismo
autor, se observan diferencias entre el -11 % y -28 % entre 50 eV y 2 keV, estas discrepancias pueden ser
asociadas posiblemente a la falta de consideraciones relativistas, a las contribuciones de la oscilacion de
plasma y la excitacién del par electron-hueco no tomadas en cuenta en el calculo para LiF y principal-
mente a los datos opticos experimentales utilizados en la funcion de pérdida de energia. En el caso del
Al;O3 se observa que a energias mayores que 40 keV las diferencias son de hasta -35% e incrementando
dicha diferencia conforme la energia del electrén incidente es mayor. Esta diferencia se puede atribuir a
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los efectos relativistas.

Dadas las diferencias menores que el 10 % entre este trabajo y la FPA considerada como referencia,
se puede decir que los resultados en este trabajo son confiables. Ademas, considerando la simplicidad del
célculo del IMFP a través del método aqui presentado en comparacién al utilizado por la FPA sugiere
que es més efectivo considerar el método de trabajo desarrollado en esta tesis para futuros célculos.
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Comparando los valores de IMFP en HoO de este trabajo con los valores reportados por Emfietzoglou
y col. [8, 9] para el modelo e-e [9] se observan diferencias menores que el 10 % para energias entre 140 eV
y 10 keV. Mientras que, los resultados del modelo IXS-D3 [8] muestran diferencias del orden de -15% y
40 % en todo el intervalo de energias. Como se puede observar en las figuras 4.5 y 5.5, las diferencias mas
notables entre este trabajo y los valores de Emfietzoglou y col. es a energias menores que 400 eV. Estas
diferencias tienen origen en la aproximacién de segundo orden de Born con una correccién al intercambio
de electrones tomada en cuenta por los modelos de Emfietzoglou y col. a diferencia del algoritmo simple
de Penn que utiliza una aproximaciéon de primer orden y no toma en cuenta este efecto. Por lo que
el IMFP calculado por Emfietzoglou y col. es producto del efecto de intercambio que tiene una fuerte
influencia en particulas indistinguibles. En fermiones como los electrones, toma una forma repulsiva, y
en bosones es atractivo. Consecuencia de este efecto, el valor esperado de la distancia entre fermiones
0 bosones es mayor o menor, respectivamente. Ademas este efecto es de corto alcance, afectando a los
electrones de atomos vecinos. Por lo que este efecto reduce la probabilidad de interaccién, ya que la
repulsién entre atomos vecinos es lo suficientemente intensa para re-distribuirlos en un volumen mayor,
disminuyendo la densidad electrénica localmente [9]. Como se verd en la siguiente seccién, el IMFP cal-
culado por Emfietzoglou y col. no arroja valores de poder de frenado consistentes con el modelo de Bethe.

Las diferencias de los valores del IMFP de este trabajo y los valores calculados con el modelo TPP-2M
en CaF3 son del orden del -10 % al 20 %, para energias desde 50 eV hasta 442 keV. Tomando en cuenta
los datos reportados por Akkerman y col. [10] en AlsO3 se observan diferencias entre el 65 % y el 10%
entre 50 eV y 10 keV. Lo que se puede deber a la formulacién de la funcién dieléctrica utilizada por el
autor. En este tipo de célculos, el IMFP es sensible a variaciones en las funciones de pérdida de energia
y a los datos dpticos experimentales utilizados. Los valores publicados por Pandya y col. [14] en AlsO3
difieren desde -12 % hasta 140 % para energias desde 20 eV hasta 2 keV.

5.3. Seccion eficaz

Se reporta la seccion eficaz para cuatro compuestos: HoO, LiF, CaFy y AloOs. En las figuras 4.9, 4.10, 4.11
y 4.12, se observa que la probabilidad de interaccion entre el electrén incidente y el medio aumenta a bajas
energias hasta alcanzar un maximo, en el que los diversos procesos descritos anteriormente tienen lugar.
Seguido de este méaximo, la probabilidad de interaccién decae con la energia; la particula posee tanta
energia cinética que pasa entre los atomos del medio colisionando, ya sea de manera suave o dura, cada
vez con menor probabilidad. Los maximos de la seccién eficaz son 31.097x10"1"em?, 17.693x10~ 7 em?,
57.368x107 1 7em? y 66.955x 107 7em?, para HoO, LiF, CaFy y AlyOs, respectivamente. Ademéds, como
sucede en el caso del IMFP, los maximos dependen del niimero atémico, por la misma razén que sucede
en el IMFP. Mientras mayor es el nimero atémico, mayor es la probabilidad de interaccién de la particula
incidente con el medio, debido a la intensidad de la nube electrénica que rodea a cada dtomo del medio.
Ademas, similar al cdlculo de IMFP las diferencias entre los maximos de la seccién eficaz son del orden de
43 %-115%. Estas diferencias son mucho mayores a las presentadas anteriormente en el caso del IMFP,
lo cual puede atribuirse a la densidad electrénica variable de cada compuesto.
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5.4. Poder de frenado lineal de colisién

Se calculé el poder de frenado lineal de colisién para cuatro materiales dosimétricos: HoO, LiF, CaFs y
AlyO3. Se observa en las figuras 4.13, 4.14, 4.15 y 4.16 que el poder de frenado lineal crece a bajas energias,
llega a un maximo y después decrece conforme la energia cinética del electron es mayor. Incluso, se ha
encontrado una dependencia del maximo de la curvas con el niimero atémico del compuesto, aumentando
a razén de un numero atémico mayor. Se observa que para numeros atéomicos hasta cinco veces mayores
que el nimero atémico del H2O las diferencias entre los méaximos del poder de frenado estan entre el
46 % y el 82 %. Comparado con el IMFP, estas diferencias son mucho mayores lo cual puede atribuirse al
factor de perdida de energia considerado en el calculo. Este fendmeno estéd asociado al crecimiento de la
intensidad de la nube electréonica y a la disminucién del IMFP del electrén conforme el ntimero atémico
del compuesto aumenta. Esto sugiere que la tasa de pérdida de energia por unidad de longitud sea mayor
dada la interaccién coulombiana recurrente del electréon con el medio. Los méaximos de poder de frenado
lineal son 35.287 eV /nm, 51.551 eV /nm, 61.643 eV/nm y 64.242 eV /nm, para HoO, LiF, CaFs y AlyOs,
respectivamente.

Las valores del poder de poder de frenado lineal de colisién calculados para HyO, LiF, CaFy y Al,O3
en el presente trabajo superan el intervalo de energia de cdlculo presentado por los modelos de referencia
(modelo de Bethe y ESTAR), obteniendo valores desde la energia de bandgap. Por medio de estos resul-
tados se comprendera de mejor manera la interaccién del electréon con el medio a energias menores que
lo publicado hasta el momento.

Se calculé la incertidumbre RMS por compuesto en un intervalo de energia desde 148 eV hasta 442
keV. Dicho intervalo se dividié tomando como parametro las diferencias porcentuales con el programa
ESTAR. Se observa que para energias por debajo de 1 keV la incertidumbre RMS es desde el 2% hasta
el 37 %, dependiendo del compuesto. Para energias intermedias, desde 1 keV hasta 55 keV, el RMS tiene
un valor alrededor del 1%. En este intervalo de energfa los valores de poder de frenado obtenidos con el
programa ESTAR son confiables a diferencia de los valores por debajo de 1 keV. Esto puede explicar la
diferencia en las incertidumbres RMS obtenidas. Para energias mayores que 55 keV, el RMS es del orden
del 3 %. Esto puede deberse a los efectos relativistas no considerados en este trabajo.

5.4.1. Comparaciones con modelos tedéricos y publicaciones previas

Para analizar con mayor detalle las diferencias, se consideraron discrepancias porcentuales del poder de
frenado lineal de colisién entre los resultados de este trabajo y los publicados previamente, y se reportan
en las figuras 5.9, 5.10, 5.11 y 5.12. Los resultados de este trabajo son tomados como referencia, y se
muestra en las graficas con una linea horizontal azul fijada al cero por ciento en todo el intervalo de
energias.

Como se muestra en la figura 5.9, se presentan comparaciones con el modelo clasico y el relativista de
Bethe [21, 78] en agua liquida, considerando un par de potenciales de excitacién distintos: 78 eV y 128 eV.
El primer potencial mencionado se obtuvo del ICRU 90 [74] y el segundo de un calculo tedrico utilizando
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la ec. (2.8). En principio, las diferencias entre los modelo clésico y relativista de Bethe considerando un
potencial fijo para ambos modelos son del orden del 0% al 4 % para energias desde 100 eV hasta 442 keV,
lo que indica una diferencia despreciable entre ambos modelos. Las diferencias entre el modelo clasico
y el relativista de Bethe sugieren que las contribuciones relativistas consideradas en este ultimo no se
manifiestan en dicho intervalo de energias, lo que se puede interpretar como una sub-estimacién del poder
de frenado si se consideran los valores obtenidos con ESTAR.
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La diferencia entre el modelo relativista con un potencial de 78 eV y otro de 128 eV en HyO, es menor
que el 10 % para energias mayores que 12 keV, mientras que para energias menores que 12 keV puede ser
de hasta 900 %. Estos resultados sugieren una alta sensibilidad al potencial de excitacién; mientras que
el potencial de excitaciéon es mayor, el poder de frenado lineal de colisién, es menor. Esto se debe a que
mientras mayor sea el potencial de excitacién, la descripcién de la interaccién entre el electrén incidente
y el electrén orbital estard maés limitada debido a su relacién con la aproximacién de Born, que establece
que la energia cinética del electrén incidente debe ser mucho mayor que el potencial mencionado. Por lo
que es pertinente considerar el potencial de excitacién més adecuado.

El acuerdo entre el modelo relativista de Bethe y este trabajo para HoO (con potencial de excita-
cién igual a 78 eV), LiF, CaF3 y AloO3 muestra una diferencia porcentual menor que 10 % para energias
mayores que 1 keV. A bajas energias las discrepancias son mayores dadas las limitaciones del modelo [24].

En las figuras 5.9, 5.10, 5.11 y 5.12 se observa que para energias entre 1 keV y 55 keV los célculos
de este trabajo y ESTAR del NIST [75] mantienen diferencias porcentuales por debajo del 10 % para
los cuatro compuestos. Sin embargo, para energias mayores que 55 keV las diferencias porcentuales son
hasta del 140 %. Este fenémeno se debe al efecto relativista derivado del movimiento de la particula en
el medio. Si la velocidad de la particula se considera relativista, entonces, la pérdida de energia de la
particula se da por dos efectos: primero, el efecto de retardo o fuerza de retardo, originado por el campo
eléctrico inducido por el electrén incidente al interaccionar con el medio que en ultima instancia ejerce
una fuerza sobre el electrén en movimiento, provocando pérdidas en la energia cinética que posea [79].
Segundo, es necesario considerar que a energias cinéticas relativamente altas el campo eléctrico asociado
al electrén es mds intenso en la direccién ortogonal al movimiento [80].

Si se toma en cuenta una carga puntual estatica, su campo eléctrico es radial. En cambio, si se con-
sidera una carga puntual con velocidad relativista la intensidad del campo eléctrico es mas intenso en la
direccién ortogonal al movimiento de la particula y es mas débil en la direccién paralela. La intensidad del
campo eléctrico varia en funcién de la energia cinética del electrén. Por ejemplo, si se compara la intensi-
dad del campo eléctrico generado por una particula cargada estatica y por una particula cargada con una
energia cinética de 55 keV (energia a partir de la cual se observan diferencias con ESTAR mayores que
10 %), el campo eléctrico es 12 % mds intenso (en la direccién ortogonal movimiento) en el dltimo caso.
A energias cinéticas alrededor de 442 keV el campo eléctrico es 87 % mas intenso perpendicularmente al
movimiento del electrén.

También, este fenémeno se traduce como un aumento en la ionizacién del medio [21]. Aunque el
parametro de impacto b sea grande el electrén puede interaccionar con mayor intensidad con el medio,
ionizandolo. Por lo que el IMFP de la particula decrece en este intervalo de energia, es decir, la pérdida
de energia cinética por colisiones inelasticas aumenta por unidad de longitud que recorre la particula. A
energias aun mas altas, la ionizacién total del medio decrece debido al efecto de apantallamiento de los
electrones orbitales y al efecto de polarizacion que toma mayor relevancia. Sin embargo, en el rango de
energias presentadas no se da este dltimo efecto de polarizacion.

Comparando el poder de frenado de colisién calculado en este trabajo con el modelo de Luo y col.
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5.4 Poder de frenado lineal de colisién

[49] se muestran discrepancias porcentuales menores que el 10 % para energias mayores que 100 eV para
los cuatro compuestos. Ademas, el modelo de Luo y col. alcanza intervalos de energia tan bajos como la
energia de bandgap del compuesto, mientras que el modelo relativista de Bethe y el programa ESTAR
sélo calculan valores de poder de frenado lineal de colisién hasta 70 eV. Esto es debido a la consideraciéon
del potencial de excitacién variable tomado en cuenta por el modelo de Luo y col.

El potencial de excitacién juega un papel central en los modelos tedéricos de Bethe, ESTAR y Luo y
col. De acuerdo con el modelo de Bethe, la energia de la particula incidente debe ser mucho mayor que
el potencial promedio de excitacién/ionizacién. Por lo tanto, las interacciones que la particula incidente
pueda tener con los electrones orbitales de la capa de valencia, en donde el potencial de excitacién/io-
nizaciéon es mucho menor, estan restringidas. Tomando en cuenta esta limitacion, Luo y col. proponen
un modelo [49] en el cual el potencial de ionizacién varia en funcién de la energia del electrén incidente,
asi como el nimero efectivo de electrones totales Z.; que participan en la interaccién, modificando la
ecuacion de Bethe [ver ec. (2.4)] en términos Io¢ y Zes.

Comparando los valores de poder de frenado de colision aqui reportados y los publicados por Bout-
boul y col. [11] para LiF, se estiman diferencias del orden del 30 % para energias entre entre 100 eV y 10
keV. Las diferencias con el modelo de Boutboul y col. se pueden deber al uso de la funcién de pérdida
de energia utilizada en el calculo del poder de frenado lineal de colisién.

Los célculos tedricos reportados por Akkerman y col. [10] indican discrepancias considerables con
los resultados presentados en este trabajo para AlsOg. Las diferencias van desde -45 % hasta 25 %, para
energias mayores que 174 y menores que 10 keV. Al observar las diferencias obtenidas entre este trabajo
y Akkerman y col. [10] y Boutboul y col. [11] se concluye que existe una limitante en su modelo utilizado
para el calculo de poder de frenado lineal de colisiéon, que se hace més evidente al compararse con el
modelo de Bethe.
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Capitulo 6

Conclusiones

En este trabajo se calcularon el camino libre medio ineldstico (IMFP), las secciones eficaces y el poder
de frenado lineal de colisién para electrones en HoO, LiF, CaFy y AlsOs. En particular, los resultados de
esta investigacion sobresalen por el intervalo de energia utilizado que va desde la energia del bandgap del
material hasta 442 keV. De nuestro conocimiento, seria la primera vez que se realiza este tipo de calculo
para los materiales dosimétricos a energias tan bajas como el bandgap.

Se ha observado que el valor minimo del IMFP es una funcién del ntimero atémico del material en
cuestién (menor es el nimero atémico, mayor es el minimo), mientras que la energia a la cual alcanza
dicho minimo es constante. Como consecuencia, los maximos de la seccion eficaz, asi como del poder de
frenado son mayores cuando el nimero atéomico crece. Pero, este crecimiento no es lineal con el niimero
atémico. Por ejemplo, los maximos de las secciones eficaces crecen mucho mas réapido que los maximos
del poder de frenado, lo cual se asocia a los diferentes procesos fisicos que intervienen.

El RMS, considerado como la incertidumbre minima que pueden tener los cédlculos, fue evaluado en
este trabajo para el IMFP tomando como referencia la FPA (aproximacién completa de Penn) para el
H>0 y LiF, la TPP-2M (Tanuma, Powell y Penn) para el CaFy y la RFPA (ecuacién relativista modifica-
da de Bethe) para el AloO3. También, se realizé el calculo de RMS para el poder de frenado considerando
el programa ESTAR del NIST como referencia. Los resultados sugieren una incertidumbre menor que
0.5% para el IMFP para energias entre 40 eV - 30,000 eV y hasta 170 % para energias menores que 40
eV. Para el poder de frenado lineal de colisién, las incertidumbres son alrededor de 37 % para energias
menores que 1,000 eV, 1% para energias entre 1,000 eV - 55,000 eV y del orden del 3% para energias
mayores que 55,000 eV.

La incertidumbre relativa de 170 % observada en los valores de IMFP para energias menores que 40
eV no es sorprendente ya que los resultados obtenidos con el FPA son considerados confiables a energias
mayores que o iguales a 50 eV. Pero, tomando en cuenta la validaciéon del método utilizado en este trabajo
a través de experimentos realizados en el NIST, se puede concluir que los resultados de este trabajo son
relativamente confiables con un incertidumbre menor. Ademads, a pesar de que la FPA es considerada
como el método més robusto para el calculo del IMFP o de las secciones eficaces de electrones con energia
tan baja como 50 eV, el uso del SPA para determinar la funcién de excitacién muestra un buen acuerdo
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con la FPA a energias hasta 40 eV. Basado en este resultado, se sugiere el uso de la FPA en lugar del
SPA para la funcién de excitacién para mejorar los cdlculos a energias més bajas.

Con respecto a energias mayores que 55,000 eV, la FPA asi como el programa ESTAR del NIST
muestran valores superiores que los resultados de este trabajo para el IMFP y el poder de frenado lineal
de colisién, respectivamente. Estas discrepancias se deben a efectos relativistas que no fueron tomados
en cuenta en este trabajo por lo que se recomienda realizar calculos que incluyan dichos efectos.

Se concluye que el uso de la funcién de excitacién para el calculo del IMFP y las secciones eficaces
puede considerarse un método robusto si se incluyen los efectos relativistas y se toma en cuenta la FPA.
Asi, este método podré ser aplicado a cualquier compuesto.
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Tablas de

Apéndice A

calculos

A.1. Camino libre medio inelastico

Energia [eV] Camino libre medio ineldstico [nm]

H,O LiF CaFy AlO3
8.2 25.820 - - -
8.3 25.038 - - -
8.8 - - - 965000.464
9.0 20.626 - - 964286.042
9.8 16.799 - - 1377.612
10.6 13.753 - - 269.893
11.5 11.281 - - 124.609
12.1 - - 7.050 -
12.4 9.285 - 6.864 71.047
13.5 7.703 - 6.327 44.060
14.3 - 182.898 - -
14.6 6.429 111.031 5.762 28.271
15.8 5.365 33.901 5.150 18.416
17.1 4.452 17.180 4.485 12.671
18.5 3.716 10.092 3.778 9.051
20.1 3.127 6.937 3.121 6.772
21.8 2.654 5.195 2.593 5.253
23.6 2.274 4.188 2.197 4.153

Tabla A.1: Camino libre medio ineldstico calculada por compuesto I.
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A.1 Camino libre medio inelastico

Energfa [eV] Camino libre medio ineldstico [nm]

H.0 LiF CaFs Al,O3
25.5 1.971 3.587 1.927 3.288
27.7 1.733 3.058 1.727 2.528
30.0 1.550 2.372 1.568 1.893
32.5 1.408 1.905 1.436 1.453
35.2 1.298 1.620 1.322 1.184
38.1 1.212 1.431 1.223 1.015
41.3 1.144 1.297 1.140 0.903
44.7 1.091 1.199 1.067 0.826
48.4 1.050 1.124 0.997 0.769
52.5 1.018 1.067 0.929 0.726
56.8 0.994 1.023 0.866 0.694
61.6 0.978 0.990 0.814 0.671
66.7 0.967 0.965 0.774 0.654
72.2 0.964 0.948 0.746 0.643
78.3 0.966 0.937 0.727 0.636
84.8 0.974 0.928 0.715 0.634
91.8 0.987 0.923 0.710 0.637
99.5 1.004 0.921 0.711 0.642
107.8 1.025 0.922 0.715 0.651
116.7 1.051 0.927 0.724 0.662
126.5 1.080 0.936 0.736 0.675
137.0 1.114 0.949 0.752 0.690
148.4 1.151 0.965 0.771 0.708
160.8 1.193 0.984 0.795 0.727
174.2 1.239 1.008 0.822 0.749
188.7 1.290 1.035 0.854 0.773
204.4 1.345 1.067 0.889 0.799
221.4 1.405 1.102 0.928 0.828
239.8 1.470 1.141 0.971 0.859
259.8 1.540 1.185 1.017 0.892
281.5 1.617 1.233 1.067 0.929
304.9 1.699 1.286 1.121 0.969
330.3 1.787 1.343 1.179 1.013
357.8 1.883 1.406 1.242 1.060
387.6 1.985 1.473 1.309 1.111
419.9 2.095 1.547 1.381 1.165
454.9 2.214 1.626 1.457 1.224
492.7 2.341 1.711 1.539 1.287
533.8 2477 1.803 1.626 1.355
578.2 2.624 1.902 1.719 1.429
626.4 2.780 2.008 1.819 1.508

Tabla A.1: Camino libre medio ineldstico calculado por compuesto IT (continuacion).
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A. TABLAS DE CALCULOS

Energfa [eV] Camino libre medio ineldstico [nm]

H.0 LiF CaFs Al,O3

678.6 2.949 2.123 1.926 1.593
735.1 3.129 2.246 2.040 1.684
796.3 3.322 2.377 2.161 1.782
862.6 3.529 2.519 2.290 1.887
934.5 3.752 2.671 2.428 2.001
1012.3 3.990 2.833 2.575 2.122
1096.6 4.245 3.008 2.732 2.253
1188.0 4.518 3.195 2.900 2.393
1286.9 4.811 3.396 3.079 2.543
1394.1 5.124 3.611 3.271 2.704
1510.2 5.459 3.842 3.476 2.876
1636.0 5.818 4.089 3.696 3.061
1772.2 6.203 4.354 3.930 3.258
1919.8 6.615 4.637 4.181 3.471
2079.7 7.057 4.940 4.450 3.698
2253.0 7.531 5.265 4.737 3.942
2440.6 8.039 5.614 5.044 4.204
2643.9 8.584 5.987 5.373 4.484
2864.1 9.168 6.387 5.725 4.784
3102.6 9.794 6.816 6.102 5.107
3361.0 10.465 7.276 6.506 5.452
3641.0 11.186 7.769 6.939 5.823
3944.2 11.959 8.297 7.402 6.220
4272.7 12.788 8.864 7.898 6.646
4628.6 13.677 9.472 8.430 7.103
5014.1 14.631 10.124 8.999 7.592
5431.7 15.654 10.823 9.609 8.116
5884.0 16.752 11.573 10.263 8.679
6374.1 17.931 12.377 10.964 9.282
6905.0 19.195 13.240 11.715 9.928
7480.1 20.552 14.165 12.520 10.622
8103.1 22.009 15.159 13.382 11.365
8778.0 23.572 16.224 14.308 12.163
9509.1 25.250 17.367 15.299 13.018
10301.0 27.052 18.594 16.363 13.936
11159.0 28.986 19.911 17.503 14.920
12088.4 31.062 21.324 18.726 15.977
13095.2 33.292 22.841 20.038 17.110
14185.8 35.686 24.470 21.445 18.326
15367.3 38.257 26.218 22.954 19.630
16647.2 41.019 28.094 24.573 21.030

Tabla A.1: Camino libre medio ineldstico calculado por compuesto III (continuacién).
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A.1 Camino libre medio inelastico

Energfa [eV] Camino libre medio ineldstico [nm]
H.0 LiF CaFs Al,O3
18033.7 43.984 30.109 26.310 22.533
19535.7 47.169 32.272 28.173 24.145
21162.8 50.590 34.595 30.173 25.876
22925.4 54.266 37.090 32.319 27.733
24834.8 58.215 39.769 34.622 29.727
26903.2 62.458 42.647 37.095 31.867
29143.9 67.017 45.738 39.748 34.165
31571.2 71.915 49.057 42.596 36.632
34200.7 77.178 52.624 45.655 39.280
37049.1 82.834 56.456 48.935 42.124
40134.8 88.911 60.574 52.460 45.178
43477.6 95.444 64.997 56.245 48.458
47098.7 102.465 69.751 60.313 51.981
51021.4 110.011 74.859 64.679 55.766
55270.8 118.123 80.348 69.368 59.831
59874.1 126.844 86.247 74.404 64.197
64860.9 136.219 92.587 79.814 68.888
70263.0 146.299 99.591 85.626 73.928
76115.0 157.137 106.726 91.870 79.343
82454.3 168.789 114.600 98.577 85.161
89321.7 181.319 123.064 105.785 91.414
96761.1 194.794 132.163 113.529 98.131
104820.0 209.284 141.946 121.851 105.346
113550.2 224.868 152.464 130.795 113.096
123007.4 241.628 163.774 140.407 121.421
133252.4 259.655 175.936 150.737 130.365
144350.6 279.046 189.014 161.841 139.974
156373.1 299.903 203.079 173.776 150.300
169396.9 322.340 218.205 186.607 161.395
183505.5 346.477 234.473 200.400 173.318
198789.2 372.446 251.971 215.229 186.133
215345.7 400.384 270.793 231.171 199.905
233281.2 430.439 291.038 248.315 214.709
252710.5 462.779 312.818 266.750 230.622
273758.1 497.584 336.247 286.571 247.728
296558.6 535.032 361.454 307.887 266.118
321258.1 575.329 388.573 330.809 285.890
348014.7 618.664 417.752 355.462 307.148
376999.8 665.375 449.148 381.980 330.004
408399.0 715.586 482.931 410.503 354.583
442413.4 769.626 519.284 441.179 381.014

Tabla A.1: Camino libre medio ineldstico calculado por compuesto IV (continuacion).
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A. TABLAS DE CALCULOS

A.2.

Seccién eficaz

Energia [eV] Seccién eficaz [10717 cm?]

H>O LiF CaFy Al O3
8.2 1.161 - - -
8.3 1.197 - - -
8.8 - - - 0.00004402
9.0 1.453 - - 0.00004405
9.8 1.784 - - 0.031
10.6 2.179 - - 0.157
11.5 2.657 - - 0.341
12.1 - - 5.777 -
12.4 3.228 - 5.934 0.598
13.5 3.890 - 6.438 0.964
14.3 - 0.089 - -
14.6 4.661 0.147 7.069 1.502
15.8 5.586 0.481 7.909 2.306
17.1 6.731 0.948 9.082 3.352
18.5 8.064 1.614 10.781 4.693
20.1 9.584 2.349 13.051 6.273
21.8 11.291 3.136 15.708 8.086
23.6 13.180 3.890 18.539 10.228
25.5 15.208 4.542 21.137 12.918
27.7 17.290 5.327 23.585 16.800
30.0 19.336 6.868 25.977 22.440
32.5 21.286 8.551 28.364 29.227
35.2 23.096 10.057 30.810 35.882
38.1 24.737 11.383 33.304 41.846
41.3 26.195 12.560 35.729 47.036
44.7 27.466 13.593 38.174 51.429
48.4 28.549 14.493 40.854 55.249

Tabla A.2: Seccién eficaz calculada por compuesto I.
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A .2 Seccién eficaz

Energfa [eV]

Seccién eficaz [10717 em?]

H,0 LiF CaF, Al,O3

52.5 29.442 15.271 43.844 58.483

56.8 30.142 15.926 47.034 61.176

61.6 30.654 16.459 50.038 63.336

66.7 30.982 16.875 52.624 64.959

722 31.097 17.178 54.599 66.061

78.3 31.017 17.392 56.026 66.743

84.8 30.768 17.549 56.967 66.955

91.8 30.375 17.651 57.368 66.730

99.5 29.858 17.693 57.287 66.170

107.8 29.237 17.667 56.967 65.280
116.7 28.527 17.568 56.259 64.175
126.5 27.746 17.402 55.341 62.915
137.0 26.911 17.173 54.164 61.532
148.4 26.031 16.888 52.829 60.026
160.8 25.118 16.549 51.234 58.419
174.2 24.184 16.163 49,551 56.711
188.7 23.237 15.734 47.695 54.946
204.4 22.284 15.271 45.817 53.148
2214 21.332 14.781 43.891 51.320
239.8 20.388 14.282 41.948 49.465
259.8 19.455 13.745 40.050 47.594
281.5 18.538 13.209 38.174 45.709
304.9 17.641 12.669 36.335 43.822
330.3 16.767 12.127 34.547 41.933
357.8 15.918 11.589 32.795 40.065
387.6 15.096 11.057 31.116 38.237
419.9 14.302 10.533 29.494 36.450
454.9 13.538 10.021 27.956 34.705
4927 12.803 9.521 26.466 32.998
533.8 12.098 9.035 25.050 31.337
578.2 11.423 8.565 23.695 29.727
626.4 10.779 8.112 22.392 28.172
678.6 10.164 7.675 21.148 26.670
735.1 9.578 7.255 19.966 25.225
796.3 9.021 6.853 18.848 23.837
862.6 8.491 6.468 17.787 22,507
934.5 7.989 6.100 16.776 21.232
1012.3 7.512 5.750 15.818 20.016
1096.6 7.061 5.416 14.909 18.856
1188.0 6.634 5.099 14.045 17.752
1286.9 6.230 4.797 13.229 16.703

Tabla A.2: Seccién eficaz calculada por compuesto IT (continuacion).
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A. TABLAS DE CALCULOS

Energfa [eV] Seccién eficaz [10717 em?]

H.0 LiF CaFs Al,O3
1394.1 5.849 4.511 12.452 15.709
1510.2 5.490 4.241 11.718 14.768
1636.0 5.151 3.984 11.020 13.879
1772.2 4.831 3.742 10.364 13.036
1919.8 4.530 3.513 9.742 12.239
2079.7 4.247 3.298 9.153 11.486
2253.0 3.979 3.094 8.599 10.776
2440.6 3.728 2.902 8.075 10.105
2643.9 3.492 2.721 7.581 9.473
2864.1 3.269 2.551 7.115 8.878
3102.6 3.060 2.390 6.675 8.318
3361.0 2.864 2.239 6.261 7.791
3641.0 2.679 2.097 5.870 7.295
3944.2 2.506 1.963 5.503 6.829
4272.7 2.344 1.838 5.157 6.391
4628.6 2.191 1.720 4.832 5.980
5014.1 2.048 1.609 4.526 5.595
5431.7 1.914 1.505 4.239 5.233
5884.0 1.789 1.408 3.969 4.894
6374.1 1.671 1.316 3.715 4.576
6905.0 1.561 1.230 3.477 4.278
7480.1 1.458 1.150 3.253 3.999
8103.1 1.362 1.075 3.044 3.737
8778.0 1.271 1.004 2.847 3.492
9509.1 1.187 0.938 2.662 3.263
10301.0 1.108 0.876 2.489 3.048
11159.0 1.034 0.818 2.327 2.847
12088.4 0.965 0.764 2.175 2.659
13095.2 0.900 0.713 2.033 2.483
14185.8 0.840 0.666 1.899 2.318
15367.3 0.783 0.621 1.774 2.164
16647.2 0.731 0.580 1.658 2.020
18033.7 0.681 0.541 1.548 1.885
19535.7 0.635 0.505 1.446 1.759
21162.8 0.592 0.471 1.350 1.642
22925.4 0.552 0.439 1.260 1.532
24834.8 0.515 0.410 1.176 1.429
26903.2 0.480 0.382 1.098 1.333
29143.9 0.447 0.356 1.025 1.243
31571.2 0.417 0.332 0.956 1.160
34200.7 0.388 0.310 0.892 1.081

Tabla A.2: Seccién eficaz calculada por compuesto ITI(continuacién).
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A .2 Seccién eficaz

Energfa [eV]

Seccién eficaz [10717 em?]

H,0 LiF CaF, AlyOy
37049.1 0.362 0.289 0.832 1.008
40134.8 0.337 0.269 0.776 0.940
43477.6 0.314 0.251 0.724 0.877
47098.7 0.292 0.234 0.675 0.817
51021.4 0.272 0.218 0.630 0.762
55270.8 0.254 0.203 0.587 0.710
59874.1 0.236 0.189 0.547 0.662
64860.9 0.220 0.176 0.510 0.617
70263.0 0.205 0.164 0.476 0.575
76115.0 0.191 0.153 0.443 0.535
82454.3 0.178 0.142 0.413 0.499
89321.7 0.165 0.132 0.385 0.465
96761.1 0.154 0.123 0.359 0.433
104820.0 0.143 0.115 0.334 0.403
113550.2 0.133 0.107 0.311 0.376
123007.4 0.124 0.099 0.290 0.350
133252.4 0.115 0.093 0.270 0.326
144350.6 0.107 0.086 0.252 0.303
156373.1 0.100 0.080 0.234 0.283
169396.9 0.093 0.075 0.218 0.263
183505.5 0.086 0.069 0.203 0.245
198789.2 0.080 0.065 0.189 0.228
215345.7 0.075 0.060 0.176 0.212
233281.2 0.070 0.056 0.164 0.198
252710.5 0.065 0.052 0.153 0.184
273758.1 0.060 0.048 0.142 0.171
296558.6 0.056 0.045 0.132 0.160
321258.1 0.052 0.042 0.123 0.149
348014.7 0.048 0.039 0.115 0.138
376999.8 0.045 0.036 0.107 0.129
408399.0 0.042 0.034 0.099 0.120
442413 4 0.039 0.031 0.092 0.111

Tabla A.2: Seccién eficaz calculada por compuesto IV (continuacién).

63



A. TABLAS DE CALCULOS

A.3. Poder de frenado lineal de colision

Energia [eV] Poder de frenado lineal de colisién [eV/nm]

H,O LiF CaFy Al,O3
8.2 0.061 - - -
8.3 0.072 - - -
8.8 - - - 0.00000315
9.0 0.151 - - 0.00000321
9.8 0.260 - - 0.007
10.6 0.401 - - 0.037
11.5 0.584 - - 0.085
12.1 - - 0.722 -
12.4 0.820 - 0.777 0.157
13.5 1.116 - 0.963 0.269
14.3 - 0.074 - -
14.6 1.487 0.126 1.211 0.447
15.8 1.969 0.437 1.559 0.734
17.1 2.614 0.909 2.071 1.139
18.5 3.423 1.636 2.858 1.700
20.1 4.422 2.502 3.978 2.415
21.8 5.636 3.508 5.390 3.304
23.6 7.090 4.550 7.009 4.441
25.5 8.782 5.525 8.626 5.988
27.7 10.665 6.811 10.277 8.408
30.0 12.676 9.536 12.038 12.203
32.5 14.764 12.744 13.951 17.121
35.2 16.883 15.844 16.066 22.306
38.1 18.994 18.803 18.428 27.302
41.3 21.070 21.658 20.952 31.994
44.7 23.089 24.403 23.720 36.343
48.4 25.039 27.039 26.983 40.481

Tabla A.3: Poder de frenado lineal de colisién calculado por compuesto I.
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A .3 Poder de frenado lineal de colisién

Energfa [eV] Poder de frenado lineal de colisién [eV/nm]|

H.0 LiF CaFs Al,O3

52.5 26.890 29.565 30.930 44.360
56.8 28.628 31.956 35.481 47.961
61.6 30.218 34.189 40.187 51.251
66.7 31.656 36.250 44.640 54.181
72.2 32.834 38.120 48.613 56.723
78.3 33.756 39.873 52.012 58.907
84.8 34.445 41.621 54.816 60.668
91.8 34.917 43.358 57.064 62.006
99.5 35.191 45.043 58.801 62.971
107.8 35.287 46.595 60.079 63.563
116.7 35.209 47.959 60.953 63.925
126.5 34.986 49.117 61.463 64.147
137.0 34.632 50.069 61.643 64.242
148.4 34.156 50.805 61.515 64.208
160.8 33.575 51.304 61.094 64.055
174.2 32.905 51.551 60.420 63.773
188.7 32.158 51.551 59.522 63.386
204.4 31.342 51.321 58.433 62.905
221.4 30.471 50.882 57.181 62.336
239.8 29.554 50.251 55.810 61.673
259.8 28.601 49.449 54.348 60.909
281.5 27.621 48.495 52.808 60.031
304.9 26.624 47.412 51.205 59.050
330.3 25.617 46.217 49.557 57.955
357.8 24.606 44.930 47.871 56.763
387.6 23.598 43.570 46.161 55.478
419.9 22.596 42.151 44.443 54.086
454.9 21.606 40.689 42.725 52.603
492.7 20.632 39.199 41.014 51.049
533.8 19.478 37.090 38.882 48.525
578.2 18.588 35.668 37.283 46.937
626.4 17.703 34.236 35.695 45.260
678.6 16.825 32.805 34.125 43.809
735.1 16.001 31.382 32.578 42.189
796.3 15.190 29.976 31.074 40.518
862.6 14.395 28.594 29.723 38.824
934.5 13.650 27.239 28.439 37.124
1012.3 12.924 25.918 27.205 35.431
1096.6 12.218 24.633 25.999 33.925
1188.0 11.558 23.387 24.858 32.355
1286.9 10.920 22.183 23.746 30.809

Tabla A.3: Poder de frenado lineal de colisién calculado por compuesto IT (continuacién).
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A. TABLAS DE CALCULOS

Energfa [eV] Poder de frenado lineal de colisién [eV/nm]|

H.0 LiF CaFs Al,O3
1394.1 10.317 21.021 22.663 29.342
1510.2 9.772 19.903 21.606 27.931
1636.0 9.254 18.829 20.571 26.565
1772.2 8.756 17.806 19.585 25.337
1919.8 8.281 16.859 18.654 24.104
2079.7 7.844 15.966 17.761 22.894
2253.0 7.413 15.118 16.890 21.714
2440.6 6.998 14.310 16.065 20.576
2643.9 6.620 13.539 15.267 19.478
2864.1 6.245 12.802 14.497 18.419
3102.6 5.887 12.099 13.752 17.486
3361.0 5.558 11.429 13.031 16.529
3641.0 5.236 10.789 12.345 15.611
3944.2 4.928 10.180 11.686 14.729
4272.7 4.645 9.600 11.053 13.887
4628.6 4.369 9.048 10.441 13.082
5014.1 4.106 8.524 9.864 12.374
5431.7 3.865 8.026 9.313 11.671
5884.0 3.632 7.553 8.786 11.000
6374.1 3.409 7.104 8.283 10.362
6905.0 3.205 6.679 7.802 9.754
7480.1 3.007 6.279 7.349 9.176
8103.1 2.820 5.900 6.918 8.656
8778.0 2.648 5.541 6.510 8.146
9509.1 2.483 5.202 6.121 7.659
10301.0 2.326 4.882 5.753 7.197
11159.0 2.182 4.581 5.407 6.758
12088.4 2.044 4.296 5.079 6.344
13095.2 1.913 4.028 4.769 5.951
14185.8 1.793 3.776 4.476 5.603
15367.3 1.678 3.538 4.203 5.257
16647.2 1.569 3.315 3.945 4.929
18033.7 1.470 3.104 3.703 4.621
19535.7 1.374 2.906 3.473 4.329
21162.8 1.285 2.720 3.256 4.054
22925.4 1.203 2.545 3.053 3.806
24834.8 1.119 2.381 2.862 3.565
26903.2 1.040 2.227 2.682 3.338
29143.9 0.967 2.083 2.512 3.123
31571.2 0.898 1.944 2.353 2.909
34200.7 0.834 1.817 2.202 2.735

Tabla A.3: Poder de frenado lineal de colisién calculado por compuesto III (continuacién).
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A .3 Poder de frenado lineal de colisién

Energfa [eV] Poder de frenado lineal de colisién [eV /nm]

Ho0 LiF CaFs ALO4
37049.1 0.781 1.688 2.066 2.564
40134.8 0.730 1.568 1.934 2.398
43477.6 0.682 1.457 1.810 2.242
47098.7 0.636 1.353 1.692 2.095
51021.4 0.594 1.257 1.582 1.947
55270.8 0.555 1.167 1.483 1.814
59874.1 0.518 1.084 1.386 1.696
64860.9 0.484 1.007 1.296 1.585
70263.0 0.451 0.935 1.211 1.480
76115.0 0.420 0.869 1.130 1.381
82454.3 0.392 0.807 1.058 1.292
89321.7 0.366 0.752 0.988 1.207
96761.1 0.341 0.701 0.923 1.127
104820.0 0.317 0.653 0.861 1.051
113550.2 0.296 0.609 0.803 0.980
123007.4 0.276 0.569 0.750 0.915
133252.4 0.257 0.531 0.701 0.853
144350.6 0.239 0.494 0.653 0.795
156373.1 0.223 0.460 0.609 0.741
169396.9 0.207 0.429 0.568 0.691
183505.5 0.193 0.400 0.529 0.644
198789.2 0.180 0.372 0.493 0.600
215345.7 0.167 0.347 0.459 0.558
233281.2 0.156 0.323 0.427 0.519
252710.5 0.145 0.301 0.397 0.483
273758.1 0.135 0.280 0.370 0.450
296558.6 0.125 0.260 0.345 0.418
321258.1 0.116 0.242 0.321 0.389
348014.7 0.108 0.224 0.299 0.363
376999.8 0.101 0.208 0.278 0.337
408399.0 0.093 0.193 0.259 0.313
442413.4 0.087 0.179 0.240 0.290

Tabla A.3: Poder de frenado de colisién calculado por compuesto IV (continuacion).

67



Apéndice B

Desarrollos matematicos

B.1. Propiedades de la delta de Dirac

Para los desarrollos matematicos de los siguientes apéndices se utilizaran las siguientes propiedades

d(x) = 6(—x), (B.1)
5 lim, < B.2
(o) = M o= i
§(2® — a®) = (2a)'o(x — a) + 0(x + a)), (B.3)
considerando a > 0.
q - Qz

Z df(q:)/dq’ (B-4)

en este caso ¢; es polo de 4.
/f(t)é(t —T)dt = f(T), (B.5)

considerando T' un polo de 6.

B.2. Funcion de pérdida de energia de Lindhard

En esta seccién se derivard la funcién de pérdida de energia de Lindhard [ec. (2.23)]. Considerando la
funcién dieléctrica de Lindhard:

w?

_ p
EL(q,UJ) =1+ wp(q)g — w% — w(w + i'Yq)’ (B6)
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B.2 Funcién de pérdida de energia de Lindhard

donde
Ne?
p— —_— B.7
wp meo ) ( )
1
wp(q)® = wj + g[UF(Wp)Q]Q + (hg*/2m)?, (B.8)

€1, es la funcién dieléctrica de Linhard, N es la densidad atomica, e la carga del electrén, m la masa del
electrén, € la constante dieléctrica en el vacio, wy, es la frecuencia de oscilacién del plasma producto de la
perturbacién del estado meta-estable del sistema, wy,(q) es la relacion de dispersién que satisface la onda
incidente al interaccionar con el medio [ver ec. 2.14], v es la velocidad de Fermi, ¢ es la magnitud del
vector de onda ¢ asociado a la transferencia de momento', m es la masa del electrén y vp es la constante
de amortiguamiento que describe la frecuencia de colision de los electrones orbitales.

La ec. (B.6) se reescribe como:

. wp(q)? — w2 — w(w + i) w2
er(q,w) = - + —, B.9
(7w) wp(q)? —w2 —w(w+ivy)  wp(q)? — w2 — w(w +1ivy) (B.9)

que es igual a

. wp(q)? — w? — w? —iwy, + w?
6L(qa w) = u 2 L ) 2 .q P (BlO)
wp(q)? — wi — w? —iwy,
por lo que
~1 wp(@)? — wp — w?] —iwyg  [—wy(q)? + w?] — iwy,
= 2 2 ; X 2 2 . ) (Bll)
er(q,w) [wp(@)? + W +Hiwyy  [—wplg)? +w?] —iwy
entonces se obtiene
1 [wp(q)? — Wl — wW?][—wp(q)? + w?] + i[—w? + wp(q)® — wp(q)? + wj + wW?|wy, (B.12)
er(q,w) w? = wp(q)?]? + w?vg ' '
Entonces, la funcién de pérdida de energia de Lindhard se escribe finalmente como
Im[— ] Al (B.13)
m = , .
er(qw) W —wp(q)’]? + wyg

También se derivan varias ecs. utilizadas por Penn para desarrollar la aproximacion simple. La primer
ec. a derivar es la funcién dieléctrica de Lindhard suponiendo 7, — 0. Para ello se utiliza la ec. (B.13) y
se realizan varios cambios de variables. Sean

] x:w’

!De acuedo con De Broglie, se puede relacionar el vector de onda y el momento de una onda-particula cudntica a través

de h.
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B. DESARROLLOS MATEMATICOS

= .’L"')/q,
= a=wp(q).
La ec. (B.13) se reescribe como

-1 2 o
Im[eL(q,w)] - P (22 —a?) + a?’ (B-14)

se considera el limite cuando a — 0 y se hace uso de la ec. (B.2) de las propiedades de dirac, entonces

1 | = 7T(/J12)[5(.1J2 —a?)), (B.15)

Iim I
Y T[S

entonces usando la ec. (B.3) se tiene

lim Im|
a—0 er(q,w)

| = wa(Qa)_l[d(x —a)+d(z+a)] (B.16)

se toma en cuenta que d(z + a) = 0 ya que carece de sentido fisico, s6lo tiene sentido cuando la pérdida
de energia satisface la funcién de dispersién. La funcién de pérdida de energia de Lindhard para v, — 0
se escribe como

i T = ™25 B.17
Jim Il ) = T o — )], (B7)
por lo tanto, cuando v, — 0 se tiene
-1 ™ w?
Im[— ] = T2 51— (g)) (B.18)

6L(Q7w) 2 wp(q)

La ec. (B.18) es conocida como la aproximacién simple de Penn, con la diferencia de que w), varfa en
funcién de la densidad electrdnica, en este trabajo se uso esta ec. En el caso en el que se considera ¢ — 0,
se sabe de la ec. (2.14) de la funcién de dispersién se cumple que wy(q) = wp, por lo que la ec. (B.18) se
escribe como

-1 T
eL(O,w)] = §wp6[w — wp), (B.19)

también, la ec. (B.19) se utilizé en este trabajo para el desarrollo del algoritmo de Penn.

Im]|

B.3. Algoritmo de Penn

En esta seccion se deriva la ec. (2.30), que representa la componente imaginaria de la auto-energia, hasta
deducir la FPA. Entonces, AFE(k) es la componente imaginaria de la “auto-energia” encontrada por Quinn
[44] y se escribe como

2

E-Ep _
AE(k) = 2‘;2/0 d(fw) / 1Im[€(q’tu)]5(hw — B+ E_)d, (B.20)
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donde e es la carga del electrén, Er es la energia de Fermi, ¢ es el niimero de onda asociado a la transfe-
rencia de momento. La condicién hw = E — Ej_,, en la delta de Dirac, describe el proceso de colisién del
electrén libre. E representa la energfa cinética inicial del electrén y Ej_, es la energia cinética remanente
del electrén, por lo que Aw es la energia cinética pérdida por el electrén.

Penn describe la funcién de pérdida de energia para cualquier compuesto, considerando aquellos que
no son gases de electrones, como los aislantes, en términos de la funcién de pérdida de energia de Lindhard
para un gas de electrones. Mateméaticamente se describe como [18]

—1 1 —1
Im = / —Im d3r, B.21
G =) @™ B - EG o)) (B2
donde d3r es un elemento de volumen d>r, donde la densidad de electrones n(r) es variable , Q es la celda
de volumen de Wigner-Seitz, E(k) = E es la energfa inicial del electrén y E(k — q) = Ej_, es la energia
remanente del electrén posterior a la colision. En el limite éptico ¢ — 0 la funcién de pérdida de energia
se escribe como

Tm (G 55] = Im[ 5],

en el caso de la funcién de pérdida de energia de Lindhard:

-1 s
W] = 5wp(r)dlw — wp(r)], (B.22)

donde, en este caso, d es la delta de Dirac. Se observa que w, depende de r puesto que la densidad de
electrones varfa con el radio, la frecuencia de plasma no es constante. Tomando las ecs. (B.21) y (B.22),
se llega a

Im]|

m[ez(j)] — ’g/wp(r)é[wg_ o‘}p('r')]dii,r,7 (B.23)

posteriormente, se modifica la variable de integracién d®r y se integra respecto a dwy(r), tomando una

aproximacién de Tung [45]:
o0
/d3r:/ r2dr, (B.24)
0

esta expresion es adaptada por Penn considerando transformar la diferencial dr en términos de dwy(r)

_ dwp (1)
d’r = r? [aw,,(i) Jor] Jo=wp (1)

entonces, la ecuacion B.23 se reescribe de la forma

m;lzl OO’I”Q;W W — Wpl(T))awp(T
I [e(w)] QQ/O [8wp(7“)/87“] p(S( P( ))d p( )7 (B25)

utilizando las ec. (B.1) y (B.5) como propiedad de integracién en la ec. (B.25) se tiene

-1 T r2w

(@) = 20 0y (r)/0r] (B.26)

Im|
w=wp(r)
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Del mismo modo, como se hizo anteriormente, se modifica la variable de integracion r de la ecuacién
B.21 en términos de wy(r), pero de tal forma que en esta ocasién sea para todo momento ¢

m;l _ oodwp(r)rz 1 m -1
! [5(%“)] /o Q [&up(r)/ar]l [EL(qu)L (B.27)

considerando la ec. (B.26) se puede definir

Gley(r)) =~ Tm[ ] (B.28)
usando la ec. (B.28) en la ec. (B.27) se obtiene
/ Glwp(r Im[ ( )]dwp(r). (B.29)

La ec. (B.29) se usa en la ec. (B 30 ) ¥ se escribe como

e2 oo E-FEr _
AB() = /0 Gy ()] (r) /0 d(hw) / q121m[6L (qylw)]é(hw—E—i—Ek_q)d?’q. (B.30)

La integracion sobre la transferencia de momento en la ec. (B.30) se modifica considerando el dngulo
de dispersién entre el vector k (antes de la colisién) y el vector ¢ (después de la colisién) [30], por lo que
si

d3q = 2n¢*dgsin 649, (B.31)
ademds, se consideram una aproximacién con respecto a la delta de Dirac [30]
S(hw — B + By_y) ~ —2" (B.32)
" B2 (2kq) ‘

entonces, la integral de transferencia de momento se escribe como

e? 1 -1 e? 27rq -1 2m i
- 7]: _ - 3 I . )
2712/(12 m[eL(q’w)M(hw B+ Ep-q)d’¢= 5 5 7 [EL(qu)]hQ(qu)dq/O sin0d6, (B.33)
donde
T =k1+ /1~ (w/E)] (B.34)

que resulta de la condicién hiw = E — Ej_,. Tomando las aproximaciones anteriores se obtiene

2 2 ™ 2 +
e 2mq -1 ) 2me 71 -1

0(hw — E+ Ei_g4)d do = -1 d B.35
il 18— B+ B [ sindd = 35 [T 2imi T (B35)
si el radio de Bohr en unidades gaussianas se escribe como ag = h?/me?, entonces en la ec. de auto-energia
se tiene

22 | ¢

+

o E-Er 2 [71 -1
_ /0 G ooy ()] () /O () /q " L Jdg. (B.36)

waok q er(q,w)
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B.4. Funcion de excitacion de Ding y Shimizu

Para la derivacién de la funcién de excitacién de Ding y Shimizu [ec. (2.37)] se toma la seccién eficaz de
Pines y Nozieré
d?a! 1 -1 .1
= I - B.37
d(hw)dg  waok m[e(q,W)]q’ (5:37)
ademads se consideran la ecs. (B.18), (B.28) y (B.29) derivadas por Penn para el tratamiento de la funcién
de pérdida de energia

-1 < 2 -1 .7 wf,
e - /o reop ) 2 g O T DN (B.38)

desarrollando los términos se obtiene [35]

)= [ 2t ol wyl0)ld (8.3
m = m w — wp(q)]dw .
e(q, w) o wp(q) e(wp) P P

donde wy(q) es la relacién de dispersién de plasma de un gas de electrones libres. Dicho pardmetro
es determinante para el calculo de probabilidad de produccién de electrones secundarios a partir de la
interacciéon de los electrones primarios con el medio. Ding, utiliza la funcién de dispersién y excitacién
en la que describe la probabilidad de que una particula con energia cinética E = (hp)?/2m pierda cierta
energia AFE = hw y produzca una cascada de electrones secundarios.

Considerando la funcién de dispersion y las consideraciones anteriores, se reescribe la ec. (B.37) como

d)\_l_oolm_j[%i R
d(ﬁw)_/o raoB" [e(q,w)]q@[2m(2pq q) —wl, (B.40)

donde ©(z) vale uno si > 0 y vale cero si x < 0 [12, 35]. Utilizando la ec. (B.39) en esta expresién
se tiene
dx—!

_ Y g (e LIPS
d(hw)_moE/O bl [G(wp)]d P/O qu<q)5[ p(@)1Ol5 ~(2pa — ¢°) — ] (B.41)

Es necesario utilizar la ec. (B.1) para simplificar la expresién en la integral respecto a los momentos
transferidos, por lo tanto se tiene
hwhq
ha)2
(hw)? = (hwp)? + (5057)
donde w = w,(q) representa la solucién positiva a la relacién de dispersién, vista anteriormente, y ¢ = ¢

es redefinida dada su relacién con dicha funcién. Por lo que se la integral de transferencia de momento
se escribe como [35]

© dg L[> dg hwhg o
/(; qu(Q) (S(W _wP(Q)) _/0 qu(Q) (hw)2 B (hwp)2 it ((Z?LQ )25(q q)a

0w —wp(q)) =

0(g - 1), (B.42)
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y utilizando la ec. (B.5) se obtiene

©  dq B i hwhg
/o aor @ D) = G G (e 1 (G252

(B.43)

Por medio del desarrollo entorno a la transferencia de momento, la ec. (B.41) de la funcién de exci-
tacion se escribe finalmente como

d)x—! B 1 00 hwp 1 i - »
d(hw) WGOE/ — (hwp)? + [%]le[e(wp)]d(ﬁwp)@[2m(2kq q°) s (B.44)

la ec. (B.44) se utilizé para el cdlculo de la funcién de excitacién en este trabajo.

B.5. Suma de Kramers-Kronig

Para desarrollar la relacién de Kramers-Kronig [ec. (2.46)] a utilizar se toma la ec.

1- Re[e(ij)] - %P /OOO Im[e(_;,)]m, (B.45)

la cual se puede descomponer haciendo pares conjugados con w’? — w? [51]

L1 Im[ 5] Im{ﬁ]

I=2P ) A

e(w) W —w wtw

1 - Re] Yo, (B.46)

considerando el limite de bajas frecuencias w — 0 produce [51]

1. 1 [~ Im[5] Im[;}/]
J=-P [ {— wf "o, (B.47)

1-— Re[m 2 "

para obtener finalmente

2 oo Im| o 1)] 1
1=-P — 2 dw' + R B4
°p [ Rel g, (B.45)
donde Re[1/€(0)] se obtiene a partir de la ec. (2.21a),
-1 — 1
Re] [ (B.49)

€(q,0)" e+ e(0)
considerando de manera general que eo = 2nk, a bajas frecuencias tiende a cero puesto que el material

refracta por completo a la onda incidente, es decir, k = 0, por lo que la componente €; = n? + k? tiende
a n?(0) en dicho intervalo de frecuencias. Se sabe que [33]

= g wwfl w)dw
n2(0) _1+7T/0 k( )d ) (B.50)

entonces la ec. (B.49) se escribe como
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) eTmizh]
=14 [P/ dw’—i—/ o k(w)dw]. (B.51)
0 0

m w’
La ec. anterior estd escrita en términos del valor principal de Cauchy P. Sin embargo, como estamos

considerando el limite de las bajas frecuencias es necesario modificar la ec. (B.52) como sigue

2 w Im[e(_wl,)] e Im[e(_wl/)] w
1=1+ [P/ — W + P/ — = dw +/ wilk(w)dw], (B.52)
0 w 0

T w' w!

donde w es la frecuencia a partir de la cual el medio ya no absorbe (k = 0) y refracta por completo.
Entonces, la segunda integral que incluye el valor principal de Cauchy tiende a cero, dado que e = 2n(0)
en la funcién de pérdida de energia, por el intervalo de energias en el que estd comprendido. La ec. (B.52)
queda como [52]

9 o Im[ 5] w
1=1+ [/ — = dw -l—/ w ™k (w)dwl], (B.53)
0 0

T w!

la ec. (B.53) se utilizé en este trabajo para la evaluacién de los datos épticos experimentales.
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