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I Resumen

El presente articulo muestra los resultados tedrico-experimentales del cilculo y la deter-
minacién de radiacion fluorescente en los estados de hibridacion de los orbitales 2s—2p
(zona I'), por efecto de absorcién de un haz de rayos X incidente en la estructura mono-
clinica de una pelicula de 3,6 micras de espesor de una muestra de moscovita. El modelo
tedrico de calculo de la intensidad de emisién espectral se basa, inicialmente, en el pro-
ceso de ionizacidn de los atomos del material por efecto de los rayos X objeto de estudio
y el movimiento de una particula cargada eléctricamente en una configuracién perpen-
dicular de campos eléctrico E y magnético B en la estructura reticular de la moscovita.
Luego, se desarrolla el modelo cuantico, en la representaciéon de Dirac, de la influencia
de la densidad de estados energéticos de la red del cristal sobre la intensidad de las lineas
espectrales de emisiéon fluorescente. El tubo de rayos X fue conectado a una fuente de
30KV y colimador de 1 mm de didmetro.

Palabras clave: campos electromagnéticos, conductividad eléctrica, operador Hamilton,
permitividad eléctrica, voltaje.

I Abstract

The theoretical-experimental results of the calculation and determination of fluorescent
radiation in the hybridization states of the 2s—2p orbitals (I' zone) are presented, due to
the effect of absorption of an incident X-ray beam on the monoclinic structure of a 3.6
film microns thickness of a Muscovite sample. The theoretical model for calculating the
intensity of spectral emission initially develops on the ionization process of the atoms
of the material due to the effect of X-Rays, the object of study, and the movement of
an electrically charged particle in a perpendicular configuration of electric fields E and
magnetic B, in the lattice structure of Muscovite. After this, the development of the
quantum model continues, in the Dirac representation, of the influence of the density
of energy states of the crystal lattice on the intensity of the spectral lines of fluorescent
emission. The X-Ray tube connected to a 30KV source and a Imm diameter collimator.

Keywords: electromagnetic fields, electrical conductivity, electric permittivity, Hamil-
ton operator, voltage.
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Introduccién

El modelo clasico tedrico que describe el movimiento de un electrén en un sistema de
campos perpendiculares entre si se define como un sistema de ecuaciones acopladas en
los ejes (x,z) (Panofski et al., 2005):

- () -, ()
dt  \m Z\m

Con la representaciéon
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Definidas como frecuencia de ciclotrén y aceleracién de la particula.

La ecuacién diferencial que representa la solucion del sistema (1) es:

d . .o . . .o
—(VX +1v, — 1—) = —1w, (VX +1v, — 1—)

dt We We (3)
Multiplicando esta ecuacidn (3) por la masa del electron, se tiene la ecuacién del compor-
tamiento del impulso o momento de una particula generada por los rayos X en el sistema
de campos cruzados y, en particular, en la red monoclinica de la moscovita, tal que

o

£ (px +1ip, — im Wi) = —iw, (px +ip, — im ) 5

Wc

En la anterior expresion aparece un térmico interesante para analizar, el impulso electro-
magnético que adquiere el electron en este sistema, como

Pem = M— (6)

Wc¢

El impulso mecanico del electron, es decir, la suma de los impulsos en (x,z), se ve afectado
por el impulso electromagnético Pem a tal punto que en el momento en que estos dos
impulsos lleguen a ser iguales en magnitud, la trayectoria del electrén se verd afectada
significativamente por los campos propios de la red de la moscovita.

Reagrupando términos de la ecuacién (5), se tiene lo siguiente:

5 (Px + 1Pz = ipem) = —iwc(px +ip; — iPem) = —iWc(Px +ipo) (7)

Este efecto se puede analizar, después de integrar la expresion (5), utilizando la transfor-
macién de
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iect

Pt = Pin€ * (8)

. — o —im & P
en la representacion Pt = Px + 1Py y Pin = Px — 1M we con €. = hwy —energia por
fluorescencia.

Ya con esta transformacién sencilla de la mecinica cudntica, se puede operar la funcién (7)
con la ayuda de la representaciéon del modelo de estados “bra”y “ket” (Dirac, 1939) para
utilizarla en la descripcion cuantica del efecto de radiacién fluorescente por absorcién de
energia de un haz de rayos X en la celda unitaria monoclinica de la moscovita (figura 2).

Los tres tipos principales de hibridacién (combinacién de orbitales de 2s con orbitales 2p)
del AlSi, O, base principal de la pelicula, dan lugar a materiales diferentes. En la hibrida-
cién sp2, el orbital atdmico 2s se mezcla con dos orbitales 2p para generar tres orbitales
moleculares 0, dispuestos en forma trigonal (Novoselov ef al., 2004).

El pardmetro de red o distancia entre dos atomos de Si - O consecutivos es de aproxima-
damente a = 5.19 A.

Sus vectores de la red real y reciproca, segin Guinea et al. (2009):
2 2
a; = 2(3: \/5); dp; = %(3; _\/§)i b; = £ (1, ‘/§): b, = 3_: (1, _\/§) 9)

Cuando un electréon entra acelerado por el campo eléctrico en la red de la moscovita (fi-
gura 2),y especialmente en la estructura hibrida (2s—2p) de la celda unitaria (formada por
los atomos A [azul] y B [amarillo]), debe existir la probabilidad de emisién fluorescente.

Electron
phat

Unit cell
Figura 1. Esquema de la red real con sus vectores v la primera zona de Brillouin de la celda

unitaria de la moscovita en el espacio reciproco.
Fuente: elaboracién propia.
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Los tres orbitales resultantes de la hibridacién yacen en un mismo plano formando enla-
ces de tipo 0 en un angulo de 120°, mientras que el orbital 2p restante se encuentra orto-
gonal a estos conformando los llamados enlaces . Estos tltimos son los que determinan
la estructura de bandas de este material.

Utilizando el modelo tedrico propuesto por Feynman (Mermin et al., 1965 y Deven-
draa Siingh et al., 2015), el comportamiento cuintico de las posibles trayectorias que un
portador de carga eléctrica podria elegir entre un punto x_y x_ en una configuraciéon de
campo electromagnético es expresado como

(Xp; tp|Xa; ta) = (xp|H[xs) =
J A%y oo [ A% (%X M1 | P D2 [ H [Py ) ps %) (x5 [%a) - (10)

Extendiendo la ecuacién (9) a la expresion de integral de operadores de impulso, se tiene
que

(Xb'tblxa: a) - XblH(t)|X )
= [ e [ el Hsalppa) (e s i) )
i~
=J.dX1 -------fdefpjdpje_ﬁHt<Xb|Xj+1)<Xj+1|pj+1>(pjlxi)(xi|xa>

Donde el hamiltoniano de interaccién electromagnético es

We

A= [h (eB ) 4 L (B, +iPo)? + o (m i)z] (11)

El elemento matricial que distingue la accién del operador momentum sobre todas las po-
sibles trayectorias del electron, se define —segun Rodriguez y Hernandez (2019), Bloch
et al. (1928, 1946)—, asi:

. i o a2 i 2T
j y=ern jYPj P
(pj+1|H|p;) = e J pjdp;e WPizm (12)

Por su parte, la energia del sistema puede ser expresada como:

; 2
o b+ ()
f2m (13)
Si se integra la ecuacién (3), se tiene lo siguiente:
Ler+il (ma)z it
5| —e ¢ Thzm\we) [ -
(pje1[H|p) = e 7 rambwe ( hzm) (14)
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Usando los resultados de las integrales de posicién, la ecuacion (5) permite calcular el fac-
tor cuintico de fluctuacién de las posibles trayectorias del haz en la red moscovita como

(Xp; tp|Xas ta) = fzi::‘ exp (% U*(Xj)T) (— %i) exp (— ﬁ (pj+1 - pj)(xb - Xa)WjTZ)

(15)

De la expresion (15) se obtiene el factor cuantico de fluctuacion de las posibles trayecto-
rias para un haz de carga como

= [ (1) ewn (0" Co)) <16>

Ahora, en vez de operar el hamiltoniano a través del impulso, se puede hacer la transfor-
macidn a la representacién del operador Nabla, es decir:

ﬁ:[—%sz+hwc+ﬁ(mwi)z]=hwc[— " VCi+1+ ! (mi)z]

¢ 2mw, 2mhw, We
(17)
Haciendo la transformacion a los siguientes operadores:
G=i |2
4= mw. 0x
(18)

p= 14t (m)

La transformacién del hamiltoniano de la ecuacidn (16) sera:

H = Aw, [—;Tzq + pz] = hw, [((_aiq + p) (aiq + p) + 1>l = hw¢[(cct + 1)]
(19)

Los anteriores operadores cc' utilizados en la ecuaciéon (19) no son exactamente los ope-
radores escalera, pero representan la probabilidad de crear estados adicionales de energia
en la red de la moscovita en los enlaces hibridos (2s—2p), desde los cuales el electréon
generado por ionizacién de material por efecto de los rayos X puede generar radiacién
fluorescente.

Mediante el factor de fluctuaciones de las posibles trayectorias del haz de electrones,
primero, se pone de manifiesto la existencia de la frecuencia de radiacién fluorescente
producida por el campo magnético perpendicular a la red y, segundo, se puede establecer
el comportamiento de la distribucién de intensidades de emisién en la red estructural de
una pelicula de moscovita con espesor de 3,6 micras establecido en el presente articulo
de investigacion.
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Figura 2. Se presenta la zona de radiacién fluorescente en la estructura de bandas de la
moscovita cerca del llamado cono de Dirac (1939).
Fuente: elaboraciéon propia.

En la figura 3 se presenta la simulacién en la zona de radiacién fluorescente en la frecuen-
cia de ciclotron para un electrén en la estructura de bandas de la moscovita, producida

cerca del llamado cono de Dirac vy, en especial, en la zona de hibridacién de los orbitales

2s—2p (zona I). Es probable que en esta region de la celda unitaria de la red de la muestra

se presente la superposicion de estados y, por ende, el entrelazamiento de las energias de la

red y la de los portadores de carga (electrones acelerados por ionizacién de rayos X). Esto

produce un espectro de emisién caracteristico en el rango de los GHz.

Teniendo en cuenta lo anterior, el calculo de las intensidades de cada linea espectral de
emision se evalda, segin Tarasenko et al. (2017), como:

_ A b?
Fj = I 5 exp () (20)

Donde I, es la intensidad de linea espectral; 7\}., la longitud de onda de la respectiva linea
espectral; T, el radio de dispersion del haz producido por cada dtomo de la red monoclini-
ca de la moscovita en la trayectoria adquirida por los electrones generados por ionizacién
por efecto del haz de rayos X.

Ahora, teniendo presente la estructura reticular de la moscovita, a través de las funciones
de Bloch (8 y 9) se puede calcular la incidencia del potencial periédico de la red en la ra-
diacién de fluorescencia de los electrones acelerados en la estructura interna del material:

YR+ 1) = exp™RY(r)gg (e, €r) 1)
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Para poder encontrar incidencia del potencial, se pueden expresar las funciones de Bloch
como una superposicién de estados bidimensionales, incluyendo los estados hibridos
propios de la red y g¢(& €r) la densidad de estados energéticos.

Ui = X oo (r = 1) 22)

En la representacion de Dirac (1939), las funciones de Bloch

[W(R + 1)) =|exp®RY(r)gg (e, Er)) =|P;(r)expRg, (e, £))
= Z]'N+1 Cjk | (r — l))expikRgg(Sr Er) (23)

conducen a calcular los estados hibridos entrelazados de la red de la muestra, en los que
posiblemente la radiacién de fluorescencia, para los electrones acelerados en la red mo-
noclinica de la moscovita, es producida por la incidencia de un haz de rayos X de energia
30KV. Esta representaciéon permite calcular, con la ayuda de los operadores escalera, la
creaciéon de estados adicionales.

Aplicando los operadores de creaciéon de estados hibridos descritos en la ecuacién (18)
sobre la funcién de Bloch, trae como consecuencia la expansién de la funcién a través de
la densidad de estados energéticos en la banda de conduccién, es decir:

cct (R + 1) = cc*[exp™R(n)gy (e, £0)) = et [ (Dexp gy (e, &) =

cct TN g [y (r — D)exp™Rg, (e, Ep) (24)

La expresion encargada de demostrar la radiacion de fluorescencia en la zona de enlaces
hibridos en la red de la moscovita es precisamente el término

(i8] Z i lpic(r — Ddexp™Rgy (e, £0) = I exp () gy (e, &) (29)

La ecuacion (25), aparte de determinar la intensidad de emisiéon por ionizacidn, tam-
bién conduce a calcular el ancho de las lineas espectrales, lo que demostraria la relacién
momentanea de la estructura reticular de la pelicula con el comportamiento del haz de
electrones en estos estados hibridos.

Resultados experimentales

Para tratar de mostrar o identificar la probabilidad de radiacién fluorescente por efecto de
ionizacién del material bajo la incidencia de un haz de rayos X en la estructura reticular
monoclinica de una pelicula de moscovita, se procedid, primero, por el método de exfo-
liaciébn mecanica, a obtener una pelicula de 3,6 micras de espesor y luego a hacer pasar
por ella un flujo de particulas de rayos X generado por una fuente de tensién de 30KV
con colimador de 1 mm de didmetro.
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Procedimiento experimental
Una vez obtenido el patrén de difraccion de los rayos X en la pelicula (figura 4), se pro-
cede a calcular las caracteristicas estructurales de la muestra (tabla 1).

666
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Figura 3. Patrén de difracciéon de un haz de rayos X, de energia 30KV a través de una pelicula
de moscovita de 3,6 um de espesor, obtenido en el Laboratorio de Sensérica de la Universidad

Central.
Fuente: elaboracién propia.

Tabla 1. Parametros estructurales caracteristicos de la pelicula de la moscovita

Angulo de

difraccién 0

Distancia entre
planos cristalinos

d (m)

Pardmetros
de red (a.b.c) (m)

-22,5
-18,75
-16,25
-13,75
-12,5

8,75
16,25
18,75

Fuente: elaboracién propia.

Universidad Central *

-1,13413E-10
-2,70043E-10
-4,65298E-10
-7,30398E-10
-1,00262E-09
1,71182E-09
1,0857E-09
1,08017E-09
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-1,22757E-10
-2,85178E-10
-4,84661E-10
-7,51947E-10
-1,02696E-09
1,73198E-09
1,13087E-09
1,14071E-09
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Los valores calculados, tanto de las distancias entre planos cristalinos como de los parime-
tros de red, fueron desarrollados teniendo en cuenta los angulos de dispersion 20 del haz
de rayos X (figura 4), de ahi que muchos de ellos sean negativos.

=)
=
1]

<)
'S

(=]
N

g

-2,00E+01 0,00E

Energia absorbida (normalizada)

1)
N

™~~~

Distancia entre planos cristalinos (normalizado)

Figura 4. Comportamiento de la energia absorbida por la pelicula de moscovita frente a un haz de
rayos X, de energia 30KV. Los valores en los ejes de la grafica estén normalizados.
Fuente: elaboracién propia.

El comportamiento de la energia absorbida por la pelicula, frente a la radiacién de los
rayos X, muestra una tendencia de pendiente negativa o, en términos eléctricos, de reac-
tancia, lo que conduce a pensar que existe una radiaciéon fluorescente generada por los

electrones acelerados en la red de la estructura monoclinica de la moskovita y, particular-
mente, para un angulo de (=17 grados), como se puede apreciar en el comportamiento

mismo de la corriente (figura 5). Esta zona se puede definir como zona de repolarizacién.
Otro aspecto importante por resaltar en la figura 4 es el hecho de que la tendencia de la

curva de energia absorbida por el cristal describe la superposicion de estados energéticos

de los orbitales hibridos. El pico inferior de la misma grafica indica la fase refractaria de la

pelicula de la estructura de la moscovita, es decir, la banda reflexiva del material.
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Figura 5. Comportamiento de la corriente generada al interior de la estructura monoclinica de la
pelicula de moscovita frente a un haz de rayosX.

Fuente: elaboracién propia.

El registro de datos y el procedimiento experimental se realiz6 para 20 diferentes pelicu-
las de moscovita con diferentes espesores. No obstante, el comportamiento de la energia
absorbida y la corriente generadas al interior de sus estructuras tuvieron la misma ten-

dencia (figura 5).
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Figura 6. Comportamiento comparativo de la energia absorbida y la corriente generada al
interior de la estructura monoclinica de la pelicula de moscovita frente a la incidencia de un haz

de rayosX.
Fuente: elaboracién propia.
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Datos estructurales

En el proceso de calculo de las demas caracteristicas estructurales de la pelicula de mos-
covita, se encontraron las siguientes:

Tabla 2. Pardametros estructurales adicionales caracteristicos de la pelicula de moscovita

fndice de Numero de electrones Resistencia de la Coeficiente de

promedio generados absorcién mdsico
por ionizacién p (kg/m)

1,589 6,81E+12 1,481E+07 1,6530E+06

refraccién n pelicula R (Ohm)

Fuente: elaboracién propia.

Conclusiones

El modelo tedrico propuesto en el presente documento para el cilculo de la emision
fluorescente por generacion de electrones debida a la incidencia de un haz de rayos X en
la estructura monoclinica de una pelicula de moskovita abre un camino interesante para
conectar la parte experimental con la teoria de caracterizacién de materiales dieléctricos,
con miras a desarrollar circuitos electronicos en peliculas flexibles y transparentes y poder
de esa manera construir sensores para diferentes aplicaciones.
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