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Radiaciones electromagnéticas:
¢daninas o benéficas?

A. Gonzalez Arias

Facultad de Fisica, Universidad de La Habana, Cuba; arnaldo@fisica.cu

Recibido el 10/05/10. Aprobado en version final el 03/09/10.

Sumario. Actualmente hay un ‘boom’ en el estudio de las aplicaciones médicas de la radiacion electromagnética de baja
frecuencia. Se publican infinidad de articulos y reviews, tanto a favor como en contra. Van siendo incluso frecuentes los
‘resimenes de resimenes’ y los meta-andlisis estadisticos, compendio de muchos estudios. La mayor parte no se refiere
al estudio biolégico de los efectos sobre los tejidos, sino a estudios estadisticos llevados a cabo sobre las personas, asu-
miendo a priori que el tratamiento sera siempre inocuo o benéfico. Otros, por el contrario, le achacan a la radiacién pro-
veniente de las lineas de alta tension y equipos electrodomésticos toda clase de efectos perniciosos. ;Quién tiene razén?

Abstract. Nowadays there is a ‘boom’ in the study of medical applications of the low frequency electromagnetic radia-
tion. A great deal of reviews and papers are published, in support and against it. Most of these articles are not devoted
to biological studies of the effects on tissues, but to statistical studies carried out on persons, with the a priori assump-
tion that the treatment will be always innocuous or favorable. On the contrary, others blame the radiation coming from
high-tension lines and electrodomestic equipment as the cause of all type of harmful effects. ; Who is right?

Palabras clave. Electric and magnetic fields effects, in biological systems 87.50.C-, therapeutic applications, 87.50.ct

1 Introduccion publicaciones no se dedica al estudio de los tejidos y a la
evaluacion bioldgica, bioquimica o biofisica de los efec-

En estos momentos existe un ‘boom’ en el estudio de las  tos de la radiacién, sino que se llevan a cabo estudios es-
aplicaciones médicas de la radiacién electromagnética de  tadisticos con el fin de establecer si el procedimiento se-
baja intensidad y baja frecuencia, entendiéndose por tal ~Td 0 no benéfico para determinada dolencia. Los resulta-
las radiaciones con frecuencias de 20-100 Hz e intensi- ~dos son muy disimiles: en ocasiones no se reporta bene-
dades de 20-100 pT. También se utilizan campos pul- ficio alguno; en otras el beneficio estd en los limites de
santes, que no se aplican de forma continua, sino por la confiabilidad de la estadistica aplicada, lo que los hace
impulsos de corta duracién, con una frecuencia algo ma- muy dudosos, y solo en unos pocos reportes de aplica-
yor. Aparecen muchos articulos a favor y en contra de ciones muy especificas aparecen efectos claramente dife-
terapias aplicadas a dolencias especificas (artritis, dolo- renciados con los grupos de control.

res de cabeza, fracturas) y los articulos de resumen o re- Otros restimenes refieren que muchos de estos repor-
views se multiplican, hasta el punto que se hace pricti- tes estadisticos no incluyen grupos de control (y por tan-

camente imposible revisarlos todos. La cantidad de pu- to su confiabilidad es nula a causa del efecto placebo).
blicaciones es tal que ya incluso existen ‘resimenes de En este resumen especifico la conclusion fue ‘se necesi-

restimenes’. tan mds estudios’, algo que se repite bastante en muchos
L . - e, s 2
Una ripida revision muestra que la mayor parte de las articulos.
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La cantidad de articulos donde se resumen y compa-
ran diferentes terapias es en realidad colosal. El resumen
de resiimenes sobre diversos tratamientos para la os-
teoartritis en la rodilla ya mencionado en [1] (23 en to-
tal), reporta sélo dos resultados referentes a las terapias
electromagnéticas —por cierto, contradictorios™, para
llegar a la conclusién, después de una amplia discusion,
de que es mucho mejor hacer ejercicios.

Uno de las aplicaciones mds difundidas de las terapias
electromagnéticas tiene que ver con las fracturas de los
huesos largos. Un meta andlisis de 11 articulos estadisti-
cos seleccionados entre 1980 y 2008 con criterios riguro-
sos de confiabilidad, llegé a la conclusién de que: ‘aun-
que la estimulacion electromagnética ha sido evaluada
en miultiples ensayos aleatorios, la evidencia actual pro-
porciona poca justificacion para el relativamente alto
uso clinico... en la reparacion de fracturas’’ Otro re-
sumen de 2009 acerca de los efectos cardiovasculares de
la radiacién afirma que los intentos de reproducir tanto
los estudios epidemiolégicos como los de laboratorio
han sido por lo general infructuosos. Se concluye que
los resultados equivocos reportados hasta la fecha re-
quieren esclarecimiento con estudios mds profundos.®

Aunque la mayor parte de estos reportes se refieren a
efectos benéficos en las personas, no faltan quienes
afirman todo lo contrario, y atribuyen efectos daiiinos a
las radiaciones de baja frecuencia, cualquiera sea su in-
tensidad (por ejemplo, la proveniente de los tendidos
eléctricos). Sin embargo un resumen publicado en 1992
expresa: ‘Una cantidad substancial de evidencia indica
que los efectos de los campos electromagnéticos sobre la
bioquimica celular... puede relacionarse a la densidad
de corrientes inducidas, con la mayoria de los efectos
ocurriendo a niveles en exceso de 10 mA/mr... estos
efectos ocurren a niveles que exceden las corrientes en-
dogenas presentes normalmente en los tejidos vivos.
Desde esta perspectiva, resulta en extremo dificil inter-
pretar los resultados de estudios epidemioldgicos recien-
tes que reportan una correlacion entre la incidencia de
cdncer y la exposicion a campos magnéticos de frecuen-
cia 50-60 Hz y densidades de flujo bajas en extremo.
Los niveles de densidad de corriente inducida por la ex-
posicion residencial son, en casi todos los casos, signifi-
cativamente menores que los niveles que originan per-
turbaciones medibles en el laboratorio sobre las funcio-
nes biolégicas’.”

Tampoco faltan los escépticos. Un articulo de S. So-
lomon, médico del Dpto. de Neurologia del Montefiore
Medical Center de New York, tras un analisis bastante
exhaustivo de todos los factores que intervienen en el
dolor concluye que la mejoria en el dolor u otros sinto-
mas a menudo se atribuye falsamente a una supuesta te-
rapia, cuando en realidad la remision tiene lugar porque
el padecimiento ha seguido su curso normal.®

Desde luego, también existen resimenes no basados
en estadisticas, sino en estudios bioquimicos y biofisicos
complejos a nivel celular. Un grupo de investigacién de
la Universidad Técnica de Dresden ha publicado hace
poco un resumen muy completo, de 86 paginas (15 de

ellas dedicadas a enumerar unas 400 referencias) que in-
cluye la accién de campos eléctricos, magnéticos y elec-
tromagnéticos a nivel celular. La gran diversidad de te-
mas tratados hace practicamente imposible llegar a una
conclusién general.”

En los estudios estadisticos, como no aparecen efectos
indeseables de forma inmediata, es usual asumir que el
procedimiento no serd perjudicial para el paciente. Pero
nadie garantiza que a la larga si pudiera serlo. Ejemplos
muy concretos hay en la historia, y resulta oportuno re-
cordar lo que sucedié con los rayos X en sus inicios,
donde tampoco se observaban dafios inmediatos a las
personas tras su aplicacién.

2 Los rayos X y la belleza femenina

Al poco tiempo de aparecer los primeros equipos para
radiografias, surgieron en los EE.UU. salones de belleza
que empleaban los rayos x para depilar los vellos en di-
versas partes del cuerpo, principalmente de mujeres jo-
venes. El procedimiento fue promovido, entre otros, por
el médico Albert C. Geyser, quien se presentaba con los
siguientes atributos (segun el original en idioma inglés):
‘Medical Director of the Tricho System, Formerly, Pro-
fessor of Physiological Therapy and Chief of Clinic at
Fordham University, Lecturer and Chief of Electro and
Roentgenray Clinic at Cornell College, Lecturer and
Chief of the Electro and Radio Therapy Clinic at the
New York Polyclinic, etc.” En fin, como para creer a pie
juntillas todo lo que afirmara.

Figural. El sistema Tricho para eliminar el vello facial me-
diante radiacién de rayos X. (http://www.museumofquacke-
ry.com/ephemera/tricho.htm)

Para 1925 existian en los EE.UU. alrededor de 75
maquinas Tricho disefiadas para eliminar los molestos e
indeseables vellos en las mejillas y el labio superior de
sefioras y sefioritas —y quizds de alglin que otro insatisfe-
cho caballero (figura 1). Sin embargo, al cabo de unos
pocos afios se comprobd que una gran dosis Unica de ra-
diacién, o muchas dosis pequeiias repetidas en largos pe-
riodos de tiempo, podia causar dafios serios en los tejidos
sin que se notara de inmediato, creando lesiones que sa-
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lfan a la luz meses o afios después. Las lesiones se mani-
festaban como cambios en la pigmentacién, queratosis,
ulceras y la aparicién de carcinomas que conducian a la
muerte.

En 1930 el Dr. Henry H. Hazen publicé un articulo ti-
tulado ‘Dafios como Resultado de la Irradiacién en los
Salones de Belleza’ donde aparece escrito lo siguiente:
“Hace alrededor de 5 aiios cierto niimero de salones de
belleza en varias ciudades instalaron mdquinas Roent-
gen con el propdosito de tratar el vello superficial...
(también) se aplicaron tratamientos para otras condi-
ciones... En mi lista hay una paciente que alegaba
haber sido tratada por acné, y otra por pecas”."® En su
gran mayoria eran mujeres con edades entre 18 y 30
afios. Mds adelante resume el Dr. Hazen: “En varios
congresos han aparecido muchos reportes de darios a la
piel causados por los tratamientos de rayos Roentgen en
los salones de belleza... En esta serie de 10 casos no
menos de 7 mujeres han recibido serios dafios... Es de
notar que en cada caso aparecio una irritacion a partir
de la tercera o cuarta sesion y que, no obstante, se con-
tinuo la aplicacion de los tratamientos. No podemos de-
Jjar de maravillarnos de la estupidez de los operadores y
de la persistencia e ignorancia de las victimas. Cual-
quier medida para proteger de su propia tonteria a las
mujeres que buscan mejorar su apariencia es recomen-
dable. Es asombroso que en muchas comunidades las
actas de prdctica médica solo incluyan la prescripcion
de medicamentos y permitan a cualquier fisioterapeuta
aplicar sus prdcticas sin permiso o interferencia, con un
total desprecio por los peligros potenciales de su proce-
der’.

Lo que resulta ain mds sorprendente es que situacio-
nes similares se produzcan en la actualidad, no con los
rayos X, sino con otros procedimientos que no han sido
estudiados lo suficiente. Tales procedimientos prometen
un maximo de beneficios con un minimo de molestias,
aunque en realidad su eficacia no ha sido demostrada, y
a la larga pudieran resultar dafiinos para el paciente. La
situacion es mucho peor cuando los practicantes se ven
estimulados por la indiferencia, la tolerancia, y a veces el
apoyo oficial. Una vez introducidos, los supuestos tra-
tamientos benéficos son muy dificiles de erradicar. Sir-
va de ejemplo el hecho de que, a pesar de que el proce-
dimiento de Tricho podia llegar a causar la muerte, re-
portes de victimas dafadas aparecieron en las revistas
médicas hasta unos 15 afios después, bien entrada la dé-
cada de 1940.

3 Radiaciones de baja frecuencia

El tratamiento con radiacién de bajas frecuencias entre
20y 100 Hz, reputado por algunos como muy novedoso,
en realidad no lo es. La figura 2 muestra una paciente
durante una aplicacién del Theronoid, producido en los
EE.UU. a partir de 1928. Consistia en un enrollado to-
roidal de alambre conductor de unos 50 cm de didmetro
con una caja adosada y dos controles: uno de apaga-

do/encendido, y otro de alta/baja para regular la intensi-
dad. Disefiado para aplicaciones caseras, el paciente lo
conectaba a la corriente de la vivienda para autoaplicarse
tratamientos diarios de 3 a 5 minutos de duracién. Este
no fue el primer dispositivo con estas caracteristicas,
pues con anterioridad se habian patentado otros simila-
res, para ser usados tanto en personas como animales,
hasta en caballos (para todo el caballo, parado en 4 patas,
figura 3).

Figura 3. Terapia electromagnética para equinos. (Patente de
los afios 20 del siglo pasado).

Como casi siempre ocurre con estas terapias ‘maravi-
llosas’, los promotores afirmaban que el dispositivo po-
dia curar casi cualquier dolencia, desde el estrefiimiento
hasta la pardlisis. En 1933 la Comisién Federal de Co-
mercio de los EE.UU. prohibié la publicidad del Thero-
noid como dispositivo terapéutico, por no encontrar que
proporcionara beneficio alguno a las personas
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(http://www.americanartifacts.com/smma/index.htm).

La actividad eléctrica esta presente en el cuerpo humano
en todo momento. Es posible medir los potenciales cau-
sados por las corrientes en el corazén mediante el elec-
trocardiograma, o en el cerebro mediante el electroence-
falograma. Un hueso sometido a un esfuerzo mecénico
también puede generar diferencias de potencial por efec-
to piezoeléctrico. De manera que no es absurdo suponer
que la aplicacién de una corriente eléctrica adecuada de
baja intensidad pudiera afectar los tejidos de distintas
maneras.

A nuestro entender, el problema principal radica en
que casi nunca se supone que pudiera haber efectos da-
fiinos. La mayoria de los investigadores asumen de en-
trada que, de haber algin efecto, serd benéfico, sin tomar
las debidas precauciones previas ensayando con tejidos y
animales. La corriente eléctrica se puede aplicar direc-
tamente, a través de contactos en la piel, o de forma indi-
recta mediante un campo electromagnético de baja fre-
cuencia —que genera campos eléctricos y corrientes en el
interior del cuerpo-. La palabra adecuada es importante;
los tejidos responden de muy diversa forma a diferentes
sefiales eléctricas, en dependencia tanto del tejido parti-
cular considerado como de la sefial aplicada.®

Aunque hay muchas otras aplicaciones reportadas, la
mds estudiada es la relacionada a las fracturas seas. Si
bien el mecanismo no estd totalmente esclarecido, se sa-
be que la radiacién estimula los procesos bioldgicos refe-
rentes a la formacién del hueso y a la asimilacién de im-
plantes. Es norma usual emplear frecuencias entre 20 y
100 Hz con intensidades muy pequefias, entre 0.5 y 8
mT, y duracién de hasta 30 minutos. EIl tratamiento
puede extenderse durante dias o meses.

Pero junto a los reportes de ensayos en animales,
aparecen otros muchos aplicados a las personas, a pesar
de que no se ha demostrado a plenitud que los tratamien-
tos sean siempre benéficos, y de que hay investigadores
que alegan que la regeneracién del hueso pudiera ocurrir
de manera indeseable. Un articulo muy documentado,
basado en ensayos en animales, publicado en 2003, con-
cluye que “...sin conocer con precision el mecanismo
celular asociado a la respuesta de los tejidos a estas in-
tervenciones, resultaria dificil e inefectivo implementar
una terapia apropiada acorde a la prescripcion clinica
precisa’’. Mads adelante sehala: “se requiere un esfuerzo
en este sentido para lograr la suficiencia en la aplica-
cion clinica”. 'Y al final de la publicacién, en un inter-
cambio con los arbitros, los propios autores advierten:
“...utilizar esta tecnologia de forma indiscriminada (sin
prescripcion 'y supervision apropiada) puede causar
efectos secundarios indeseados, e incluso dafiinos™. "'

La radiacién electromagnética de baja frecuencia no
solo se aplica en los huesos. También en la cabeza, para
supuestamente calmar los dolores o la ansiedad, o en
cualquier otra parte del cuerpo con diversos fines. Exis-
ten equipos comerciales en los que se puede introducir el
torso completo de una persona (figura 4).

Sin embargo, un reporte bastante extenso de la Uni-
versidad de Washington en 2004, firmado por H. Lai y

N.P. Singh'? reporta que “... ratas expuestas a campos
sinusoidales de 60 Hz por dos horas, a intensidades de
0.1-0.5 mT, mostraron incremento de la rotura de cade-
nas simples y dobles de ADN en las células del cerebro”.
Tal resultado debiera indicarle a los magnetoterapeutas
contemporaneos no aplicar indiscriminadamente campos
de baja frecuencia cerca de la cabeza de los pacientes, al
menos hasta tener mayor informacién sobre el tema. Si
el efecto también se presentara en otro tipo de células —lo
que es muy probable- al exponer los ovarios o los testi-
culos a estas radiaciones se podria dafiar el ADN de 6vu-
los y espermatozoides. Como son entidades unicelula-
res, se incrementaria asi la probabilidad de que el pacien-
te llegue a procrear hijos con alguna anormalidad, lo
que, desde luego, no se sabra de inmediato.

Figura 4. Equipo comercial moderno para radiaciones de baja
frecuencia.

Conclusiones

A pesar de la inmensa cantidad de publicaciones y resu-
menes acerca de los efectos de la radiacién electromag-
nética en terapias de diversos tipos, el denominador co-
mun de las conclusiones parece ser ‘se necesitan mds es-
tudios’. Se reconoce la estimulacién del crecimiento de
las fracturas como algo comprobado, pero existen alertas
indicando que la regeneracion del hueso pudiera ocurrir
de manera indeseable. Otros consideran que los benefi-
cios no justifican su relativamente alto uso clinico en al-
gunos lugares. Reportes acerca del dafo en las cadenas
de ADN de ratas sugieren una posible afectaciéon a 6vu-
los y espermatozoides si la radiacion se aplica de forma
indiscriminada. Los niveles de densidad de corriente in-
ducida por la exposicién a lineas de alta tensién y otras
fuentes en la industria y dreas residenciales son, en casi
todos los casos, bastante menores que los niveles medi-
bles en el laboratorio que originan perturbaciones sobre
las funciones bioldgicas. Este resultado tiende a deses-
timar cualquier posible influencia de los factores resi-
denciales en la salud de las personas.
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Sumario. Combinando la Teoria de Perturbaciones con el método de Kirzhnits y el denominado Principio de Minima
Sensitividad, se muestra que es posible, a través de un procedimiento muy simple, estimar los autovalores mas pequefios
(o mas grandes) de matrices simétricas de elevada dimensién. Este resultado podria ser de gran interés para regularizar
series perturbativas que aparecen en la Fisica como, por ejemplo, la serie de Moller-Plesset para calcular las energias de

correlacion en d4tomos o moléculas.

Abstract. A simple method for the estimation of the lowest (highest) eigenvalues of very large symmetric matrices is
shown, which is based on the combination of Peturbation Theory, the Kirzhnits method, and the so called Principle of
Minimal Sensitivity. The procedure could be employed in order to regularize perturbation series arising in Physics such
as, for example, the Moller-Plesset series for the correlation energy of atoms or molecules.

Palabras clave. Teoria de matrices, 02.10.Yn, Mecénica Cudntica, 03.65.-w

1 Introduccion

El estimado de algunos autovalores de matrices de di-
mension relativamente grande es un problema que apa-
rece con mucha frecuencia en diversos contextos. En la
Mecanica Cudntica, por ejemplo, el operador de energia
(el Hamiltoniano) se representa como una matriz en el
espacio de Hilbert donde estd definido. Adn cuando el
espacio sea truncado y la matriz Hamiltoniana tenga
dimensién finita, la dimensidén toma usualmente valores
extra grandes. En un problema de N particulas que pue-
den ocupar M estados, por ejemplo, la dimension es del
orden de M!/N!/(M-N)!. En un 4dtomo pequefio como el
Oxigeno de N=8 electrones, con s6lo M=25 estados la
dimensi6n es ya 10°. Sin embargo, a veces no es necesa-
rio conocer todos los autovalores, pues los mas bajos
determinan muchas de las propiedades electrénicas, 6p-
ticas o de otra indole.

Para calcular algunos de los autovalores de una matriz
extra grande simétrica se han desarrollado varias estrate-

gias, la mas conocida de las cuales es el algoritmo de
Lanczos ', que requiere de una funcién que multiplique
la matriz dada por vectores arbitrarios. En el presente
trabajo mostramos un método que representa una eco-
nomia notable con respecto al de Lanczos. A grosso mo-
do podemos decir que basta la diagonal de la matriz y
algunas filas para estimar los autovalores mas bajos. El
procedimiento que se presenta se basa en tres pilares: la
conocida Teoria de Perturbaciones 2, la menos conocida
formulacién de Kirzhnits del problema de autovalores
como ecuaciones de evolucién * y el denominado Princi-
pio de Minima Sensitividad *, cuyo contenido es intuiti-
vamente simple. En el trabajo ilustramos, con matrices
de dimensién 1000, que la metodologia propuesta arroja
estimados razonables y simples.

2 Enunciado del problema

Sea H=T+V, donde T es una matriz diagonal cuyos ele-
mentos son todos distintos o, al menos, los mas peque-
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flos son distintos. Sin pérdida de generalidad podemos
asumir que estdn ordenados. La matriz V es simétrica.
Asumiremos también que H no tiene una estructura de
bloques, pues en ese caso podriamos trabajar con los
bloques en vez de con toda la matriz.

Nos proponemos hallar estimados sencillos para los
autovalores mas bajos de H, que denominaremos Ej, con
n=1,2,...

3 La formulacion de Kirzhnits

Escribamos H(g)=T+g V, donde g es real. Queremos
estimar los autovalores de H=H(I). Notar que H(0)=T.
En un contexto de Mecanica Cuantica, Kirzhnits mostr6
3 .

que el problema de autovalores para H(g):

H(g)u(g)=Ep(g)u(e), ()

donde hemos escrito explicitamente la dependencia
con g de los autovalores y autovectores, es completa-
mente equivalente al siguiente sistema de ecuaciones no
lineales de evolucidn respecto al pardmetro g:

dEn—(gJ=Vnn(g)’ (€3
dg
dVym (2) _ ( ) km(g)
de  k#n E ( ) - Ek(g)
RO WOI.

k;emE () E, (2)

siendo V,, (g) = u, (g) V u,, (g). La demostracién es
muy simple. Tenemos la Ec. (1) y las relaciones de orto-
normalidad, u,’ (g) . Uy (g) = Oun las cuales podemos
derivar respecto del parametro g, asi como derivar V,,
(g), para obtener (2) y (3).

Las ecuaciones de Kirzhnits permiten enunciar dos
Lemas que nos serdn ttiles mas abajo:

LEMA 1 (no cruzamiento): Los autovalores se conec-
tan continuamente al evolucionarg.

Es decir, el primer elemento de T evoluciona conti-
nuamente hasta el autovalor mas bajo de H, etc. Riguro-
samente, este Lema es consecuencia de que H no tiene
estructura de bloques. En el lenguaje de la Mecdnica
Cudntica dirfamos que trabajamos con una representa-
cién irreducible. En términos de las ecuaciones de
Kirzhnits, los denominadores, E,(g)-Ei(g), hacen que
cuando dos autovalores se acercan, los correspondientes
V.n v Vi crecen con signos opuestos y dan lugar a la
“repulsion” entre autovalores (Fig. 1).

La consecuencia de este Lema es que si nos interesan
los autovalores mas bajos de H(I) debemos seguir la
evolucidn de los primeros elementos de 7.

Por otro lado, la matriz H(g) en la base formada por
los autovectores de H(gy) toma la forma
H(8)=T(80)+(8-80)V(8o), donde T(gy) es una matriz
diagonal cuyos elementos son los autovalores E,(gy) y la
matriz V(gy) tiene elementos un(go)t V uy(gp). Enton-
ces:

LEMA 2: La familia de matrices {H,(g)} es isoespec-
tral con H(g) para todo g.

En nuestro estimado, partiremos el intervalo (0,1) en
dos: (0,80) v (g0,1). T(g0) y V(go) los hallaremos por me-
dio de la Teoria de Perturbaciones, mientras que a partir
de go seguiremos con Hg(g).

3

Autovalores

3 . I . L ; 1 ' I \
0 02 0.4 0.6 0.8 1

g
Figura 1. Ejemplo de repulsion entre los autovalores de una
matriz de dimension 3.

4 La teoria de perturbaciones

La teoria de perturbaciones busca la solucién del pro-
blema de autovalores para H(g) como una serie alrededor
de g=0. Se conoce que estas son series asintoticas °, es
decir, su radio de convergencia puede ser incluso cero,
pero los primeros términos dan una buena aproximacion
en cierto intervalo de g. Escribiendo en la Ec. (1):

(1)

Eq(2) =En (0)+Ep s +Eg" +.. )
1 2) 2
an (8) = u 0+ g+ e o )
e igualando potencias de g, resulta, hasta primer orden
(TP1):
(TP1)

Eq (g) =Ep (0) + Vin (0) g (6)
(TP1), \ 1k (0) Vi, (0)
nm (g) =Vp ( )+gk§nEk(O)—l§,k(O)

Vi (0)

+ Vi ( . (7)
e O
Mientras que, a segundo orden (TP2)‘
E(TPZ) (g) TPl (O) (8)

2 nk
& L5 (0)-E, (0) o)

« (0)

V(TPZ) (g) — V(TPI) (g)

nm

Vrm (0) - ka (O))
0)-E, (0))’

=
g

;<

—_

=

—_
=

—_

2 E,(0)-E(0)
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donde a,,, es, por definicidn, la expresion que multiplica
a g en la Ec. (7). En la Fig. 2 se muestra el comporta-
miento tipico de TP1 y TP2 para el autovalor mas bajo
de una matriz de dimensién 1000.

5 La metodologia propuesta

Consideremos el menor de H(g) que contiene los o pri-
meros elementos de 7. Si diagonalizamos este menor y
tomamos su autovalor mas bajo obtendremos una cota
superior para E;(g). Este es un teorema del Algebra de
matrices, que en la Mecdnica Cudntica se conoce como
Principio Variacional. Este estimado puede, sin embargo,
ser muy malo, ya que s6lo depende de un menor de di-
mensién & y no de toda la matriz.

Por otro lado, supéngase que evolucionamos inicial-
mente hasta gy siguiendo la Teoria de Perturbaciones. Y
a partir de ahf tomamos el menor de Hy(g), al que de-
nominaremos g (g), que contiene los o primeros ele-
mentos de 7(gy). El caracter variacional se pierde ya que
la evolucion inicial es aproximada, pero hgo(g) contiene
mas informacién de la matriz inicial. En TP1, por ejem-
plo, hgp(g) depende de Ty de las primeras o filas de V.
En TP2 muchos mas términos de V entran en el cilculo,
pero el costo computacional es muy inferior al del méto-
do de Lanczos ya que el menor hgo(g) tiene dimensién
reducida y se calcula una sola vez.

En resumen, lo que se propone es lo siguiente: Calcu-
lamos por TP el menor, hg0(g), de la matriz Hgo(g) que
contiene los o0 primeros elementos de 7(gp). El estima-
do de los primeros autovalores, E,(g), resulta de diago-
nalizar hgo(g). Los estimados para los autovalores, &,
quedan dependientes de dos pardmetros: go y O. gp se
escoge suficientemente pequefio para que TP1 o TP2
sean validas. Con respecto a o utilizaremos el

Principio de Minima Sensitividad (PMS): o es un pa-
rdmetro del cual los autovalores exactos no deben de-
pender. El mejor estimado es el que evidencie poca sen-
sitividad a este pardmetro, es decir: de,/da=0.

El PMS ha sido utilizado otras veces para controlar
series perturbativas +6

6 Ejemplos numéricos

Para probar la generalidad del método se diagonalizaron
varias matrices de dimensién 1000. Los elementos fue-
ron escogidos aleatoriamente, de forma que las matrices
son completamente independientes unas de otras. T tiene
elementos aleatorios con distribucién uniforme entre 1y
30. La matriz V se construy6 simétrica, con elementos

aleatorios distribuidos uniformemente entre -4 y 4.

El menor autovalor

- 1000

Figura 2. El menor autovalor de una matriz simétrica de di-
mensiéon  1000. En linea roja continua se grafica el autovalor
exacto, los valores arrojados por TP1 y TP2 se muestran en
linea negra discontinua, mientras que TP2 corregida, con 1 <

o < 9, se representa por simbolos. Simbolos superpuestos co-
rresponden a buenos estimados, de acuerdo con el PMS.

La Fig. 2 muestra los resultados para una de estas ma-
trices. Tomamos gy =0.005 y utilizamos las expresiones
de TP2, Ecs. (8) y (9), para construir el menor hgo(g) de
dimensién o que debemos diagonalizar. Con a=2 (circu-
los azules) el estimado es malo y exhibe una alta sensiti-
vidad , como se puede ver si comparamos con 0.=3 (cua-
drados). Cuando a=3 y 4, los estimados son casi indis-
tinguibles en g=1, como lo son las curvas con =5y 6.
Los estimados que surgen son -89.07 y -91.63, que se
comparan muy favorablemente con el resultado exacto -
89.65.

Aqui debemos hacer un comentario sobre el pardme-
tro go. Si extendemos TP hasta un g, demasiado grande
obtenemos resultados sin sentido, es decir, por debajo de
TP2, aun con a=1 o 2. Redujimos g hasta que los esti-
mados con 1<a<10 tuvieran sentido y ahi aplicamos el
PMS. Una reduccién posterior de gy hace necesario in-
crementar Ol y por tanto encarece computacionalmente el
estimado.

7 Conclusiones

Podemos resumir el método propuesto en el presente
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trabajo de la siguiente manera. Utilizando un menor de H
podemos obtener una cota superior para el autovalor mas
pequeiio de una matriz simétrica. En particular, TP1 es
una cota que surge de un menor de dimensién uno. Po-
demos mejorar notablemente este estimado si inicial-
mente evolucionamos por medio de TP1 o TP2 hasta gy
y utilizamos un menor de H,, . El cardcter variacional se
pierde pues la evolucién inicial es aproximada, pero el
menor construido tiene mas informacién de la matriz
inicial. La dimensién del menor, o, aparece como un
pardmetro adicional. E1 PMS nos dice que el mejor esti-
mado para el autovalor es aquel que muestre poca sensi-
tividad a o Demostramos, en ejemplos de juguete, es
cierto, que basta o < 10 para estimar con errores del
orden del 2 % el autovalor mas bajo. Razonamientos
andlogos pueden hacerse para el mayor autovalor o para
un conjunto de autovalores.

El método pudiera resultar muy interesante en pro-
blemas fisicos, donde el operador Hamiltoniano en un
subespacio finito del espacio de Hilbert tiene forma de
matriz, cuya dimensién se hace, con mucha frecuencia,
excesivamente grande. Un problema al que lo aplicare-
mos es a corregir o controlar la serie de Moller-Plesset ’
para calcular la energia de correlaciéon en 4tomos o mo-
1éculas. Igualmente interesante podria ser su uso en ma-
trices extra grandes que aparecen en el tratamiento masi-
vo de datos y para las cuales se estdn desarrollando mé-
todos basados en muestreo aleatorio °.

Los resultados del presente trabajo pueden generali-
zarse a matrices hermiticas y también al caso en que T
tiene espectro degenerado. En este tltimo caso hay que
resolver primero la degeneracién utilizando teoria de
perturbaciones.
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1 Introduccion

Sumario. Se estudia la dispersién de un paquete de huecos en el régimen de bandas desacopladas, en presencia de inter-
accidn espin-Orbita tipo Rashba, en un sistema semiconductor cuasi-unidimensional. Para la descripcién de la evolucién
temporal de paquetes de onda gaussianos de huecos espin-polarizados, bajo acoplamiento espin-Orbita tipo Rashba,
usamos el método de diferencias finitas. Tal como esperdbamos, se observa el desdoblamiento de los coeficientes de
transmision, respecto del caso en que no hay efecto Rashba. En este limite, nuestros resultados coinciden con las predic-
ciones tedricas ampliamente conocidas. Se verifica la regla probabilistica que deben satisfacer los coeficientes de dis-
persion resueltos por el espin. Mostramos el fendmeno de precesion del espin a través de la simulacion de la variacién
de sus componentes. Adicionalmente se muestra la evolucion temporal del proceso de dispersion del paquete de huecos,
bajo efecto Rashba para casos particulares de la energia incidente.

Abstract. We study scattering processes for holes, in the presence of Rashba spin orbit interaction, through quasi-
onedimensional semiconductor systems in the absence of band mixing. The corresponding Schrodinger equation was
numerically solved by finite differences method describing the holes with a spin-polarized Gaussian wave-packet. For
finite Rashba effect, we have obtained a different behavior of the kinetic coefficients as expected. For the case when
Rashba coupling is disregarded, our results agree with widely known theoretical predictions. Spin-resolved dispersion
coefficients follow the standard probabilistic rule. The spin vector precession phenomenon was simulated, via the analy-
sis of its components variation. In addition we show a time-line of the dispersion process under Rashba effect for par-
ticular cases of the incoming energy.

Palabras clave. spin—orbit coupling 71.70.Ej, spin polarized transport in semiconductors 72.25.Dc, spin field effect
transistors 85.75.Hh.

espin-polarizados de un ferromagnético (Ni) a un semi-
conductor (GaAs)?, comprobandose que la inyeccién de
espin en semiconductores era en efecto posible. En 1999

El reciente interés en el espin del electrén y su manipu-
lacién ha abierto un campo de investigacion de frontera
en las nanociencias, denominado Espintrénica.

La inyeccién de electrones espin-polarizados en semi-
conductores, fue propuesta en el estudio del tunelaje
usando electrodos ferromagnéticos'. Sin embargo, no fue
hasta 1992 que se observé el tunelamiento de electrones

fue demostrado que los electrones espin-polarizados
pueden mantener su coherencia a escalas de tiempos de
nanosegundos en el GaAs® lo que implica desplazamien-
tos del orden de un centenar de micras.

Uno de los mecanismos fisicos de mayor interés, y,
recurrentes para la manipulacién de las corrientes de
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electrones con espines polarizados, es el acoplamiento
del momento magnético intrinseco de los electrones con
su grado de libertad traslacional. En 1984, Y. A. Bych-
kov y E.I. Rashba* establecieron un modelo que describe
apropiadamente el acoplamiento mencionado, esto es, la
interaccién espin-Orbita (SOI: spin-orbit interaction, en
inglés), que tiene su origen en la asimetria de inversion
estructural (SIA: structure inversion asymmetry, en in-
glés). Este fendmeno es ampliamente conocido como
“efecto Rashba", y es el responsable del desdoblamiento
en el vector de onda de los estados de espin, en gases
electrénicos bidimensionales, confinados por potenciales
con un gradiente finito en su perfil.

Entre las formas para crear gases cuasi-
bidimensionales (Q2D: gquasi-twodimensional, en in-
glés), se utiliza el dopaje modulado. Una vez que las im-
purezas aceptoras, de Si liberan huecos en la capa de
AlAs, (vea Fig.1(a)), estos migran hacia el material in-
trinseco (GaAs), cuyo borde de la banda de valencia, se
encuentra mds bajo en energia respecto del material do-
pado (vea Fig.1(b)). Como resultado, tendremos un po-
tencial triangular que confina al gas Q2D de huecos en la
direccidn z. Por otro lado, las cargas desequilibradas re-
manentes en el material dopado, son fuente de un campo

eléctrico efectivo externoF, colineal con el eje z (vea
Fig.1(b)). Este se deriva de la SIA y se Lorentz trans-

forma en un campo magnético efectivo’ B, . El campo
B, ~ a[kxF] , aparece como efecto relativista sobre

un portador de carga con vector de onda k , moviéndose

en el campo F, producto del acoplamiento SOI, y con
independencia de la velocidad de los portadores en el

material®. La accién B, sobre el espin de los portado-

eff >
res de carga confinados -que es menos obvia-, es en
esencia el efecto SOI tipo Rashba (SOI-R), cuya fortale-
za se representa por ¢, -que es una constante de acopla-
miento dependiente del material-, conocida como para-
metro de Rashba’.

Algunos autores coinciden en opinar que, restringir la
distribucién angular de los portadores a un canal cuasi-
unidimensional (Q1D: quasi-onedimensional, en inglés),
lleva a mejores resultados en la modulacién de las co-
rrientes de electrones con espin polarizado’. Muy recien-
temente, G. Bonfanti y L. Diago-Cisneros, aplicaron la
inecuacién de Heisenberg de tiempo y energia, al estudio
de la evolucién temporal de un paquete electrénico en un
canal Q1D con SOI-R®, simulando un transistor de efec-
to de campo de espin’ (SFET: spin field effect transistor,
en inglés) .

El modelo SOI-R para sistema Q2D de electrones estd
bien establecido en la literatura. Para sistemas Q-2D de
huecos la situacién es mas complicada por la degenera-
cién cuidruple de los estados I, de valencia’. En 2005

A. Wong y E Mireles'’, utilizando el formalismo de la
teoria k-p de masa efectiva dentro de la aproximacién de
la funcién envolvente y los modelos de Kane y Kohn-
Liittinger extendido, obtuvieron la forma explicita de los

hamiltonianos que describen el SOI-R en huecos. En el
caso de los huecos el fuerte acoplamiento SOI y la mez-
cla de bandas, implican un tiempo de relajacion del espin
mds corto con respecto a los electrones, que puede ser
compensado por una corta longitud de precesidn, es de-
cir, una SOI-R mas eficiente!".

Se han reportado aplicaciones importantes de los hue-
cos en la Espintrdnica, sin embargo son pocos los estu-
dios dedicados al transporte cudntico en presencia de in-
teraccion espin-orbita tipo Rashba. El propésito de este
trabajo, es la simulacidn de los procesos dispersivos de
paquetes de onda de huecos espin-polarizados, bajo
SOI-R, y el andlisis del comportamiento de los coefi-
cientes de dispersion en sistemas Q1D.

Las partes restantes de este trabajo se han organizado
como sigue: En la seccién 2 se presenta el sistema fisico
y el experimento ideal que se ha visualizado. M4s ade-
lante se presenta brevemente el formalismo teérico y el
método numérico que se va a implementar para el estu-
dio de la dispersion del paquete de huecos. Finalmente,
la seccidn 3 estd dedicada a las conclusiones.

L _w AlAs

(a) B~ GiAs
ARy & E (d)
= Vg#0
(b)wg=o y
' (©) 0.
BV 4

-7

Figura 1. (a) Sistema fisico. (b) Esquema del perfil de la banda
de valencia. (c) Modificacién del perfil de la banda de valencia
en la zona del electrodo Vg. (d) Gedanken experiment.

2 Desarrollo teodrico

2.1 Sistema Fisico. Considérese una heteroestructura
semiconductora III-V donde uno de sus compuestos se
ha dopado tipo p, i.e. (Si)AlAs/GaAs/InGaAs (ver Fig.1
(a)). Un esquema del perfil de la banda de valencia (BV)
se muestra en la Fig.1 (b). En el minimo de energia que
se forma debido al dopaje (interfaz de la heterojuntura
AlAs/GaAs) queda confinado un gas de huecos Q2D en
la direccién de crecimiento, direccién z, pero libre en el
plano perpendicular [xy]. Para llevar este sistema a un
gas de huecos cuasi-unidimensional (QIDHG: quasi-
onedimensional hole gas, en inglés) se colocan dos ba-
rras metdlicas A y B (potenciales repulsores) sobre la
heteroestructura, de manera que los huecos queden con-
finados en la direccion x (ver Fig.1 (a)). Tendremos en-
tonces un sistema tipo hilo cudntico a lo largo de la di-
reccién y (direcciéon de movimiento) cuya seccidn trans-
versal se encuentra en el plano [xz] 12.13.14,

Si a la mitad del sistema se coloca un tercer electrodo
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Vg (ver Fig.1 (a)), el campo eléctrico modificard local-
mente el perfil de la banda de valencia como se muestra
en la Fig.1 (c), de manera que los huecos encuentran un
obstaculo dispersor, en su travesia a lo largo del hilo
cuéntico. En el presente estudio, simulamos el efecto de
la manipulacién electrostatica (voltaje de compuerta Vg)
del pardmetro de Rashba, a través de una barrera de po-
tencial estacionario (ver Fig.1 (d)) en la direcciéon de
movimiento®.

En términos generales, cualquier modelo SOI, se pue-
de derivar de la ecuacién de Dirac tomando en cuenta los
efectos relativistas hasta el orden (v/c)z. Tal aproxima-
cién, conduce al término de Pauli que se describe por el

hamiltoniano SOI>*'>:
A fi
H,=——6-(VV@)Xxp), 1
SOl (Zm()C)z ( () p) ( )

donde my es la masa del electrén libre, V(r) es el poten-
cial coulombiano del corazén atémico, considerando que
la particula es el electrén ligado al 4tomo de hidrégeno,
o es el vector de las matrices de Pauli y p es el operador

momentum. La ec.(1), representa la forma analitica mas
genérica de la SOI atémica’. Al llevar esta aproximacién
a un sélido cristalino constituido por dtomos, llegamos a
un acoplamiento SOI “efectivo” debido a la SIA, en el
caso de los semiconductores tipo zincblenda y wurtzita.

La SOI-R es consecuencia de la asimetria del poten-
cial de confinamiento debido al dopaje en la heteroes-
tructura (ver Fig.1 (b) y (¢)), lo que implica un gradiente
de potencial distinto de cero -genéricamente expresado
en la ec.(1)-, en la direccidn z a lo largo de todo el hilo
cuantico, siendo mas fuerte en la zona donde se encuen-
tra el electrodo Vg (ver Fig.1 (c¢)). El confinamiento de-
bido a las barras metélicas A y B podemos considerarlo
simétrico (parabdlico o cuadrado), por lo que no consti-
tuye fuente de SOI-R'%.

En resumen, los huecos se moveran en un hilo cuinti-
co (canal Q1D) bajo SOI-R a lo largo de la direccién Yy,
siendo adicionalmente dispersados por un obstaculo du-
rante su travesia a través del canal Q1D (ver Fig.1 (d)).
Para modelar este sistema fisico, que se corresponde a un
SFET tipo Datta-Das’, proponernos el siguiente gedan-
ken experiment: simulamos paquetes de ondas gaussia-
nos de huecos -en régimen de bandas desacopladas-, en
el fondo de un pozo cudntico infinito de longitud L (di-
reccién y) con o =0, que son emitidos por una fuente y
posteriormente inyectados con cierta polarizacién del es-
pin, sin considerar explicitamente la fuente emisora y el
mecanismo de inyeccion de los paquetes espin-
polarizados®'®. A continuacién, modelamos la propaga-
cién y posterior incidencia de paquetes QIDHG espin-
polarizados, sobre una barrera de potencial estacionario
V, de espesor W con O # 0, que dispersa la corriente
de probabilidad de flujo incidente. La intensidad de la
SOI-R (valor de o), se manipula electrostiticamente
mediante el electrodo Vg'"'®.

2.2 Modelo teorico. Para la descripcion de la dind-
mica de los huecos usaremos el modelo kp de Kohn-

Liittinger (KL) despreciando la mezcla de huecos (vector
de onda transversal kr = 0)":

A =B,k2+V(y) Hj =B,k +V(y), )
h2 h2

donde Bun= (v, +2v,) ., By =——(1,-2v,) y V(y)
2 2m

0 0
es el potencial estacionario de interaccién en la direccién
de movimiento (barrera de potencial en la Fig.1 (d)).

La parte correspondiente a la SOI-R en el caso de
huecos ligeros y pesados la derivamos a partir de los
términos obtenidos por Wong y Mireles':

A = —iot,, LA(—‘Q _12;6’ } —-iP,, [ki@ —kicf} ,

+
yh _ T » .
Hy =io, [qu —k+(57J con:

Tomando la aproximacién para altas concentraciones
11 - < . . O .
1% (para n >10" cm™ el término lineal en k es dominan-

te en H™) las expresiones anteriores llevadas al caso
Q1D quedan:
Ay =o,06k,  Hi=oa,6k, . 3)
El pardmetro o, ademds de depender del material, es
diferente para cada especie de huecos'’.
El hamiltoniano total para huecos pesados y ligeros
estard dado entonces por:

th/lhf(fr +V(y) k

Oy Ky
th/lhk§ +V(y)

Noétese que ambos hamiltonianos tienen la misma forma
por lo que en lo adelante obviaremos los indices hh/lh.
En la ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo

A iho
A (. 0) =57 ¥(.0). )

ﬁhh/lh — (4)

(x‘hh/lhky

donde |¥(y,t)) es un espinor de la forma

¥ t—lPl
|®(y.0) = w, |

el hamiltoniano A no depende explicitamente del tiem-
po, por tanto la ecuacién de evolucién temporal es:

[w(y.0)=e " W(y.t,). ™

Procedemos ahora a resolver el sistema de ecuaciones
en diferencias finitas.

2.3 Ecuacion de Shrodinger en diferencias fini-

tas. Para pasar a diferencias finitas, discretizamos los
términos de la ecuacion de onda. La ecuacion de evolu-
ci6én temporal (10) toma la forma:

(6)

—Lam?
h )

‘P}‘” =e ‘Pj‘ ()
con y—jdyy t—ndt para todo j=0,1,2,...J y
n=0,1,2,..,N donde 8y y 8t representan el ancho de

las particiones, siendo J y N el niimero total de particio-
nes en el espacio y tiempo, respectivamente. Sustituimos

RCF vol. 27, No. 2B, 2010. p.214



el operador de evolucién temporal por la aproximacién
de Cayley™:

e 2| ———-1, |, 9)
I+ iﬁH'.1
2h
siendo I, la matriz identidad (2x2). Sustituyendo la
expresion (12) en (11) tenemos:

2

n+l __ n n
kS —i—&‘l‘j -7 (10)
IL,+——H}
2h
Reescribamos la expresion anterior como:
‘I’J‘.‘“ :<I>J‘.‘“—‘PJ‘.‘ , (11)
donde hemos definido la funcién auxiliar CID;“ como:
2
== g (12)
j idt, ., )
I, +_-—H;
2 h

La expresion (11) significa que teniendo '] (‘Pg’ esla
condicién inicial en diferencias finitas) y calculando la
funcién auxiliar (D;.‘“ , podemos obtener la funcién de

onda en el instante posterior ‘P;‘“ .

Para calcular CID;“ reescribamos (12) como:

\P n CI) n+l . CI) n+l
2 =] ! +@H‘.‘ YL 13)
v, (@) 2n’'l®,)
) J J

Puesto que el hamiltoniano del sistema (4) no es di-
agonal, la expresion (13) supone un sistema de ecuacio-
nes acopladas en las variables &, y &, debido a la

SOI-R. Para desacoplar el sistema proponemos el cam-
bio de variables:

1 (1 1
T =U®™ con: U=— . 14
o w (Y BL
Sustituyendo en (13) y premultiplicando por U queda:
209! =uUr +@UHvUW‘.‘+1 . (15

2h J J

Teniendo en cuenta que UU" =1, y

. [BK+V+ok, 0 ’
UHIU' =

0 Bk +V-oak, |

y y j
podemos escribir el sistema de ecuaciones (13), ahora
desacoplado en la nueva variable, esto es:

. 2 n+l
V2 (%, +¥,) =T} +@{—B{a Yl}

2% dy’

1

n+l
0
n~yen+l :
+Vj Ylj —IG[EYI:L }

. (16)

V2(, —‘I‘z);1 =135 +@{—B[

azYz n+l
2h

ay’ |

]

n+l
+VIT3 +ion in .
dy !

Se ha sustituido la forma explicita del operador cua-

A7)

: - . 0 .
simomentum ky = —la—. Las expresiones entre corche-
y

tes, representan los operadores diferenciales en diferen-
cias finitas que se pueden obtener desarrollando en serie
de Taylor Y en un entorno de j+1 y j—1, sumando o
restando convenientemente y despreciando los términos
mayores que dy”:

aZY n+l 1 . . .
{ ay;z } = 5_),2(Y1,22j+1> + X1 = 2105 ) (18a)
J

aYl , :|n+l 1
" :_(Ti;m) _ng) (18b)
[ dy |, dy

Las ecuaciones diferenciales (16)-(17) se transforman,
con ayuda de (18), en ecuaciones algebraicas recurren-

tes. Es facil obtener Y7! en funcién de Y y Wi te-

niendo en cuenta que ¥, =0 es una de las condiciones
de frontera de la caja infinita donde se encuentra el sis-
temay Y;" =0 de las expresiones (12) y (14). Cono-

ciendo Yj.‘“‘v’j podemos recuperar CIDJ‘T‘“ con la transfor-

macién inversa U’y hacer evolucionar el sistema a par-
tir de (11).

2.4 Resultados numéricos. Considerando que te-
nemos —por cada especie de huecos—, una ecuacién alge-
braica recurrente para cada componente del espinor
|‘I’(y, t)> , es posible evaluarlas por separado.

Si definimos & como el vector de polarizacién, para

las condiciones iniciales y de frontera en la caja de di-
mension L tendremos lo siguiente:

2

2m b=y
|\P(y,0)>:\/ge 2Ay” elky(y_yl,\)g (19)
0
|(0,0) = |¥(L,0) = (0] 20)

Con las expresiones en diferencias de las condiciones
(19)-(20), aplicadas a las ecuaciones (16)-(17) y poste-

riormente a (11), encontramos entonces el espinor ‘I’;‘

para todo tiempo y posicién, que no es mds que la solu-
cién del problema planteado.

Los resultados que mostramos a continuacién corres-
ponden al caso de huecos pesados para una concentra-
cién n, =10"cm™ lo que equivale a un valor de oy, =0.4

eVA, este valor depende en general de la concentracién
de portadores y del voltaje aplicado en Vg. El caso de
huecos ligeros exhibe un comportamiento similar, menos
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marcado por la SOI-R debido a que oy, =0.0019 eVA ala
misma concentracién y no lo mostramos en el presente
articulo. De tomarse otro valor del pardmetro de Rashba,
se declara en la figura correspondiente. Los restantes pa-
rametros usados son: espesor de la barrera W = 15 A, po-
tencial de la barrera V= 0.3 eV —lo asumimos arbitra-
riamente®-, longitud del sistema L=1200 A, y polariza-
ci6én del paquete incidente ¢ — L(lj .
J2 i

Para el caso de un flujo de particulas —donde no se ha
considerado el espin-, que se propaga desde el infinito
con energia E, interactuando posteriormente con una ba-
rrera de potencial rectangular V, el coeficiente de trans-
misién se obtiene como':

|:1+msin (Zka)} (E >V)

2

D(E) = , (2D

-1
1+msmh (2ka):| (E < V)

donde k = (2m[E-V|/n)".

Por otro lado en nuestro modelo, los coeficientes de
transmision (D) y reflexién (R) para cada componente
del paquete (¥, y ¥,) son calculados a partir de las ex-

presiones:
L

[ |2,et= )| dx

Xg +W

D, =1 )
[1, 0 t=0)f +|¥, (x,t = 0] dx

0

(22)

f |‘P1Y2(x,t = 00)|2 dx
Rl,z =1 . >
j|\Pl(x,t =0)|" +|¥, (x,t =0)[ dx
0

(23)

donde t =co implica considerar un tiempo tal que, el
paquete se haya alejado suficientemente de la barrera.

En aras de validar nuestro modelo en el limite cuan-
do no existe SOI-R (o =0), hacemos una comparacién
en la Fig.2, entre los coeficientes de transmisién (21),
caso: analitico (linea continua amarilla) y (22), caso:
numérico (linea discontinua negra), donde las expresio-
nes correspondientes han sido evaluadas en el limite de
o =0 Se puede observar, que nuestros resultados ajus-
tan bien al caso descrito por (21), el rango seleccionado
de pardametros. Si consideramos ahora o #0, podemos
observar que el coeficiente de transmisién se comporta
diferente para cada componente del espinor (6): D; co-
rresponde a la componente ¥, (linea continua roja) y D,
corresponde a la componente ¥, (linea continua azul).
Esto sélo puede ser causado por el desdoblamiento en el
vector de onda de los estados de espin, y no debe ser in-
terpretado como un proceso de filtro de espin del poten-
cial dispersor bajo SOI-R. El gedanken experiment que
analizamos, no presupone rupturas de simetrias para
condicionar el mencionado efecto. Por otro lado, sobre

bases generales, se conoce que ¥, # ¥, bajo o # 0, *' por
tanto en nuestro caso es de esperar que D; # D,, en el
rango analizado de la energia incidente. Aunque no lo
mostramos aqui, hemos observado que el mismo com-
portamiento, se evidencia para los coeficientes de re-
flexién (R; #R;), bajo otros valores de o. Es importante
seflalar que D;, y R, fueron calculadas independiente-
mente a partir de (22) y (23), respectivamente -y como
era de esperar-, comprobamos que satisfacen correcta-
mente la regla probabilistica D, +D, +R,+R, =1, co-
mo reflejo de la ley de conservacion del flujo de probabi-
lidades.

0.8 |-
07
06 - —D, s R,
05 [ R,
04 -
0.3 -
0.2
0.1 [
0 —
04 0.5 0.6

D, Analitico (a=0)
R,: (a=0)

_-D12 *

07 08 09 1
E [eV]

Figura 2. Coeficientes de transmisién Dy, y reflexion R, en
funcién de la energia E del paquete incidente para cada com-
ponente (‘¥; y ¥,) del espinor, con W = 15 A, V=03 eV,

L=1200 A, ¢ _ L(lj.

J2 i

1_

05 [

e C
I or /
= [ =S ]
05 — 5 .
- S ]
4L —S ]
v b b v b v b b e e e b
0O 20 40 60 80 100 120 140 160

W [A]

Figura 3. Valor esperado de las componentes del espin en fun-
cion del espesor de la barrera (zona con SOI-R). Potencial de
la barrera V=0.3 eV, energia del paquete incidente 0.5 eV,
L=1200 A , YE, :%(D - Notese que § = /s? +s§ +82 =7/2

Consideramos 1itil tener una idea del proceso de pre-
cesion del espin durante la transmisién a través de la ba-
rrera. Ese es el propdsito de la Fig.3, donde mostramos
el valor esperado de cada una de las componentes del es-
pin, en funcién del espesor de la barrera W, calculado a
través de las expresiones:

S, =§<‘P|Gi |‘P> con:i=Xx,y,z. 24)
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L 1 (1 .
La polarizacién inicial &, = (] , es en realidad

Y2l
la autofuncién normalizada, correspondiente a uno de los
autovalores (‘P|(5y |‘P> ==i, a lo largo de la direccién

positiva del eje y. En este caso —dado que no se toman

otras contribuciones al vector S -, la componente S, es
maxima en el instante inicial, y estd dirigida en el senti-
do de propagacién del QIDHG (direccién positiva del
eje y (vea la Fig.4). La configuracién de la polarizacién
inicial, cambia a medida que el paquete evoluciona en la
barrera, como resultado de la precesién del espin. La si-
mulacién de este proceso, se muestra en la Fig.4.

En la Fig.3, es evidente que la amplitud de la compo-
nente S, (linea azul) aumenta con el espesor de la barre-
ra, mientras que las amplitudes de las componentes S,
(linea verde) y S, (linea roja) oscilan amortiguadamente.
Lo anterior sugiere una precesioén del espin en torno al
eje x, que se corresponde adecuadamente con la orienta-

cién de campo magnético efectivo B, . El proceso de

precesion del espin, se observa claramente en la Fig.4,
donde se ha simulado la evolucién de la orientacién del

vector S -dado por las componentes que se muestran en
la Fig.3-, en la medida que cambiamos el espesor de la
barrera.

En la Fig. 5 mostramos los cuatro instantes relevantes

2 . .
de |‘PL2| -usualmente considerados en la literatura-,*

para simular la evolucién temporal (time-line) del paque-
te Q1DHG a través de un hilo cuantico, en el marco del
gedanken experiment enunciado anteriormente. Mostra-
mos los casos de transmisién (E>V) y tunelaje (E<V),
siendo E la energia del paquete incidente. Las lineas dis-
continuas (color rojo) corresponden a la componente ¥,
mientras que las lineas continuas (color azul) correspon-
den a la componente ¥,. Nétese que en ambos casos,
luego de la interaccién con la barrera con o # 0, los pa-
quetes transmitidos exhiben claramente el desdoblamien-
to por efecto de la SOI-R, no siendo asi para los paque-
tes reflejados. Aunque no lo mostramos aqui, hemos ob-
servado evidencias del desdoblamiento producto de la
SOI-R para los paquetes reflejados, bajo una seleccién
deferente de los pardmetros considerados.

3 Conclusiones

En el presente trabajo presentamos un modelo para el ré-
gimen de bandas desacopladas, que describe la disper-
sion de huecos a lo largo de un hilo cudntico, en presen-
cia de interaccién espin-orbita tipo Rashba seccional-
mente localizada.

El método de simulacién numérica empleado, ajusta
bien con resultados analiticos conocidos, en el limite
cuando no existe efecto Rashba. Al considerar este dltimo
con un valor finito en una seccién del hilo cudntico, ob-
servamos —tal como esperdbamos-, el desdoblamiento de
los coeficientes de transmisioén y verificamos que se sa-

tisface la ley de conservacién del flujo de probabilida-
des. Es posible una percepcién mds detallada del fené-
meno de precesidn del espin, durante la transmisién a lo
largo del canal Q1D, a través del andlisis de la variacién
de los valores esperados de sus componentes. Conjetu-
ramos que este proceso, se puede asociar al comporta-
miento de los coeficientes cinéticos de las componentes
de los espinores.

Figura 4. Simulacién
de la precesion del vec-
torS, cuyas componen-

tes se muestran en la
Fig.3.

1,5{?) =2dt g ') | [ t=424dt
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Figura 5. Time line del |‘PL2| correspondiente a un

paquete QIDHG en el marco del gedanken experimet bajo
estudio, para huecos pesados sin mezcla de bandas. (a)
Transmisién (E > V). (b) Tunelaje (E < V). Particiones de la
red temporal dt = 2 fs.
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En el presente estudio no consideramos la contribu-
cién cubica al hamiltoniano Rashba para huecos pesa-
dos,s’10 ni la mezcla de las sub-bandas de huecos pesados
y ligeros —que atin no ha sido incluida en los modelos
tedricos actuales. Nuestra percepcidn, es que esta feno-
menologia podria implicar modificaciones relevantes a la
transmision bajo SOI-R, y por tanto los huecos serian
candidatos atractivos en la implementacién de un SFET
u otro dispositivo que funcione bajo el mismo principio.
El trabajo futuro esta orientado en esa direccion.
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Sumario. La predisociacion vibracional del complejo HeBr, ha sido estudiada a través de un método de propagacién de
paquetes de ondas, que permite el andlisis de procesos cudnticos dependiente del tiempo. Para ello se han empleado dos
potenciales de interaccion entre el dihalégeno y el gas noble. En el presente trabajo se compara la fiabilidad, en las ca-
racteristicas esenciales de la dindmica de dos potenciales de interaccién. Un amplio conjunto de niveles vibracionales es
estudiado, desde estados vibracionales relativamente bajos (* —8) hasta energias cercanas al limite de disociacion
(¥ =44) del didtomo Br,. Este método presenta buen acuerdo con los resultados experimentales y tedricos obtenidos an-
teriormente con otras metodologias .

Abstract. The vibrational predissociation of the van der Waals complex HeBr, have been carry out by wave packet
propagation methods. This allow us to understand time dependent process. In the present, two interaction potential be-
tween the rare gas and the halogen have been used. The present work accomplish a study of a wide amount of quantum
numbers for the Br, in the excited electronic state, since the low vibrational quantum number ( ¥ =8) to near of the
dissociation limits (¥ —44). The present methods have good agreement with former results.

Palabras clave. HeBr2, complejos de van der Waals, propagacién de paquetes de ondas, técnicas computacionales en
mecdnica cudntica.

cional (VP, segin sus siglas en inglés).
X--CD(X)—2->X---CD"(B,v)—%— X + CD(B,V")

donde v" y v representan dos estados vibracionales del

1 Introduccion

El complejo de van der Waals (vdW) HeBr, ha sido estu-
diado durante los tltimos afios®. Este agregado consti-
tuye un sistema relativamente simple para el estudio de
mecanismos de transferencia de energia. De ahi que la

dihalégeno CD(v'>v). CD’ corresponde al estado B,
del CD .

dindmica y las propiedades de este puede ser estudiada
tedricamente con gran detalle.

Estas moléculas formadas por un dtomo de gas noble X
enlazado a un dihalégeno CD , después de ser excitado
este dltimo con un pulso l4ser al estado electrénico B,
decaen a través del mecanismo de predisociacion vibra-

Una de las caracteristicas principales de los sistemas
de vdW es que la interaccion del 4tomo de gas noble con
el dihal6geno es muy débil y apenas afecta el modo vi-
bracional del complejo CD .

En este tipo de complejos, en la medida que la masa
del dihalégeno es mayor, la precision de los cédlculos de
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la PES responde a un mayor nivel de aproximacion.
Igualmente, el incremento de masa da lugar a que las
transiciones electrénicas tengan mejor resolucién.

Con anterioridad, se han llevado a cabo estudios ted-
ricos para este complejo, utilizando aproximaciones
cuasi-cldsicas™ y métodos cudnticos independientes del
tiempo™*. En estos estudios se analizé cudn apropiado es
el potencial de interaccion, al compararlo con los resul-
tados experimentales obtenidos por Jahn ef al.”. Se ex-
ploraron los corrimientos espectrales y la distribucion fi-
nal de los productos para un amplio rango de ndmeros
cuanticos’. Posteriormente, Lara-Castels ef al’ report6 un
nuevo potencial de interaccidn calculado entre el gas no-
ble y el halégeno, empleando técnicas ab initio. En este
ultimo se empled el método de Couple Cluster emplean-
do una base aug-cc-CpV5Z.

A partir de simulaciones tedricas, se ha obtenido que
la vida media del complejo tiende a crecer para niveles
cercanos al limite de disociacién del Br23'5’8. Por otra
parte, los resultados experimentales' muestran un com-
portamiento opuesto. Para estados vibracionales altos, el
tiempo de vida media tiene un cardcter monétono decre-
ciente.

En nuestro trabajo se llevan a cabo estudios tedricos
basado en la metodologia de propagacion de paquetes de
ondas. La necesidad de utilizar esta metodologia, radica
en el hecho que se pueden estudiar detalladamente dis-
tintos procesos como los mecanismos de redistribucién
vibracional (IVR segun sus siglas en inglés) y estudiar la
evolucion temporal del sistema para niveles vibraciona-
les altos, cercanos al limite de disociacion del Br,.

La organizacion de la presente contribucién es como
sigue: En la seccidn 2 hace una breve explicacién de la
metodologia de propagacion de paquetes de ondas, en la
secciéon 3 se muestran y discuten los resultados y estos
son resumidos en las conclusiones.

2 Metodologia

Existen varias formas de solucionar la ecuacién de

Schrodinger dependiente del tiempo (1). Una descripcion

mas detallada de estas se puede encontrar en la literatu-
9-15

ra >,

ih3|\P>=H|\P> (1)
ot

En el presente trabajo centraremos la atencién en el
método de Fourier, el cual es un caso especial de los mé-
todos pseudo-espectrales en una malla de puntos equies-
paciados™'®'*. La precisi6n y eficiencia de esta metodo-
logia ha hecho que haya sido tomada de referencia para
ser comparada con otros métodos”' #1022,

El Hamiltoniano del complejo de vdW en coordena-
das de Jacobi se muestra a continuacién (2 =1).

A2 2 A2 =2
I:I=p_R+€—2+L+I_2
A, 2R 2, 2ur @)

+V(r;R0)+V,.(r)

Donde 7 es la distancia intramolecular del Br,, R es el

vector que va desde el centro de masa del dihalégeno
hasta el 4tomo de He. j y ¢ son los momentos angulares

asociados a 7 y R respectivamente. V,.(r) es el po-
tencial para las vibraciones de la coordenada intramole-
culary V(r;R,8) el de vdW.

En un esquema sistema de referencia fijo al cuerpo, el
eje z se toma a lo largo del vector R y los tres dtomos
estdn contenidos en el plano x-z, asi que el paquete de
onda total es desarrollado como:

1™ (R, r,t)ii =
/ 3)
D Wi (0,0, 0)% | D (RO y,(r)ii

Q£0 v
Donde ¢,, 8, y ¢ son los dngulos de Euler que especi-

fican la orientacion de la molécula en el marco sistema
de referencia fijo al cuerpo. W,” son una combinacién

lineal de matrices de rotacién de Wigner definida de
manera tal que la paridad de las coordenadas estd bien
definida.

W = 2J+1
MQ 2
167 (]+5g,o) 4)

X[ Dyyo(04,05-0)+ p(-1)" Dy, o(9,0,,0) |

M y Q son los niimeros cudnticos asociados a las pro-
yecciones del momento angular total en el marco de sis-
tema de referencia de laboratorio y fijo al cuerpo sobre
el eje z respectivamente. La autofuncion | y, (r)) se ob-

tiene como solucién de la ecuacién (5) para el didtomo.

{p' +Vgc<r>—Ellz\,>=o . )
21,

Abhora, insertando la ecuacién (3) en (1) y tomando en
cuenta el Hamiltoniano (2), llegamos a una ecuacién di-

ferencial para | P, (R,6,1)) .

ih% B (R.0.0)7 =

A2 2

000, {& +E +dy, | # | X‘,,ﬁ} +

Mg " (6)

2

> 18, xdW,n | 2;7 W i+ DM (R,6,1)ii
R

O X Ay, IV(r,R,0)1 x .ii

Q

La soluciéon de (6) se obtiene cuando se representa
| D (R,0,1)) en una malla para R y para 6. Enton-
ces, queda como:

W™ (R 1 1)t =
Wt (94,05, 0)% 7

R

oS G |dR O, | D) (RO,t)ii\Jw, IR0, 7 y (r)ii

Para la malla radial se utiliza el método de Transformada
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Répida de Fourier (FFT segiin sus siglas en inglés)'*".

En el caso de @, se usa un conjunto de puntos de cuadra-
tura de Gauss-Legendre pesadas por @, . La accién del

operador del momento angular puede ser descrita por:
F(RO 1PN )= CL(RO, 1PN 1))1)

v

AW,k P AW, i(t) = ZCideR,ﬂn &M (0ii(t)  (8)

Con
Cl, =D o, Y (0,000 j(j+ )oY (6,.0)
J

®.Y (06.0)x
Claa=D1" " il 0:0) ©)
Wit ¥ o 1 IWY )\ 0,74(8,,0)
Debido a que el método de Fourier impone de manera
intrinseca condiciones de fronteras periddicas, el paquete
de onda debe ser absorbido al final de la malla espa-
cial”. Para este propésito, se utiliza una funcién de ab-

)2], donde
se tomé un radio de corte R, =15 A, distancia con

sorcién de la forma, g(R)= exp[— a(R-R

cut

la que garantizamos que el sistema se disocia. En el caso
de a=0.025 ;\'2, se absorbe la funcién de onda eficien-
temente.

La funcidén de autocorrelacién es definida como:

S(1)= (¥(0)|#(1)) (10)

Esta magnitud representa la cantidad central de la des-
cripcién de la fotodisociacioén en la formulacién depen-
diente del tiempo y brinda la evolucién temporal de la
poblacién del estado inicial.

La propagacién temporal es llevada a cabo a través
del desarrollo del operador de evoluciéon tem-

poral ¢xp —i% ,] en términos de polinomios de Cheby-
chev!0-1214

Dos potenciales han sido utilizados para la interaccion
He-Br. Uno ajustado a un Morse a través del método
RKR? y otro ab initio®. En ambos casos la superficie estd
compuesta por la adicién de potenciales asociados a la
interaccién Br-Br y gas noble con cada halégeno. La
primera de las superficies es la misma que la utilizada en
otros trabajos teéricos”” lo cual nos da una buena base
para comparar los diferentes métodos.

El potencial experimental” se ajusté a una funcién de
Morse, mientras que en el caso del ab initio® se tomé una
combinacion de estos con términos de correccion. En la
Tabla I se muestran los parametros para estos potenciales
de interaccion de He-Br en cada caso.

La forma del potencial ab initio se muestra a conti-
nuacion.

VR V¥ R<R, an
= VM (R)+[VI(R)=VI™(R)]fu(R),

R>R,

Donde

VY =D, {exp[-2a(R-R,)|-exp[-a(R-R,)}} (12)

. c,, C
VA\,JW(R):_ﬁ_RixxA (13)
R-R,
fL(R) = exp{—4 . } (14)
Re
Con A=X11° R, =R +In(2)/o"
Tabla I
Pardmetros de los potenciales
utilizados en la dindmica
Re(A) Do(em-1)  a(A-1) Cglem™A)
Vexp2 3.92 17.00 1.55
I° 3.98 1593 1.65 94265
V26 3.51 29.10 1.74 82605

(ps)

8 10 12 14 16
v

Experimental (J. Chem. Phys. 104, 3501, ( N O
TISE (J. Chem. Phys. 105, 7454, ( ) :2:
TDSE (PES reported by J. Chem. Phys. 104, 3501, (1996))
TDSE (PES reported by J. Chem. Phys. 115, 10438, ( ))
TISE (PES reported by J. Chem. Phys. 115, 10438, [ V) g

Figura 1. Tiempos de relajacién obtenidos en el presente tra-
bajo (TDSE) utilizando los potenciales reportados en [2,6], as{
como resultados experimentales [2] y tedricos [3,6].

T (ps)

0 L L 1 L L L
15 20 25 30 35 40 45

Experimental (J. Chem. Phys. 101, 283, (1994)) O
Experimental (J. Chem. Phys. 104, 3501, (1996)) <
TISE (J. Chem. Phys. 105, 7454, (1996)) —ili—
To Publish —@—
TDSE (PES reported by J. Chem. Phys. 104, 3501, (1996)) —&—
TDSE (PES reported by J. Chem. Phys. 115, 10438, (2001))

Figura 2. Tiempos de vida medios obtenidos en el presente
trabajo (TDSE) utilizando los potenciales reportados en las re-
ferencias [2,6], experimentales [1,2] y tedricos utilizando otros
métodos [3,8].

El pardmetro Cgy= 278009 (cm'A®). Por tanto el po-
tencial ab initio tiene la forma final:

RCF vol. 27, No. 2B, 2010. p.221



V(R,e)=lz

i=12

{3VH(R,. )+Vi(R )- } (15)
[Vi( R, )=Vi(R, )]cos 6,
donde i se refiere a los distintos niicleos de Br. R; es la
distancia entre los 4tomos de He y Br y €. son los angu-
los entre el vector R; y el vector del eje del Br,.

Para la propagacion del paquete de onda, se tomé una
malla en & de 1 A hasta 22 A. En la coordenada Br-Br,
esta va desde 3 A hasta 12 A . En ambos casos se dis-
cretizaron las coordenadas en 1024 puntos. Para la inte-
gracién temporal, el paso se tomé de 107 ps y se calcul6
hasta que se alcanz6 la convergencia en el cédlculo en el
tiempo de vida media.

3 Resultados y discusion

En la Figura 1 se muestran los tiempos de vida medio del
complejo en el estado electrénico B para diferentes esta-
dos vibracionales por debajo de ¥ =16. En este se utili-
zaron ambas superficies de energia potencial.

Del gréfico llama la atencién que para estos niveles
existe una marcada diferencia entre los tiempos de vida
media calculados por métodos donde se utiliza el poten-
cial reportado en [2] con el calculado en [6]. Véase el
buen acuerdo entre los resultados calculados con el mis-
mo potencial.

En el caso de los resultados experimentales?, existe un
buen acuerdo con los resultados teéricos. En el primero,
no se ha tomado en cuenta la incertidumbre de esta, por-
que es tan grande que carece de sentido su representa-
cién®.

Enel caso de niveles vibracionales medios y al-
tos (¥ > 16), el acuerdo de los resultados es mucho me-
jor para ambos potenciales™. En la Figura 2 se muestra
los tiempos de vida medio de para estos niveles.

Para estos nimeros cudnticos, los tiempos de vida
medio obtenidos de manera tedrica convergen a un mis-
mo valor independientemente de la metodologia y del
potencial utilizado. Estos se ajustan a los valores expe-
rimentales reportados en la referencia [1].

En el caso de los resultados cuasicldsicos® la descrip-
cién para niveles vibracionales cercanos al limite de di-
sociacion del Br, no sigue la misma tendencia que los re-
sultados experimentales. Una explicacion detallada se
puede encontrar en la referencia [8].

En el caso del los resultados obtenidos en el presente
trabajo, la metodologia de propagacion de paquetes de
ondas es adecuada para la descripcion de estos procesos.
Como se ve en las Figuras 1 y 2, los tiempos de vida
medio siguen la misma tendencia que en el experimento
a medida que aumenta el nivel vibracional.

Aparte de reproducir con esta metodologia los tiem-
pos de vida medio anteriores, se pueden corroborar los
resultados obtenidos en la referencia [1]. Segin estos,
para niveles vibracionales tan cercanos al limite de
disociacién del Br, (v = 42) se obtiene que el canal de
relajacion Av = -1 del sistema continua abierto, lo que
hace que el mecanismo de relajacion vibracional sea mas

eficiente y el tiempo de vida medio del compuesto man-
tenga la tendencia a decrecer. Esto contrasta con los re-
sultados tedricos>” '8, donde se necesitan como minimo 2
cuantos de energia para la disociacién del He que justifi-
que la tendencia del tiempo de vida del sistema a crecer.

! AV—42 ——
. | F —
Figura 3. Va- sl
riacién tempo- ‘\
ral de la pobla- 0.6 b4
cién de los es- 4 \
* \
tados v = 42, 0.4 f
Av=-1yAv = | S
0.2 | 3‘/’
2. ey
/ MNeesesaeesenoens
. Mot s o os oo onasorosovosse

t (ps)
Nétese que independiente a la contribucién del canal Av = -2,
la cual es importante en el mecanismo de relajacién vibracio-
nal, la que predomina es el Av = -1 como fue predicho en la
referencia [1].

V=44 —e—
Av=-1
Av=-2 ———

Figura 4. 0.8
Variacién

temporal de 0.6
la poblacién
de los esta- 0.4 1Y
dos v = 44, 1%
Av = -1y A
Av =-2. /

0 20 40 60 80 100 120

Pob.

En el presente trabajo se estudia el proceso de relaja-
cién vibracional para el nivel v = 42. La Figura 3 mues-
tra la poblacidn de este estado, asi como la de los niveles
40 y 41 en funcién del tiempo.

De la figura se aprecia que al poblar inicialmente el
estado v=42 , el canal de relajacién Av = -1 es mds efi-
ciente que el Av = -2 y la mayor transferencia de pobla-
cién ocurre al nivel v=41, lo que confirma los resultados
experimentales’.

Otro resultado al que se arriba, es el que se muestra en
la Figura 4. Esta corresponde al v= 44, donde se puede
apreciar la variacién de la poblacién en funcién del tiem-
po, obsérvese que a partir de cierto tiempo (t~38 ps) la
poblacién de canal Av = -2 empieza a ser mds importante
que la de Av = -1 la cual alcanza un maximo sobre los 5
ps y después empieza a disminuir. Esto sugiere que el
mecanismo de relajacién ocurre en “cascadas”. Desde el
momento que se excita la molécula, esta empieza a rela-
jarse por ambos canales. A partir de t=5 ps la relajacién
desde v = 44 se alcanza con la pérdida de dos (Av =-2) y
un (Av = -1) cuanto vibracional.

4 Conclusiones

En el presente trabajo se muestra la eficiencia del méto-
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do de propagacién de paquetes de ondas; ya que se re-
producen los tiempos de vidas medios obtenidos experi-
mentalmente, asi como por otros métodos tedricos. Para
ello se ha utilizado la misma superficie de energia poten-
cia que se habfa empleado en estos ultimos.

Otro resultado importante alcanzado, es el hecho de
probar la superficie ab initio la cual describe correcta-
mente la dindmica del complejo, para niveles vibraciona-
les cercanos al limite de disociacion del dihalégeno.

Se hace una descripcion apropiada del mecanismo de
relajacion vibracional. Esto es que para nimeros cudnti-
cos cerca del limite de disociacién del Br, (v =
42), el canal Av = -1 es la principal via de relajacién. Es-
te resultado es al que arriba el experimento', pero con-
trasta con los obtenidos en otros calculos te(’)ricos3’5’8,
donde se empieza a evidenciar un cierre de canal (Av = -
1).

Por otra parte, obtenemos a partir de ¥ = 44, que el
canal Av =-1 se empieza a cerrar a los t=5 ps y la pobla-
cién de Av = -2 se presenta a través de un mecanismo en
forma de cascada.
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Sumario. En materiales semiconductores desordenados se observa un aumento del parametro de las colas y un suavi-
zamiento del borde de absorcion. En los materiales semiconductores policristalinos la frontera de granos influye signi-
ficativamente en las caracteristicas del material. En el presente trabajo se model6 la influencia de un campo eléctrico
debido a trampas ionizadas en la frontera de grano bajo la consideracién de un efecto Franz-Keldysh (FKE) localizado y
espacialmente dependiente en un grano esférico. El modelo reproduce y explica la contribucién de este efecto al suavi-
zamiento del borde de absorcidn en estos materiales. A partir del modelo el borde de absorcién se extiende hacia energi-
as por debajo de la energia de la banda prohibida, lo que constituye un aspecto importante a tener en cuenta en el andli-
sis de esta region. Una comparacion del modelo con mediciones experimentales en peliculas de CdTe policristalino fue
también realizado con el fin de estimar el peso del FKE en las colas de las bandas de energia..

Abstract. In disordered semiconductor materials an increasing of the tail parameter and a softening of the absorption
edge is commonly observed. In semiconducting polycrystals the grain boundary influences considerably on the material
characteristics. In this work we modeled the influence of an electric field due to ionized traps of the grain boundary un-
der the consideration of a localized and spatially dependent Franz-Keldysh effect (FKE) in a spherical grain. The model
reproduces and explains the contribution of this effect to the softening of the absorption edge in these materials. From
the model the absorption edge extends toward energy below the band gap energy, which constitutes an important feature
to take into account in the analysis of this region. Comparison of the model with experimental absorption measurements
in polycrystalline CdTe films was also carried out with the aim of estimating the weight of the FKE in the energy band
tails.

Palabras clave. Absorption spectra of disordered solids, 78.40.Pg; Models of condensed matter, 71.10.-w; Electron
density of states in disordered solids, 71.23.-k; Franz-Keldysh effect; Polycrystalline semiconductors.

1 Introduccion de granos cuyas caracteristicas pueden aproximarse a
una superficie amorfa bidimensional muy desordenada y

. Lo . : 12
Los materiales policristalinos estin conformados por con alta densidad de defectos y trampas *. Las fronteras
granos que constituyen dominios cristalinos seudo- de granos influyen determinantemente en las caracteris-

independientes. Entre ellos se manifiestan las fronteras ~ t1€as f1§1gf)-qu1mlcas del material, por cuanto ocasionan
la aparicién de barreras a los portadores, deformacién de
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la estructura cristalina en sus alrededores y cambios en
los comportamientos 6pticos, entre otros °.

Experimentalmente se ha observado que en semicon-
ductores policristalinos el borde de absorcion se suaviza
con respecto a materiales monocristalinos y se comprue-
ba un aumento de las colas de Urbach y sus pardmetros
que caracterizan el desorden *.

Es conocido que el coeficiente de absorcién puede
modificarse ante la presencia de un campo eléctrico esté-
tico externo. La teoria sobre el efecto de un campo eléc-
trico F en el borde de absorciéon de un semiconductor
predice que el cambio en el coeficiente de absorcién, Aa,
Ao = o(F) — a(0), donde ol F) es el coeficiente de absor-
cién bajo el efecto de un campo eléctrico y o(0) sin
campo eléctrico, serd de tipo exponencial por debajo de
la banda prohibida y oscilatoria por encima. El fenéme-
no de manera formal se llama efecto Franz-Keldysh y es
debido al tunelaje del electrén en presencia de un campo
eléctrico externo”.

En el presente trabajo se estudia la influencia del
campo eléctrico que aparece en la frontera de granos de
materiales semiconductores policristalinos debido a las
trampas ionizadas que hay en ellas, lo que ocasiona una
variacién del ancho efectivo de la banda prohibida por
efecto Franz - Keldysh localizado y se logra obtener una
formulacion que describe este efecto en materiales poli-
cristalinos.

2 Parte teorica

El coeficiente de absorcion indica la capacidad de un
material de absorber fotones de diferente energia y puede
ocurrir por via de una transicion directa o indirecta. Sin
embargo, para lograr una expresion que describa el fe-
némeno antes referido se ha de considerar una transicion
directa del electrén desde la banda de valencia a la banda
de conduccidn, inducido por la absorcién de un fotén a
partir de la luz incidente sobre el material. Ademas el
coeficiente de absorcién puede cambiar para cada hamil-
toniano con posible interaccién como electrén-foton,
electrén-hueco y campo externo °. Asi se llega a la ex-

presion:

_ 1)
iof

donde n es el indice de refraccion del material, ¢ es la
velocidad de la luz, e y m son la carga y la masa del elec-
trén, v es la frecuencia de la luz, y E; E; son las energias
de los estados final e inicial de la excitacion electrénica.
P;; es el elemento matricial para la absorcion del fotén’.

La excitacién genera un excitén, o sea, un electrén
excitado en la banda de conduccién y un hueco que deja
en la banda de valencia. El electrén y el hueco tienen di-
ferentes masas efectivas y la interaccién coulombiana se
desprecia ®.

Las coordenadas del electrén y el hueco satisfacen la
siguiente ecuacién de Schrodinger:

27the*

oy AP O~ E =),
nem hv b ‘

o=
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2
_LVZ,//_@Fzy/z Ey, 2
2u
ul=m'+m', (3)
que responde al efecto Franz-Keldysh cldsico ® * '°. En

la expresion (2), F es el campo eléctrico en la direccién
z; u, m, y my, son la masa reducida y las masas efectivas
del electrén y el hueco respectivamente.

Como la funcién de onda no depende de los armoéni-
cos esféricos la parte esférica es eliminada y se obtiene:

ei(k'rx+k).}')
=A -, 4)
v(r)=40)
PUNCT I 5)
72 (eF)Sh?

w(r)estd dada por la combinacién de ¢(z) multiplicada
por la solucién de la onda plana y A es el coeficiente de

normalizaciéon. Reescribiendo (2) en funcién de
#(z)queda:
n 9’ (6)
- —_p—eFzp=c 9,
EE p—eFzp=c ¢
2
e=E-1 (2 +12)- )
2u
La sustitucién de
b
7,:(2+€j(2“§‘” ] ®)
el h
en la ecuacion (6) lleva a:
O 4o ©
anz ¢ - 77¢

cuya solucién indica que o depende de la funcién de Ai-
ry ', y de ahi que el coeficiente de absorcién vendra da-
do por:

2

a=L0y [dsAi(s)

£ (10)
70,
3
2¢°C; (2u)?
con =W(F] an
1
o —| €F) |, (12)
F 2,Uh

en que Cy es el elemento matricial entre las partes peri6-

dicas de la funcién de onda y se considera como una
constante y 6. es la denominada energfa electro6pti-
ca.b”

Matemédticamente se ha demostrado'? que puede defi-

nirse una funcién Fy(y) tal que cumpla con:
S 2
. 2
Fy(y)= [ aslai(s) =|ai (7] - Aai(y)*- (3
/4

Empleando la expresion (13) en la expresion (10) se
llega a que:
E -hv),
hé,

a- 50%1%( 1
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que constituye el coeficiente de absorcién de un material
semiconductor bajo los efectos de un campo eléctrico ex-
terno'> '* . En la figura 1 se presenta la comparacién
del perfil teérico de absorcién para una muestra sin cam-
po eléctrico aplicado con el dado por la expresién (14)
con campo eléctrico aplicado. En el segundo caso se
evidencian oscilaciones propias del coeficiente de absor-
cién para energias mayores que la energia de la banda
prohibida hv > Eg.

Los desarrollos realizados hasta el momento solo lle-
gaban pricticamente hasta este punto e ignoraban el
efecto debido a la presencia de campos eléctricos oca-
sionados por defectos y trampas que se ionizan. En el ca-
so de los materiales policristalinos ha de considerarse
que en las fronteras de grano existen cargas eléctricas
debido a trampas que se ionizan, lo que induce la pre-
sencia de un campo eléctrico interno en el material y de
hecho debe esperarse un efecto Franz-Keldysh interno
localizado en el grano. De ahi que se plantea estimar si
este efecto es significativo en las colas de Urbach de un
semiconductor policristalino.

Para realizar el desarrollo a continuacién se considerd
el material con tamafio de grano uniforme y que estos
poseen simetria esférica. De la ecuacién de Poisson, se
obtiene que el potencial U(r) para r < R viene dado por *:

U(r=U, exP[— RL_rJ s

'D

donde U, es el potencial en la superficie del grano, r es
la distancia desde el centro del grano, R es el radio del
grano y Ly, = (€kT/e’N)"? es la longitud de Debye. N es
la concentracién de portadores libres, k es la constante de
Boltzmann, e es la carga del electrén y & la constante
estatica dieléctrica.

Derivando la expresion (15) el campo eléctrico queda
como:

(16)

‘D

F(r):Fjexp[— RL_rJ

con p __V como el campo en la frontera de granos.
7L
De la condicién de electroneutralidad en la frontera de

granos, se tendrd que:

F - eQ, =(€"LD] (17)

2¢€ £

en que Q, es la densidad de carga superficial del grano,
que es independiente del tamafio del grano, n”es la dife-
rencia de concentracién de portadores entre el centro y la
superficie del grano. De la expresion (16) se infiere que
el campo eléctrico tiene su maximo valor F en la fronte-
ra del grano y disminuye exponencialmente hasta el cen-
tro del grano dependiente de la posicién radial r.

Considerando que en cada posicion radial r hay apli-
cado un campo F(r) y que el coeficiente de absorcion
depende de €1, en un material heterogéneo el coeficiente
de absorcion resulta la suma del producto del coeficiente
de absorcién de cada componente ¢; y la fraccién volu-
métrica de cada uno A4V;:

a(hv) =) aAV, (18)
i
Como el grano posee variacién continua regida por
una funcién V(r) relacionada con la fracciéon volumétrica
en r se tiene que:

3r2
dv(r)= Fdr '

19)
Entonces el coeficiente de absorcidn de una esfera ba-
jo la accién de un campo eléctrico originado en su super-
ficie que disminuye de manera continua hacia su centro
. 16
puede considerarse como :

a(hv)=[alr)av(r). (20)

Sustituyendo las expresiones (14) y (19) en (20) e in-
tegrando sobre r, se obtiene una expresion general que
describe el comportamiento del coeficiente de absorcién
en condiciones de un campo exponencialmente variable
desde r = 0 en el centro del grano hasta r = R en la su-
perficie del mismo y que viene dada por:

R (E,—hv
a hv) o< 0 | F(,(gjrzdr,
2 ne

F

ey

que constituye la expresion general para el comporta-
miento del coeficiente de absorcién en un material poli-
cristalino bajo la accién de un campo eléctrico interno
variable radialmente debido a trampas ionizadas en la
frontera de grano. Esta nueva expresién tiene como con-
sideracién que el tamafio de los granos es uniforme, aun-
que en la practica se encuentra una distribucién de estos
tamafios. La expresion (21) introduce nuevos pardmetros
a considerar en el estudio de las bandas de energia de los
materiales semiconductores policristalinos.

T T T

o (a.u)

2. === a (hv,F=0)
’ —a (hv,F=0)

1536 1538
hv (eV)
Figura 1. Perfil de absorcién de una muestra bajo la accién de

un campo eléctrico externo y sin él.

1.534 1.540

3 Resultados y discusion

El coeficiente de absorcién determinado por las expre-
siones anteriores puede depender de pardmetros como la
densidad de trampas superficiales, del tamafio de grano
de la muestra y de la temperatura.

En el caso del campo eléctrico variable F(r), para ca-
da valor de r, el perfil de absorcién dado por la expresién
(14) presenta igualmente oscilaciones para energias ma-
yores que la energia de la banda prohibida hv > Eg, aun-
que con amplitud variable. Sin embargo, se comprobd
que la superposicion de los perfiles de absorcién corres-
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pondientes a cada posicién diferencial radial conduce a
un coeficiente de absorcion final donde las oscilaciones
desaparecen, lo que se debe a que las oscilaciones no es-
tan en fase, por lo que ocurren reiteradas adiciones y sus-
tracciones aleatorias que dan como resultado una curva
no oscilante. Esto explica la causa de por qué en muchas
ocasiones las oscilaciones debido al efecto Franz-
Keldysh no son apreciables.

Para evaluar los resultados tedricos obtenidos se utili-
zaron datos reportados del CdTe 7. La densidad de
trampas en la superficie del grano fue estimada en repor-
tes previos que alcanza valores de Q, =~ 10" cm™ **. Sin
embargo, este valor es un valor medio efectivo que pue-
de variar de acuerdo a las caracteristicas del material, en-
tre muestras diferentes y dentro de ellas entre los propios
granos. Adicionalmente los granos fueron considerados
esféricos, cuando en la realidad, estos poseen geometrias
locales diversas que influyen sobre las concentraciones
de trampas y cargas. Debido a ello, en los andlisis, se
extendid el rango de densidades de trampas por encima
de los reportados hasta Q, = 10"° cm™, aunque no por de-
bajo debido a que se comprobd que précticamente no
habia influencia. Por otra parte, en el trabajo se conside-
ra y trabaja con el valor medio de los granos cuando en
realidad existe una distribucién de tamafios de granos
por encima y por debajo del valor medio.

En la figura 2 se presenta el comportamiento del co-
eficiente de absorcién en funcién de la variacién de la
densidad de trampas superficiales en el rango de Q, entre
10" y 10" cm™ y manteniendo fijos el tamafio de grano
para un radio R = 1 ym y la temperatura T = 77 K. Se
utilizé un gréfico semilogaritmico con el fin de observar
mas claramente el comportamiento en perfiles con me-
nores densidades de trampas. Es de notar que el compor-
tamiento de todas las curvas algo por debajo de la ener-
gia de la banda prohibida es exponencial.

La variacion de la temperatura T influye directamente
sobre el ancho energético de la banda prohibida que se
correrd hacia menores energias al aumentar T, pero ten-
drd menor influencia sobre el perfil de la absorcién. No
obstante, en rigor, las variaciones de temperatura induci-
rdn a cambios en la densidad de trampas ionizadas, pero
ese fendmeno no se tendrd en cuenta, pues se hace la
aproximacién de que todas las trampas estan ionizadas
en la frontera.

Los resultados obtenidos fueron comparados con los
experimentales de una pelicula de CdTe no impurificado
intencionalmente crecida por la técnica de CSVT (acro-
nimo inglés de close space vapor transport) con tamafo
medio de grano de R = 1 um a la que se le midieron los
perfiles de absorcion a T =77 Ky T = 300 K. Los valo-
res de las energias del ancho de la banda prohibida fue-
ron de Eg,77K =1.54eV y Eg,SOOK =1.52eV.

Los resultados obtenidos fueron comparados con los
experimentales de una pelicula de CdTe no impurificado
intencionalmente crecida por la técnica de CSVT (acré-
nimo inglés de close space vapor transport) con tamafio
medio de grano de R = 1 wm a la que se le midieron los

perfiles de absorcién a T =77 Ky T = 300 K. Los valo-
res de las energfas del ancho de la banda prohibida fue-
ron de Eg,77K =1.54eV y Eg,SOOK =1.52eV.
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Figura 2. Comportamiento normalizado del coeficiente de ab-
sorcion para diferentes densidades de trampas.
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Figura 3. Comportamiento de los perfiles de absorcién con la
variacién del tamafio del grano R.
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Figura 4. Comparacién de los perfiles de absorcién experi-
mental y tedricos a 77 K para diferentes densidades de trampas.

Para valorar el peso de las colas ocasionadas directa-
mente por el efecto Franz-Keldysh en semiconductores
semicristalinos en las colas de Urbach se realizaron sen-
das comparaciones de los perfiles de absorcién experi-
mentales con los correspondientes perfiles de absorcion
tedricos obtenidos a partir de las ecuacion (21) para tem-
peraturas de 77 y 300 K, manteniendo el tamafio del gra-
no en 1 pum y variando la densidad de trampas superfi-
ciales Q, entre 10" y 10" cm™; lo que se presentan en
las figuras 4 y 5. En ambas figuras se utilizan escalas
semilogaritmicas con el fin de una mejor observacion.

El procesamiento de los perfiles de absorcién a 77 y
300 K arrojé que los pardmetros experimentales de las
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colas de las bandas son Eq77x = 17.3 meV y Eg 30k = 24.5
meV respectivamente. El pardmetro E, caracteriza el
comportamiento exponencial de las colas las bandas de
energia que se observa en la regién de las bajas energias
de perfiles de absorcién y en espectros de fotoluminis-
cencia en transiciones banda-nivel de impureza y banda-
banda. Este pardmetro depende de las concentraciones de
impurezas y portadores, de la temperatura y del desorden
estructural. >

De los resultados tedricos se pudo determinar median-
te un ajuste exponencial a la region de las bajas energias
que para esas temperaturas en el rango de trampas ioni-
zadas Q, = 10" — 10" cm™ los pardmetros de las colas
varfan correspondientemente Egr77;x = 0.6 — 1.5 meV y
Eorsox = 0.7 — 3.4 meV, que representan entre el 3 y el
14 % de los valores experimentales del pardmetro de las
colas.

Los resultados anteriores permiten inferir que ademads
de las colas surgidas a partir de las fluctuaciones de po-
tencial ocasionadas por las contribuciones interactivas y
de desorden estructural existe otra contribucién signifi-
cativa al parametro de las colas relacionada directamente
con la variacion del borde de absorcién debido al campo
eléctrico de las trampas ionizadas en la frontera de gra-
nos en materiales policristalinos que pueden denominar-
se colas de Franz-Keldysh,.

Un efecto similar podrd apreciarse en materiales no
policristalinos, sino muy defectuosos en que los defectos
distribuidos espacialmente en el material inducirdn cam-
pos eléctricos puntuales distribuidos. Adicionalmente la
metodologia utilizada permite extender este andlisis a
otras estructuras como heterojunturas, pozos cudnticos
multiples y otras.

4 Conclusiones

En el trabajo se desarrolla una expresién general que
describe la influencia del campo eléctrico interno produ-
cido por trampas ionizadas en la frontera de grano de
materiales policristalinos, que induce un efecto Franz-
Keldysh localizado, sobre el coeficiente de absorcion. El
campo eléctrico, que posee su miximo en la frontera
disminuye exponencialmente hacia el centro del grano,
ocasionando la variacién diferencial del efecto Franz-
Keldysh en la direccién radial. Adicionalmente se evi-
dencié que las oscilaciones del coeficiente de absorcion
desaparecen como resultado de la adicién de todas las
contribuciones desfasadas de o con diferentes campos
eléctricos de acuerdo a su posicién radial, para energias
mayores que E,.
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Sumario Se describe un nuevo programa de interfase para la conversién de las imdgenes de tomografia por emision de
un fotén tinico (SPECT) en formato Interfile al fichero de entrada del c6digo Monte Carlo MCNPX' y viceversa. Este
programa fue implementado en DELPHI 7.0 en ambiente MS de Windows y ofrece algunas herramientas imprescindi-
bles para la visualizacién y manipulacion flexible de los cortes tomograficos. La composicién del material se computa
en correspondencia con la geometria de voxel dada por las imagenes SPECT para tejido equivalente. Para validar la in-
terfase propuesta se generaron los factores S a nivel de voxel en un maniqui de 81x81x81 voxels con una distribucién
uniforme de actividad en el voxel fuente en formato Interfile. Los resultados se compararon con los publicados para Y-
90 en el panfleto de la MIRD No. 17° calculados con el c6digo Monte Carlo EGS4. La comparacién de los resultados
demostré que existe una buena concordancia (diferencias de <2%) para los voxels mds préximos al voxel fuente central.
Este programa facilita la obtencién de calculos dosimétricos a partir de imdgenes SPECT para usuarios con poca o nin-
guna experiencia con el uso de cédigos Monte Carlo lo cual es muy conveniente en condiciones de rutina clinica. Para
demostrar la aplicabilidad del programa se emplearon las imdgenes de un paciente con metdastasis hepdtica para célculos
dosimétricos con resultados satisfactorios.

Abstract. The paper describes a new interface program to convert Single Photon Emitted Computer Tomography
(SPECT) images in Interfile format to Monte Carlo MCNPX code input file, and vice versa. The program was imple-
mented in DELPHI 7.0, which opearates in a MS de Windows environment, and offers important tools that allow a
flexible vizualization and manipulation of tomograhy slices. The material composition is computed in correspondence
with the voxel geometry, given by SPECT images for an equivalent tissue. To validate the proposed interface,"S" fac-
tors were generated on a phantom of 81x81x81 voxels with a uniform activity distribution in the source voxel in Inter-
file format. The results were compared with those reported for the Y-90, as provided in the MIRD pamphlet No.17,
which were calculated using the EGS4 Monte Carlo code. The comparison of results demonstrated good agreement (up
to 2% difference) for the voxels next to the central source voxel. The program facilitates obtaining dosimetry calcula-
tions from SPECT images for users with little or no experience in the use of Monte Carlo codes, hence its convenience
in routine clinical assessments. In order to demonstrate the program's applicability, images taken from a patient with he-
patic metastases were used for the dosimetry calculations, which revealed satisfactory results.

Palabras clave. Dosimetry/exposure assessment in nuclear medicine imaging 87.57.uq; SPEC 87.57.uh; Monte Carlo
methods in radiation therapy, 87.55.K-
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1 Introduccion

Para el tratamiento del cidncer empleando radiofdrmacos,
es preciso conocer la distribucién de dosis en el tumor y
los 6rganos de riesgo. Las imagenes de tomografia por
emision de fotén tnico (SPECT) permiten determinar la
distribucién real de actividad en estos pacientes por lo
que resultan muy conveniente para cdlculos dosimétricos
para distribuciones macroscépicas de actividad en condi-
ciones de rutina clinica.

El Método Monte Carlo constituye el método dosimé-
trico mds exacto para determinar la distribucién de dosis
para los tratamientos del cancer en pacientes usando ra-
dioterapia externa o con radiontclidos™*.

El método Monte Carlo ha demostrado su utilidad pa-
ra:

e Resolver problemas complejos de transporte de la
radiacién que no pueden ser modelados computacional-
mente usando los métodos deterministicos'.

e Cuando las mediciones experimentales son casi
imposibles de realizar (por ejemplo en el paciente)’, y

¢ Tiene en cuenta las heterogeneidades en la interfase
de los materiales de diferentes densidades Ej. hueso y te-
jido blando®.

Entre los paquetes existentes para cdlculos de dosime-
tria interna se encuentran los cédigos de computacién
MABDOSE’ y DOSE3D° que adaptan la geometria es-
tdndar de la anatomia humana para célculos dosimétricos
sin tener en cuenta la distribucién de actividad lo cual re-
sulta en una limitacién importante cuando esta distribu-
cién es heterogénea, debido a que la dosis media no es el
pardmetro mds adecuado para correlacionarlo con el
efecto bioldgico.

Varios programas incluyendo el SIMDOS, la versién
basada en el cédigo EGS4’, el paquete RMDP’, el cédi-
go en MS-DOS de SCMS® y mis recientemente el
TOMO_MC® emplean maniquies basados en voxel
(pixel volumétrico) de la anatomia humana tipica para
realizar cdlculos dosimétricos que aunque tienen en
cuenta la distribucién de actividad, los cédlculos dosimé-
tricos serdn muy inexactos para aquellos casos en los que
la anatomia real del paciente se aparta de la tipica.

Los formatos tipicos de intercambio de imdgenes
SPECT en medicina nuclear son: el Interfilelo, y el
DICOM''. El formato Interfile es usado por la mayoria
de los fabricantes de Camaras Gamma, por lo cual es
muy conveniente su empleo para calculos dosimétricos
empleando métodos Monte Carlo.

El objetivo de este trabajo es desarrollar un programa
que cree fichero de entrada para el cédigo MCNPX uti-
lizando las imdgenes SPECT en formato Interfile al y
viceversa lo cual resultaria de mucha utilidad para usua-
rios con poca o ninguna experiencia en el uso y aplica-
cién de las técnicas de Monte Carlo, como el personal
médico profesional que se desempefia en centros asisten-
ciales de salud.

Este programa facilitard la utilizacién del cdédigo
Monte Carlo MCNPX para realizar cdlculos dosimétri-

cos a partir de la distribucién de actividad acumulativa
en condiciones de rutina clinica.

2 Materiales y métodos

El programa de interfase fue implementado en DELPHI
7.0 en ambiente MS de Windows. Se implementaron
herramientas imprescindibles para la visualizacién y ma-
nipulacién flexible de imdgenes SPECT en formato In-
terfile.

Imagenes SPECT de 81x81x81 voxels de la distribu-
cién de actividad acumulativa uniforme en un voxel
fuente ubicado en el centro de este arreglo tridimensional
fueron obtenidas y se utilizaron como datos de entrada al
programa. Se emple6 una fuente de electrones mono-
energética de Y de 0.935 MeV de energia. La activi-
dad de la fuente fue de 1MBgq. El tamafio de los voxels
fue de 0.3 cm. La distribucién de dosis obtenida para es-
ta geometria se compard con los factores S a nivel de
voxel publicados para Y-90 en el panfleto de la MIRD
No. 17° calculados con el cédigo Monte Carlo EGS4.

Las unidades de la dosis son expresadas en mGy/MBq
seg. Fueron simuladas 10 millones de historias de elec-
trones para determinar la distribucién de la dosis.

Imégenes SPECT obtenidas de un paciente con metds-
tasis hepdtica fueron empleadas para demostrar la
aplicabilidad del programa de interfase creado.

La metodologia empleada por el programa para la de-
terminacién de la distribucién de dosis se organizé en
cinco etapas principales:

1. Lectura de las imdgenes SPECT en formato Interfi-
le que contiene la distribucién espacial de actividad
acumulativa.

2. Generacion del fichero de entrada a partir de los da-
tos contenidos en las imagenes SPECT con el MCNPX.

3. Célculo de la distribucién de dosis.

4. Conversién del fichero de salida del cdédigo
MCNPX en formato Interfile.

5. Representacion grifica de la distribucién de dosis.

Lectura de la imagen en formato Interfil. Se
desarrollé6 un programa llamado IMAGON3D'? escrito
en lenguaje de programacién DELPHI 7.0, sobre plata-
forma MS de Windows. El programa lee los datos bina-
rios contenidos en los voxels de las imagenes SPECT y
lo convierte a cédigo ASCII.

Generacion del fichero de entrada. 1a imagen
no es mds que una matriz conformada por cuadros dis-
puestos en filas y columnas donde cada cuadrado es un
pixel. Cada pixel tiene una profundidad determinada por
el espesor con que estd realizado el corte. Y ese pixel vo-
lumétrico es lo que se llama voxel(Ver figura 1). . Los
voxels pueden tener diferentes dimensiones puede ser
ctibico o un prisma rectangular de acuerdo al espesor del
corte. El espesor de los cortes provee la distancia entre
los planos paralelos de las imdgenes. Estos planos apila-
dos constituyen la imagen en tres dimensiones (3D) por
eso decimos que le 6rgano estd inscrito en un prisma.

Una imagen 3D es construida desde una serie de im4-
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genes en dos dimensiones (2D).

Para generar el fichero de entrada al cédigo MCNPX
empleamos la opcién de estructuras repetidas con las tar-
jetas de mallado (LAT), llenado (FILL) y universo (U)
disponibles en el cédigo. Esta opcién nos brinda la posi-
bilidad de simular distribuciones muy complejas y hete-
rogéneas de actividad acumulativa a nivel de voxel.

La representacion geométrica de la imagen con el
c6digo MCNPX se realiza de acuerdo con los pasos si-
guientes:

1. Construccion el Bloque principal (prisma rectangu-
lar).

Debido a que la geometria de voxel de las imagenes
SPECT es cubica, inicialmente se define el prisma que la
contiene, definiendo los planos que conforman la super-
ficie del mismo. Conociendo el espesor de cada corte se
define la dimensién de los ejes del prisma.

2. Definicion del mallado.

Se define la malla que se compone de hexaedros por-
que el voxel es un sélido de seis caras y las superficies
de los planos que generan la malla. En este paso se de-
fine una matriz en 3D, compuesta por los planos corres-
pondiente a los 3 ejes coordenados. Ademds, se definen
como estardn llenadas las celdas (voxels) y se definen
los planos que conforman cada voxel. Un 6rgano puede
estar compuesto por varios voxels. El indice de cada
elemento de la malla estd determinado por la localiza-
cion de éste con respecto al (0,0,0).

3. Llenado de los elementos del mallado.

Dentro de la malla se colocan los nimeros o identifi-
cadores que llenardn la misma. Esos niimeros correspon-
den a un universo, el cual equivale a un érgano o tejido,
de manera que se conforma una secuencia de nimeros
con los universos seleccionados segin la composicién
del medio material. La matriz es un arreglo de universos
(es decir, de identificadores de los érganos o tejidos que
la conforman). Los datos de densidad y composicién
quimica del material asociados a esos voxels se toman de
la ICRU-46". De esta forma se tiene en cuenta las in-
homogeneidades de la estructura anatémica. Si hay pre-
sente otros materiales, se crean otros universos, con las
mismas dimensiones pero diferente densidad. La region
externa al mallado es definida como celdas vacias (mate-
rial 0).

Calculo de la distribucion de dosis. Después de
representada la imagen digital como una estructura repe-
tida, se define la composiciéon quimica del material de
cada voxel con la tarjeta M y la fuente de energia con la
tarjeta SDEF disponible en el c6digo MCNPX. Cada ma-
terial se corresponde con una celda en particular y un
universo en el mallado.

La fuente también se representa como una matriz en
3D de datos. La informacién que contiene cada voxel se
corresponde con la actividad acumulativa del radiondcli-
do en el mismo. De esta forma es posible también, tener
en cuenta las distribuciones no uniformes de actividad en
los diferentes 6rganos y tejidos.

El célculo de la dosis es obtenida con el transporte

acoplado de electrones y fotones mediante la tarjeta
MODE e p para incluir la generacién y transporte de fo-
tones de frenado.

Espesor
del corte

Figura 1. Imagen médica para convertirla a la geometria del
MCNPX.

Posteriormente se define la salida (tallies), que se
desea obtener. Para el célculo de la distribucién de dosis
empleamos la salida f6 (MeV/g) que proporciona la
energia depositada por los electrones o fotones en cada
voxel por unidad de masa en el material.

Conversion del fichero de salida del codigo
MCNPX en formato Interfile. Los datos de la distri-
bucién de dosis son guardados en formato ASCII como
un arreglo de cuatro dimensiones correspondiente a los
valores tridimensionales de las coordenadas y el identifi-
cador del tejido. Posteriormente estos datos son conver-
tidos a formato Interfile

Representacion grdfica de la distribucion de
dosis. Los resultados de la distribucién de dosis en for-
mato Interfile pueden ser representados por el programa
grificamente para realizar una evaluacién cualitativa de
los resultados obtenidos. Ademds, el programa permite
la visualizacién de las imédgenes empleando diferentes
escalas de colores.

Resultados

Para la validacién del célculo de la distribucién de dosis
obtenida a partir de las imdgenes SPECT con el uso del
c6digo MCNPX empleando el programa de interfase
desarrollado IMAGON3D en este trabajo, se emplearon
imdgenes SPECT en formato Interfile con distribucién
conocida de actividad acumulativa. Los resultados de la
comparacién con los factores S reportados en el panfleto
de la MIRD No. 17° que emplean el EGS4 se muestran
en latabla 1.
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La comparacién de los resultados demostré que existe
una buena concordancia (diferencias de <2%) para los
voxels mds préximos al voxel fuente central. Esa dife-
rencia va aumentando a medida que nos alejamos de este

y es atribuida a que a medida que nos alejamos de la
fuente es menor el nimero de particulas que interaccio-
nan por tener un menor alcance”.

Tabla I
Valores S (mGy/(MBqg*sec) parael Y-90 con voxel cibico de 3 mm.

X y z D*(mm) Ef [MeV] e. &

0 0 0 0.0 2.6532E-01 0.0003
0 0 1 3.0 4.8075E-02 0.0014
0 1 1 4.2 1.7650E-02 0.0024
1 1 1 5.2 8.4372E-03 0.0036
0 0 2 6.0 4.3378E-03 0.0049
0 1 2 6.7 2.4919E-03 0.0064
1 1 2 7.4 1.4255E-03 0.0085
0o 2 2 8.5 4.6729E-04 0.0143
0 0 3 9.0 2.4563E-04 0.0191
0 1 3 9.5 1.4110E-04 0.0249
1 1 3 9.9 7.0217E-05 0.0346
2 2 2 104 4.0851E-05 0.0450
0o 2 3 10.8 2.1196E-05 0.0584
1 2 3 11.2 1.1206E-05 0.0768
4 0 0 12.0 1.7725E-06 0.1658
5 0 0 15.0 2.8333E-07 0.1686

factores S factores S Diferencia
(MCNPX) (MIRD17)

1.5740E+00 1.61E+00 0.022
2.8520E-01 2.76E-01 0.033
1.0471E-01 9.76E-02 0.073
5.0054E-02 4.53E-02 0.105
2.5734E-02 2.26E-02 0.139
1.4783E-02 1.28E-02 0.155
8.4571E-03 7.38E-03 0.146
2.7722E-03 2.47E-03 0.122
1.4572E-03 1.31E-03 0.112
8.3711E-04 7.65E-04 0.094
4.1657E-04 4.25E-04 0.020
2.4235E-04 2.51E-04 0.034
1.2575E-04 1.23E-04 0.022
6.6480E-05 7.35E-05 0.096
1.0515E-05 2.78E-05 0.622
1.6809E-06 1.34E-05 0.875

D* - Distancia de la fuente al blanco; Ef - Energia depositada; e, f - Error relativo (MCNPX).

=10l ]

Open ASCH | |E.\Felix\manlza\imagunSD\ficherus\ASCl\higadu.lxl

Figura 2. Imagen de la dis-
tribuciéon de la dosis de un
paciente con metdstasis en el
higado usando el programa
IMAGON3D.
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Las pequefias diferencias en los voxels préximos al
voxel fuente son debidas a los diferentes algoritmos de
céalculo de la dosis.

El error relativo asociado a la estimacién de la dosis
con salida f6 en cada voxel fue menor de un 5% en los
voxels proximos al voxel fuente.

De esta forma el programa IMAGON3D qued6 vali-
dado para la generacién del fichero de entrada al
MCNPX a partir de imdgenes de SPECT en formato In-
terfile para el cdlculo de la dosis.

En la figura 2 se muestra la distribucidn de la dosis

obtenida a partir de imagenes SPECT en la regién ab-
dominal de un paciente con metdstasis hepdtica de un
tumor carcinoide obtenida con una cdmara de doble ca-
bezal ADAC usando el programa IMAGON3D. El
tiempo de cdlculo para un paciente con el coédigo
MCNPX duré 24 horas en un procesador de 500 MHz,
pero los recientes avances en el cdlculo con procesadores
en paralelo disminuyen considerablemente el tiempo de
procesamiento.

El programa desarrollado facilita el uso del cédigo
MCNPX en condiciones de rutina clinica para usuarios
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con poca o ninguna experiencia en el uso de cddigos
Monte Carlo, lo cual es muy conveniente para calculos
dosimétricos durante la terapia del cdncer con radiofar-
macos emisores beta.

Los resultados de este trabajo pueden emplearse co-
mo datos de entrada a sistemas de planificacién de tra-
tamientos en Medicina Nuclear.

En un trabajo posterior se implementardn facilidades
al programa desarrollado para que emplee imigenes co-
rregistradas de SPECT/CT para la determinacion de la
distribucién 3D de la dosis absorbida en tumores me-
diante el cédigo Monte Carlo MCNPX.

3 Conclusiones

Este trabajo mostr6 que el programa de interfase desarro-
llado facilita el uso de técnicas de Monte Carlo para cal-
culos dosimétricos en condiciones de rutina clinica.
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1 Introduccion

Recibido el 25/03/10. Aprobado en version final el 09/09/2010.

Sumario. El trabajo presenta el analisis estructural y eléctrico de ceramicas ferroeléctricas del tipo Pbgggl.ng ggTiO3,
preparadas mediante el método ceramico tradicional, donde Ln=La,Nd,Sm,Eu and Gd. El andlisis estructural es presen-
tado para evaluar la eventual incorporacion de las tierras raras en sitios A y/o B de la estructura perovskita, lo cual pro-
mueve una variacién de la tetragonalidad del sistema cuando el radio i6énico de la tierra rara decrece. La eventual incor-
poracidn de las tierras raras a sitios B provoca un incremento de la tetragonalidad del sistema. Ademds, se incrementa la
concentracion de las vacancias de oxigeno para garantizar el balance de carga, lo cual conduce a un incremento de la
conductividad dc.

Abstract. This paper presents a structural and electrical analysis of PbgggLn, o3 TiO5 ferroelectric ceramics, which have
been prepared by standard ceramic method, where Ln=La,Nd,Sm,Eu and Gd. The structural analysis is presented to
evaluate an eventual incorporation of the Ln into A- and/or B-sites in the perovskite structure, which indeed provides a
variation of the tetragonality when the ionic radii of the rare earth cation decreases. An eventual incorporation of the
rare earth to the B-site promotes an increase of the tetragonality of the system and also the oxygen vacancies concentra-
tion increases to compensate for the charge imbalance. Thus, the dc conductivity increases.

Palabras clave. Conductividad eléctrica 72.20.-i; Materiales ferroeléctricos 77.84.-s; Vacancias 61.72.jd

radores de ultrasonidos, para el control de areas abiertas,
en la deteccién de manchas de peces, en la comunicacién
subacudtica y en transformadores de alto voltaje®. Estas

Los materiales cerdmicos representan un tema de gran
actualidad, ya que son importantes en el desarrollo de
sensores de temperatura, sensores de movimiento, trans-
ductores, sistemas de cémputo, sistemas de ingenieria,
etc'.

Los materiales ferroeléctricos comenzaron a ser em-

pleados, por sus propiedades piezoeléctricas, como gene-

cerdmicas son usadas ampliamente en varios tipos de
nuevos dispositivos tales como cdmaras automdticas y
sensores de alta resolucién de imagen. Sus propiedades
mads relevantes son los fuertes efectos de acoplamiento,
fuerte histéresis en la respuesta del campo de polariza-
cién y alta permitividad dieléctrica. Estas propiedades
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los hacen factibles para el desarrollo de transductores
electromecénicos, actuadores y capacitores eléctricos’.
Los materiales ferroeléctricos han sido frecuentemente
empleados como sensores de radiacién infrarroja’ dado
por la variacién de la polarizacién eléctrica espontdnea
con la temperatura. También en memorias Opticas y
puertas luminosas por su variacion del indice de refrac-
cioén con el campo eléctrico y la radiacién luminosa.
Entre los sistemas mds estudiados estd el titanato de
plomo (PbTiOs), tanto como sistema puro como modifi-
cado'. Este es un material ferroeléctrico con estructura
tipo perovskita que comparada con otras cerdmicas pie-
zoeléctricas, basadas en sistemas tales como BaTiO; y
Pb(Zr,T1)O;, posee un valor muy pequefio de la permiti-
vidad dieléctrica, alta temperatura de Curie (T, = 490°C)
y una alta anisotropia entre los factores de acoplamiento
electromecénicos’. Esta propiedad ha hecho posible que
estas cerdmicas sean usadas en arreglos de transductores
para alta frecuencia (> 5 MHz), y cuando la razén entre
el ancho y el espesor es mayor que uno estas cerdmicas
pueden ser usadas en sistemas acusticos para el rastreo
de imagenes (tomografia ultrasénica)’. Por otra parte, el
PbTiO; puro es muy dificil de sinterizar por su alta tetra-
gonalidad (c/a = 1.064), lo cual hace que al pasar por la
temperatura de Curie, en la transicién de la estructura
ctbica a tetragonal, aparezcan tensiones que provocan la
desintegracién del material®. Sin embargo, la modifica-
cién del titanato de plomo con tierras raras ha permitido
obtener materiales con una menor tetragonalidad, respec-
to al sistema puro, y que mantienen las buenas propieda-
des electromecdnicas. Sobre la incorporacién de diversas
tierras raras a la estructura perovskita se han realizado
diversas investigaciones no solo en el titanato de plomo™
(’, sino también en el titanato de bari07, mostrandose la
posible incorporacién de estos elementos en los sitios A
y/o B de la estructura perovskita segin su radio idnico.
Esta estructura, que se muestra en la Figura 1, esta com-
puesta por los llamados sitios A (vértices del cubo) que
son ocupados por un elemento de baja valencia (el plo-
mo en el caso del titanato de plomo) con doce dtomos de
oxigeno como vecinos mds cercanos; los sitios B (centro
del cubo) que son ocupados por un elemento de alta va-
lencia (el titanio en el caso del titanato de plomo) con
seis dtomos de oxigeno como vecinos mds cercanos; y
los oxigenos que van centrados en las caras del cubo.
Estos estudios con tierras raras, tanto en el titanato de
bario como en el titanato de plomo, es un tema abierto en
la ciencia de materiales con vistas a obtener nuevos sis-
temas ferroeléctricos, para el desarrollo de dispositivos
que requieren elevados coeficientes piezoeléctricos y
electromecdnicos. Desde el punto de vista bdsico, el ana-
lisis de la incorporacién de las tierras raras en uno u otro
sitio de la estructura perovskita es un tema aun sin una
explicacion definitiva, y en muchos casos solo ha sido
posible evaluarlo a través de modelaciones matematicas.
Los resultados de estas investigaciones constituyen la
motivacion de este trabajo, cuyo objetivo es estudiar ce-
rdmicas de titanato de plomo dopadas con diferentes tie-

rras raras, a partir de estudios estructurales y de conduc-
tividad de corriente directa “dc”. Se tendrd en cuenta el
factor de tolerancia para analizar la estabilidad de la es-
tructura. La evaluacién de una eventual incorporacién de
las tierras raras a sitios B de la estructura, a partir del
analisis estructural y eléctrico refleja la novedad y actua-
lidad de la temética abordada en el trabajo.

2 Procedimiento experimental

Las ceramicas fueron preparadas mediante el método ce-
ramico tradicional' a partir de la composicién nominal
(Pby.gsLng 03)TiO;, donde Ln=La,Nd,Sm,Eu,Gd. Los pol-
vos fueron calcinados a 900°C por dos horas en aire y la
sinterizacién se llevé a cabo a 1220°C por dos horas,
igualmente en aire. Las muestras fueron nombradas co-
mo PTLa, PTNd, PTSm, PTEu y PTGd, respectivamen-
te. El andlisis de difraccion de rayos-x se llevd a cabo a
temperatura ambiente, sobre las muestras en polvo, em-
pleando un difractémetro SIEMENS D-500 (radiacién de
cobre, A = 1.5406 A).

PICOAMPERIMETRO FUENTE DE
(€ VOLTAJE
@B
o

MUESTRA

Figura 1.- Estructura Perovskita.

Figura 2.- Montaje experimental para la determinacién de la
conductividad de corriente directa. La resistencia R (2MQ) tie-
ne como funcién la proteccion del picoamperimetro.

Tabla I
Radios i6nicos de los diferentes elementos segtn el
nimero de coordinacién correspondiente a cada sitio
de la estructura perovskita*®,
Radio i6nico

Iones  No. de coordinacién 6 ' No. de coordinacién 12
(sitio B) (sitio A)
Pb* - 1.63 A
Ti* 0.74 A -
La** 1.17 A 1.50 A
Nd** 1.12A 141 A
Sm™ 1.10 A 138 A
Eu™* 1.09 A 130 A
Gd>* 1.08 A 129 A
Tabla II
Valores de la conductividad de corriente directa
Gdc
Muestra [10°(Q.m)"]
PTLa 0.599
PTNd 0.603
PTSm 1.010
PTEu 0.850
PTGd 1.292

Para las medidas de conductividad de corriente directa
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“dc” se depositaron contactos de plata en las muestras
mediante un tratamiento térmico a 590°C. Las medidas
se realizaron a temperatura ambiente mediante el monta-
je experimental mostrado en la Figura 2. Se conect6 el
picoamperimetro en serie con la muestra en cuestién y
esta a su vez se conectd a una fuente de voltaje, mediante
la cual se aplicé un voltaje de “dc” de 10V. A partir de
ese valor de voltaje aplicado y el valor de corriente me-
dido mediante el picoamperimetro, se calcul6 la resisten-
cia R de cada muestra (Ley de Ohm). Una vez conocida
la resistencia se calcul6 la conductividad de corriente di-
recta (Gg4.) utilizando la Ecuacién 1, donde h y A son el
espesor y el drea de la muestra, respectivamente,
o = )
RA

3 Resultados y discusion

En la Figura 3 se muestra el patrén de difraccién para las
composiciones estudiadas a temperatura ambiente. El in-
dexado es el mismo para todas las muestras. En todos los
casos se obtuvo una estructura perovskita (ABO;) tetra-
gonal. En el caso de la sustitucién en la muestra por
Neodimio (PTNd) se ve la formacién de una fase no de-
seada alrededor de 260 = 31° (sefialado por *), pero en
una cantidad muy pequefia.

En la Figura 4 se muestran los parametros de red para
cada composicién y los valores de tetragonalidad dados
por la relacién c/a. En el caso del pardmetro ¢ se observa
un aumento del mismo para todas las sustituciones en el
Titanato de Plomo puro. En el caso del parametro a hay
un aumento cuando se incorporé Neodimio (PTNd) y pa-
ra los demds casos hubo una disminucién del mismo. Al
sustituir parcialmente al plomo por las tierras raras se
observa un aumento de la tetragonalidad en todos los ca-
sos. Esto sugiere una incorporacién de los elementos en
sitios B de la estructura perovskita. Analizando la ecua-
cién nominal, donde se ha concebido que las tierras raras
deben ocupar sitios A, tenemos que debe ocurrir una
disminucién de la tetragonalidad dado que los radios i6-
nicos (ver Tabla I) para cada tierra rara son menores que
el radio i6nico del plomo. Sin embargo, a partir de los
radios i6nicos para sitios B, pueden verse valores supe-
riores al del titanio (Ti*"), lo cual debe reflejarse en un
aumento de la tetragonalidad, como muestran los resul-
tados experimentales.

Como mencionamos previamente, las muestras estu-
diadas fueron preparadas considerando vacancias en los
sitios A de la estructura perovskita. En general, la ecua-
ciéon nominal puede escribirse: (Pbys,,Ln,V,»)TiO;,
donde x = 0.08 para este estudio y V representa las va-
cancias en los sitios A. Si consideramos una incorpora-
cién eventual de una cantidad de iones Ln en los sitios A
y/o B de la estructura, la composicién nominal puede ser
reescrita como:

(Pbrayplng Vep)(Ti,Lny)Os,n Vo, .

Como se puede ver, en esta nueva expresion

x’+y=0.08, porque en el nuevo andlisis se ha continuado

considerando la concentracién inicial de tierras raras
(i.e., las muestras ceramicas han sido preparadas consi-
derando un 8 at% de tierras raras). A partir de esta nueva
expresion, la estabilidad de la estructura ha sido evalua-
da considerando una incorporacién eventual de alguna
cantidad de tierras raras en el sitio B de la estructura pe-
rovskita. Este andlisis ha sido llevado a cabo tomando en
cuenta los valores del factor de tolerancia (t) que han si-
do reportados® para una estructura perovskita estable
(0.77<t<0.99). El factor de tolerancia da una medida te6-
rica de la estabilidad de la estructura. La Figura 5 mues-
tra los valores del factor de tolerancia como una funcién
de y (posible concentracion de tierras raras en sitios B).

Intensidad (u.a)
1:
e
w
3

26 (grados)

Figura 3.- Patrones de difraccién de rayos-x a temperatura
ambiente para el sistema cerdmico PTLn. El indexado es el
mismo en todos los casos.
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Figura 5.- Factor de tole- t
rancia (t) considerando una
eventual incorporacién de
pequeilas concentraciones
de tierras raras (y) a sitios
B de la estructura perovski-
ta. Se muestra solamente el
intervalo de *“y” que co-
rresponde a una estructura
estable. 0978 .
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El andlisis fue realizado considerando el cambio en
los valores de y desde 0 hasta 0.08, lo cual considera las
tres situaciones posibles (i- y=0, las tierras raras pueden
solo ocupar sitios A; ii- 0<y<0.08, las tierras raras pue-
den ocupar ambos sitios A y B; y=0.8, las tierras raras
pueden ocupar solo sitios B). Como se observa, tedrica-
mente, es posible obtener una perovskita estable cuando
una parte de las tierras raras ocupa los sitios B de la es-
tructura.

Ahora, la posible incorporacién de las tierras raras a
sitios B de la estructura conduce a la creacién de vacan-
cias de oxigeno, para mantener el balance de carga en el
sistema. Son precisamente estos los defectos moviles
mds probables en la estructura perovskita'. Luego, de
ocurrir un incremento en la concentracién de vacancias
oxigeno esto debe reflejarse en un aumento del nimero
de portadores moviles y por consecuencia en un aumento
en la conductividad.

En la Tabla 2 se muestran los resultados de la conduc-
tividad de corriente de directa para cada una de las mues-
tras. Se observa una tendencia al aumento de la conduc-
tividad del sistema a medida que disminuye el radio i6-
nico de la tierra rara, lo cual estd en concordancia con el
andlisis de la tetragonalidad y la posible incorporacién
de las tierras raras en los sitios B de la estructura.

3 Conclusiones

Se realizo el andlisis estructural de ceramicas de titanato
de plomo modificado con tierras raras, evidencidndose
un aumento de la tetragonalidad con la disminucién del
radio i6nico de las tierras raras. Esto sugirié una posible
incorporacién de las tierras raras en sitios B de la estruc-
tura perovskita.

El andlisis tedrico de la estabilidad de la estructura
permitié evaluar una posible incorporacién de tierras ra-
ras en el sitio B con una estructura estable.

Se observé una tendencia al aumento de la conducti-
vidad de corriente directa con la disminucion del radio
i6nico de las tierras raras, asociado al incremento de las

vacancias de oxigeno, en correspondencia con su even-
tual incorporacién en los sitios B de la estructura pe-
rovskita.
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Sumario. Se obtuvo la resistencia térmica (Rt) y la temperatura maxima de operacion de laseres de diferentes materiales
semiconductores a partir de pardmetros medidos en régimen de pulsos. Se utilizé un método desarrollado en nuestro la-
boratorio al que se adicionan, el andlisis de las incertidumbres y un criterio para decidir el valor de Rt a reportar. Se en-
contré una buena correspondencia entre los valores obtenidos y los reportados por otros métodos. Los resultados obteni-
dos en laseres de GalnNAs, constituyen los primeros reportes de Rt en este material. Aunque la temperatura caracteristi-
ca de estos dispositivos es mayor que las de los de GalnAsP, los valores de Rt son similares indicando que atn se requie-
ren mejoras para que los laseres en base a nitruros muestren todas sus potencialidades.

Abstract. We obtain the thermal resistance (R¢) and the maximum operating temperature of different semiconductor la-
sers using parameters measured in pulsed regime. A method previously developed in our laboratory was used to which
are added, the uncertainty budget and a criterion to decide the Rf value to be reported. The results obtained in this way
were found in good agreement with reported values obtained by other methods. Results for GaInNAs lasers are the first
reported values of the thermal resistance in this material. Although the characteristic temperature in these devices is
higher that those of GalnAsP, the thermal resistance is similar indicating that further improvements are still required to
appreciate the full potential of dilute nitride devices.

Palabras clave. Diode lasers 42.55.Px, Semiconductor device, characterization, design and modelling 85.30.De, Ther-
mal resistance.

L. p . 1
térmica de un laser semiconductor . Todos se basan en

1 Introduccion

La resistencia térmica es uno de los pardmetros caracte-
risticos mds importantes de un laser semiconductor, pues
la temperatura maxima de operacién (T,.x) a que pueden
operar los dispositivos y el tiempo de vida util de los
mismos estdn fuertemente relacionados con este pardme-
tro. Existen varios métodos para medir la resistencia

determinar el incremento de temperatura en la zona acti-
va a partir de la variacion de ciertos pardmetros sensibles
a los cambios de temperatura que ocurren en esa region,
cuando son medidos en régimen continuo (CW) con res-
pecto a los valores obtenidos en régimen de pulsos. En-
tre estos pardmetros se encuentran: la longitud de onda
de emisidn, la corriente umbral, el voltaje y la potencia
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Optica emitida.

En este trabajo se obtuvo la resistencia térmica (Rt)
de ldseres de diferentes materiales semiconductores a
partir de pardmetros medidos en régimen de pulsos. Se
utilizé el método reportado en [2] al que se adiciona en
este trabajo, el andlisis de las incertidumbres y un crite-
rio para decidir el valor de Rt a reportar.

La principal ventaja de este método radica en que s6lo
se necesita conocer la caracteristica I-V del dispositivo, y
la variacioén de su corriente umbral con la temperatura en
régimen de pulsos. Al no requerir de mediciones en ré-
gimen continuo (CW), se puede determinar la resistencia
térmica sin necesidad de encapsular los dispositivos lo
que es especialmente 1til en pruebas a nivel de laborato-
rio. El método permite también predecir, la temperatura
y corriente umbral maxima a las que el dispositivo po-
drfa operar en régimen continuo. EI método se aplicé a
dispositivos de diferentes materiales y los resultados
concuerdan muy bien con los valores reportados en la li-
teratura.

El articulo estd organizado de la siguiente forma: En
la seccién 2 se define la Resistencia térmica y la expre-
sién general para su cdlculo. En la seccién 3 se explica
el método utilizado para su determinacién y en la sec-
cién 4 realizamos un andlisis de las incertidumbres y se
propone el criterio para decidir el valor de Rt a reportar.
En la seccidn 5 se presentan y discuten los resultados ob-
tenidos.

2 Resistencia térmica

La resistencia térmica Rt se define como el cociente en-
tre el incremento de temperatura AT que experimenta la
zona activa del l4ser (con respecto a la temperatura am-
biente) y la potencia total disipada Py. En la practica es
deseable que los dispositivos tengan el menor valor de
Rt posible. La potencia total disipada incluye las pérdi-
das por efecto Joule y una fraccién de la radiacién que se
emite en forma de luz’ y se define como Py = P, — Py,
donde P, es la potencia aplicada y P, es la potencia lu-
minosa emitida.

re= 2T (1)

En el umbral P, = [,Vy, y Poy = 0, donde I, y Vi, son
la corriente y el voltaje umbral en régimen continuo
(CW). Como la medicién de la resistencia térmica se
realiza cerca del umbral, la expresién (1) se puede rees-
cribir de la siguiente forma:

Rio AT _ AT )
Itthh Ith Vo +Rs~Ith)

donde Rs y V, son la resistencia serie y el voltaje de

codo respectivamente. Los valores de V, y Rs practica-

mente no dependen del régimen trabajo en que se en-

cuentre el dispositivo, continuo o pulsos. El cédlculo de

Rt se reduce entonces a medir o calcular AT de alguna
manera.

3 Descripcion del método utilizado

En [2] propusimos un método para determinar la resis-
tencia térmica que se resume a continuacioén. Es conoci-
do que la corriente umbral de un ldser semiconductor va-
ria con la temperatura T, del disipador segin la relacién
de Pankove’:

Ip(Ty) = Ioexp(Thj 3)
T0
donde I, es la corriente umbral a T;,= 0K y T, es la tem-
peratura caracteristica, pardmetro que representa la sen-
sibilidad térmica de la corriente umbral.

Si se conoce la curva de corriente umbral en régimen
de pulsos (Ip vs. Ty), entonces para una temperatura Ty,
dada podemos expresar la corriente umbral en régimen
contindo Ic, como sigue:

Ie(Th) = Ip(T,, +AT) ©))

En esta expresion AT es precisamente el incremento
de temperatura que experimenta la zona activa del dispo-
sitivo con respecto a la temperatura del disipador. Note-
se que AT también puede definirse como el incremento
de temperatura que debe experimentar el disipador para
que la corriente umbral en régimen de pulsos a una tem-
peratura dada Ip(Ty) alcance el valor que tendria la co-
rriente umbral en continua a esa misma temperatura
Ic(Ty). Despejando AT se obtiene que:

Ie(T;,)

Io

AT =Tyln -Ty, ®

Entonces la expresién para Rt puede ser rescrita como

sigue:
Tin| |-
0 I, h
Rt=——~—2 6)
Ie(Vy +Rs-Io)

Esta expresion permite el cdlculo de la resistencia tér-
mica si se conoce el valor de la corriente Ic en régimen
continuo a la temperatura Ty,. Los pardmetros T, e I, se
obtienen de la caracteristica, corriente umbral en funcién
de la temperatura en régimen de pulsos, mientras que V,
y Rs se determinan de la curva I-V del dispositivo.

Analizando la dependencia de Rt vs. Ic dada por (6)
se puede comprobar que Rt aumenta con Ic alcanzando
un maximo para cierto valor Ic = Ix si el resto de los pa-
rdmetros se mantienen constantes, este valor se puede
obtener resolviendo la siguiente ecuacion trascendente:
Tih exp V, +Rs-Ix )
T, Vo +2Rs - Ix

El valor de corriente umbral Ix solucién de (7) es el
que provoca el mayor calentamiento AT del ldser a la
temperatura T}, en régimen continuo, es decir, hace
maxima la resistencia térmica del dispositivo a esa tem-
peratura. Utilizando (7) y (6) se obtuvo una expresién
para el méaximo valor Rt™ de la resistencia térmica a la

Ix = I exp
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temperatura Ty:

R(T )= o ®)
IX(VO +2Rs - Ix)
donde Ix es la solucién de (7) a la temperatura Ty. En el
anélisis de la dependencia Rt"™ vs. Ty, realizado anterior-
mente” se encontré que esta cumple la siguiente relacién
cuadratica que disminuye con el aumento de la tempera-
tura tendiendo a un minimo.

R™ (T, )= C+BT, +AT.  (B<O)  (9)

donde A, B y C son los pardmetros de ajuste de esta
curva.

Es conocido® que la resistencia térmica Rt se relacio-
na con el valor de la corriente umbral maxima en régi-
men continuo Ic,,,, mediante la expresion:

Ty
Rt =
Iepax (Vo +2Rs Icpax)

(10)

que puede ser obtenida igualando a cero la derivada par-
cial 8T/8lc*. Partiendo de la analogia entre (10) y (8)
podemos asumir que la resistencia térmica del dispositi-
vo Rt, serd igual a un valor Rt"(T},) equivalente al mini-
mo de la curva de ajuste (9) dado que en dicho punto la
corriente continua Ix alcanza su maximo valor.

La razén por la cual no tomamos el minimo (r) de la
curva de ajuste (9) como el valor de la resistencia térmi-
ca del dispositivo es que (r) es un valor tedrico que co-
rresponde al punto de la curva de ajuste donde
SRt"/8Ty= 0 y esta condicion, de acuerdo con (8), sélo se
cumple cuando la corriente umbral en régimen continuo
se hace infinita.

Como cada valor Rt"™(T,) dado por (8) tiene asociado
cierta incertidumbre dado por la contribucién de: Rs, V,,
T,, I, e Ix, si llamamos ARt™ a la incertidumbre de los
valores Rt™(T}) y Ar a la incertidumbre del valor minimo
(r) de la curva dada por (9), resultado del ajuste, podre-
mos decir que un valor Rt™(T}) es equivalente a (r), si se
cumple la condicién:

RO™ (T, )-r

\/(ARtm)z +(an)?

A partir de esta expresion, asumimos que el valor de
resistencia térmica a reportar por este método, es igual al
mayor valor Rt"(T},) que cumple la condicién (11). En
consecuencia, la temperatura maxima de operacion Ty,
serd la temperatura Ty, a la cual se obtiene el menciona-
do valor Rt™(Ty).

El célculo de la incertidumbre ARt™ y la condicién
(11), utilizada para determinar Rt, constituyen mejoras al
método propuesto en [2].

En resumen, los pasos para determinar Rt por este
método son los siguientes:

Paso 1. Determinar los valores de los pardmetros Rs,
Vo, To, I, en régimen de pulsos.

Paso 2. Precisar el rango de temperaturas en el que
serdn calculados los valores Rt™(T},). Dicho rango puede
definirse como [Ty;; Thax] donde Ty; debe ser el valor de

<1 (11

temperatura para el cual la corriente Ix dada por (7) es
igual al menor valor de corriente umbral de pulsos que
fue medido y utilizado para calcular T,. Esta es la condi-
cién que asegurard que las corrientes Ix, soluciones de
(7), cumplan la relacién (4).

Paso 3. Con ayuda de (7) y (8) se calcula Rt"(T}) en
intervalos de temperatura tan pequefios como sea posible
(ejemplo 1K) y se ird graficando y ajustando la relacién
Rt™(Ty,) vs. Ty,. A medida que se calculan nuevos valores
Rt™(T},), estos se comparan con el minimo (r) de la curva
de ajuste (9) utilizando la expresion (11). De (9) es facil
ver que los valores de (r) vendrdn dados por la expre-
sién:

B2

r=C- (12)

4A
En la siguiente seccién mostramos las expresiones pa-
ra el célculo de las incertidumbres ARt™ y Ar. Como ya
mencionamos, Rt serd igual al mayor valor Rt™(T},) que
cumple la condicién (11) de modo que el valor a reportar
serd:

Rt = Rt™ + ARt™

(Th =Thmax ) (13)

4 Analisis de las incertidumbres

Para calcular el valor de ARt™ y Ar partimos de la expre-
sién general para el célculo de la incertidumbre estandar
combinada™®:

(49)" = 3| 20 | )+
i=1 6xi
2y O () (14)
i=l j=i+18x. ox.* ! J
]

donde la funcién y = f(xy,...,xy) depende de N variables.
En dicha expresion, Ax; representa la incertidumbre de la
variable x; y Ax;,x; la covarianza estimada asociada a las
variables x; y xjé. El segundo término del miembro dere-
cho de esta expresion, seria nulo si todas las variables
fueran independientes, es decir si no existiera correlacién
entre ellas.

Debido a que los valores de Rs y V,, se obtienen de la
caracteristica I-V determinando la recta que mejor ajusta
el tramo lineal de esta curva, si suponemos que la recta
tiene la forma I = a + BV (o y B) son los parametros de
dicha recta) entonces Rs = 1/B y V, = -a/B. En corres-
pondencia con estas definiciones, representamos por Aa
y AB las incertidumbres de estos pardmetros y por A la
covarianza estimada, asociada a los mismos.

De forma andloga, la temperatura caracteristica T, y
la corriente I, se obtienen de la recta que mejor ajusta a
la relacién In(Iy,) vs. Ty, en régimen de pulsos, Si expre-
samos dicha recta en la forma In(Iy,) =y + & T}, entonces
T, =1/& eI, = exp (y). En correspondencia con estas
definiciones, representamos por Ay y Ag las incertidum-
bres de estos pardmetros y por A, la covarianza estima-
da asociada a los mismos.
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Para calcular ARt™ expresamos Rt™(Ty) dado en (8)
en funcion de los pardmetros a, B, & y de I;:

M- P
&l [21-0]
Aplicando (14) a la expresién (15) obtuvimos que:

ARt™ AE 2 Ao AB 2 2
o (j %] {j (@ +n (6
Rt 3 Z p
_ AT (41, -a) e .
I -z B-Z
Por su parte, la incertidumbre Al, de las corrientes I, cal-

culadas mediante (7) la expresamos en funcién de v, o, &
y sus respectivas incertidumbres, quedando:

5)

Q

(2)* M+(IXACL)2
\1(2)4 exp |:-2(y + E-’Th + IXZ_ a):| - 0.2

M= [(Ay)2 +(eaT, )2 + (ThAg)2 + 2ThAY§:| ;

y AT, representa la incertidumbre de la temperatura.

Hasta aqui podemos calcular la incertidumbre ARt™ de
cada valor Rt™(T},) con ayuda del conjunto de expresio-
nes agrupadas en (16) y (17). Ahora bien, la condicién
(11) requiere que se conozca, ademds, la incertidumbre
del minimo (r) (12). Aplicando una vez mads (14) obtu-
vimos:

AL = a7

Donde

2
Ar = \/(AC)z +(T, ~AB)2 +(Tr2 ~AA) 2T, -D

Donde
2 . B
D= [ABC'(Tr'AAC)"’(Tr 'AAB)} =y
donde AA, AB y AC son las incertidumbres correspon-
dientes a los pardmetros A, B y C de la curva dada por la
expresion (9). Por su parte Asp, Agc Y Aac son las cova-
rianzas estimadas de los parametros que se indican.

Las incertidumbres y las covarianzas de los pardme-
tros que definen las curvas de ajuste, fueron calculadas
segin [6]. Como incertidumbre para las temperaturas
asumimos el valor de 0.1 K.

(18)

5 Resultados y discusidén

Aplicando el método expuesto anteriormente se determi-
naron, la resistencia térmica y la temperatura maxima de
operacion de varios dispositivos de diferentes materiales:
GalnAsP, GalnAsN, AlGalnAs, GaInNAs(Sb)y CdZnSe,
para los que estaban disponibles en Ia literatura los valo-
res de: Rs, V,, T, e I, (o las curvas I-V e I, vs T, en ré-
gimen de pulsos).

En las tablas de la I a la V se resumen los resultados
obtenidos. Como puede apreciarse en todos los casos en
que la comparacién fue posible hay una buena concor-
dancia con los valores reportados.

La Tabla I muestra los resultados para ldseres de
GalnAsP que emiten en la longitud de onda de 1,3 pm y
son los que se utilizan actualmente para la transmision
de informacién en los sistemas de comunicacién por fi-
bra éptica. Como se puede observar estos dispositivos
presentan muy bajos valores de T, (por debajo de 100 K)
por lo que poseen una baja estabilidad térmica lo que los
obliga a ser utilizados acoplados a unidades de enfria-
miento que encarecen estos sistemas.

Tabla I
Resultados del método: Rt, T« € Lnax para laseres
de GalnAsP reportados en la literatura.

Rt
Dispositivo = Vo, ' Rs T, (K/W) = Rt (K/W)
L xw) V) @ (K) Thax ) Tinax (K)
U Reportado
(mA)
a 46 +4 _
26C}931H5A7SP , 1.2 124 45 313 )
* o 346
27 +1 30
b
GalnAsP™ *1h95 15 s0 364 356
250 x 15um 655
270 + _
GalnAsP°¢ 37 325
300 xdpm? 073 1060 55
88
D 171;” 18] 9 [9]
Tabla I1

Resultados del método: Rt, T« € I para diferentes
laseres de GalnNAs reportados en la literatura.

Dispositivo V, Rs T, ?t ( (Kg
Lxw) V) @ ® e
. 221 +5
gf‘)IHTN s 25 10 78 336
X pm 79
207 +5
b
g‘z‘)l“‘zSN ) 20 10 62 331
X apm 77
67+9
GalnAsN®
) 04 17 108 302
1200 x100pm 631
. 19.8+0.8
| OCO’SIQ%SON 2 13 14 94 324
H 1092

[10]; ° [117; °[12]; “13]

En la tabla II se presentan los resultados en dispositi-
vos de GalnAsN que emiten en 1,3 pm. Este es un mate-
rial prometedor como alternativa al GalnAsP pero estos
dispositivos atn no estan disponibles a nivel comercial.

Para realizar comparaciones es preciso tener en cuen-
ta que la resistencia térmica es inversamente proporcio-
nal al largo del diodo L y al ancho del contacto de franja
w de modo que deben esperarse menores valores de Rt
en los dispositivos con mayores valores de estos parame-
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tros. Un aspecto sobresale cuando comparamos las di-
mensiones de los dispositivos de las tablas I y II que pre-
sentan valores de Rt < 80 K/W. Como puede observar-
se, los laseres del grupo GalnAsN, que tienen valores de
L y w notablemente mayores que los del grupo GalnAsP
presentan mayores valores de T, sin embargo los valores
de Rt no son sustancialmente menores que los de los dis-
positivos de GalnAsP. Estos resultados indican que los
dispositivos en base a GalnAsN aun requieren de mejo-
ras para mostrar todas sus potencialidades.

Un resultado interesante de las tablas I y II es que
contrario a lo que cabria esperar, los dispositivos con va-
lores de resistencia térmica relativamente grandes (>200
K/W) no necesariamente tienen los menores valores de
temperatura maxima en sus respectivos grupos. Cree-
mos que esto se debe a que la corriente umbral en pulsos
de estos ldseres a temperatura ambiente, es mucho mds
pequeiia (~30 mA) que en el resto de los dispositivos del
grupo (~350 mA) y es conocido que la Ty, a la que
puede operar un diodo laser se incrementa en la medida
en que disminuye la corriente umbral en régimen de pul-
sos a temperatura ambiente®®. En el caso del laser de
cascada cudntica que se muestra en la Tabla III esta co-
rriente resulté ser 1.17 A y como puede observarse este
dispositivo ni siquiera operé a temperatura ambiente a
pesar de que tener una resistencia térmica muy baja.

En la tabla IV se muestran los resultados para un dio-
do laser en base al quinario GalnNAs(Sb) reportado en
[15]. En este caso los autores reportaban el valor de Rt
del dispositivo sin indicar los valores de Rs y V,. Para
aplicar nuestro método asumimos valores tipicos repor-
tados para dispositivos similares por lo que nuestros re-
sultados en este caso son solo aproximados, sin embargo
como se observa el valor de Rt oque obtuvimos concuer-
da bastante bien con el reportado.

Es importante aclarar que habitualmente en las curvas
de I, vs. T aparecen puntos de cambio de pendiente que
dividen en varias regiones los puntos experimentales. La
existencia de estos puntos conocidos como “kinks” im-
plica que un dispositivo tenga distintos valores de T, en
diferentes rangos de temperatura. Habitualmente esto se
obvia y se reporta un valor de T, promedio o se reporta
el valor de T, especificando el rango de temperaturas en
el que se obtuvo.

La tabla V muestra los resultados para dos dispositi-
vos que presentan kinks en sus curvas Iy vs. T en régi-
men de pulsos. Como se observa, los valores de Rt y
Thax coinciden con los reportados sélo en el caso en que
se utilice el menor (peor) valor T, de la curva. Como es
sabido, un bajo valor de T, implica un empeoramiento
del funcionamiento del dispositivo, esto indica que para
aplicar el método en estos casos debe tomarse el menor
valor de T,

Un resultado general obtenido es que para la mayoria
de los dispositivos analizados, la incertidumbre de Rt es
menor o igual a 4%. Para el resto obtuvimos valores en-
tre 7% y 14% y pensamos se debe a que, en estos casos,
los parametros Rs, V,, T, e I, fueron determinados a par-
tir de curvas I-V e Iy, vs T}, reportadas, de modo que adi-

cionamos otras fuentes de incertidumbre en su determi-
nacién. Es por ello que creemos que de forma general el
método expuesto puede ofrecer valores de Rt en un in-
tervalo de + 4% si el célculo de dichos pardmetros parte
de mediciones directas de I, V, I, y Ty,. Es poco frecuen-
te que se reporte la incertidumbre de Rt. Solo encontra-
mos dos trabajos donde la Rt se determiné a partir de dos
de los métodos experimentales mas utilizados, y reportan
incertidumbres de + 5% [17] y + 30% [18]. A partir de
estos resultados podemos concluir que la incertidumbre
que obtuvimos por nuestro método estd dentro de las ob-
tenidas con otros ya establecidos.

Tabla III
Resultados del método: Rt, Tp.x € In.x para un laser de
Cascada Cudantica de AlGalnAs

Dispositivo = V, Rs T, Rt (K/W) Rt (K/W)
(L x w) V) ©@ K Toax (K) | Tiax (K)
Imax (mA) Reportado
AlGalnAs® 9.4 +0.7 10
alnAs )17 10
2000 x12pm? | 08 1136 O
“[14]
Tabla IV

Resultados del método: Rt, Tk € Inax para un ldser
de antimonio GalnNAs(Sb) reportado en la literatura.

Rt (K/W)

Dispositivo Rs V, T, T (K) Rt (K/W)
(L x w) @ V) &K Lo (mA) Reportado
GalnNAs(Sb)* .+ | .« 37+1 37.8
2 1 2 919 380 -
983 x 10 pm 791

[15]. *Estos valores fueron asumidos pues no estaban repor-
tados para el dispositivo analizado.

Tabla V
Resultados del método: Rt, Ty« para el valor de T, :
Por debajo del kink, * Por encima del kink, “* Sin con-
siderar el kink.

L T, (K) Rt (K/W)
o Rt (K/W) T (K)
Tax (K) Reportado
. To:  69%  GO¥EE 50
25G0aingspm2 Rt: 1005 85+4 27+1 30
HM-p 2325 324 364 356
Cdznse®  To: 168%  139% 8o
630x 10 Rt 136£10 1107 48.1+03 50
u? T, 351 343 356 -
*[8]; °[16]

6 Conclusiones

En este trabajo presentamos los resultados del cdlculo de
la resistencia térmica a partir de pardmetros medidos en
régimen de pulsos. Para los dispositivos analizados de-
terminamos, ademds, la temperatura maxima de opera-
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cién T, v la maxima corriente umbral I,,x que podria
soportar en régimen continuo. Los resultados obtenidos
concuerdan con los reportados en la literatura incluso en
dispositivos que presentan un kink en su curva de co-
rriente umbral vs. Temperatura, en cuyo caso el método
debe aplicarse utilizando el peor (menor) valor de T,.

El método entrega valores de resistencia térmica en
un intervalo Rt £ 4% si los parametros que se utilizan
son determinados a partir de mediciones directas de I, V,
Iy v Ty Aunque es dificil encontrar en la literatura re-
portes de la incertidumbre de la Rt para hacer compara-
ciones podemos decir que las que arroja el método son
aceptables si tenemos en cuenta que como resultado de
la aplicacién de dos de los métodos experimentales mas
comunes, se reportaron intervalos de + 5% y + 30%.

Comprobamos que si bien altos valores de resistencia
térmica (> 200 K/W) provocan bajos valores de corriente
Iax nO ocurre necesariamente asi con la Ty, cuyos valo-
res también dependen fuertemente del valor de la co-
rriente umbral que circula por el dispositivo a temperatu-
ra ambiente.

Se reporta la resistencia térmica para diodos laser en
base al cuaternario GalnAsN para los que alin no existen
reportes experimentales en la literatura por lo que estos
resultados constituyen los primeros reportes de este pa-
rdmetro en este material. Los resultados muestran que
aunque estos dispositivos tienen mayores valores de
temperatura caracteristica que los de GalnAsP los valo-
res de Rt no son sustancialmente menores lo que indica
que estos dispositivos aun no muestran todas sus poten-
cialidades.
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Sumario. En el presente trabajo estudiamos la recombinacién de moléculas de nitrégeno en una superficie de tungsteno
(100) centrando la atencién en el mecanismo de recombinacion molecular Eley-Rideal (ER). La superficie de energia
potencial utilizada es una versién extendida del potencial periédico London-Eyring-Polanyi-Sato recientemente desarro-
llada. Empleando una metodologia cldsica, comparamos la eficiencia de la reaccién de recombinacién ER con la de
formacidén de dtomos-calientes (HA) en un caso simplificado: la dispersién (con incidencia normal) de un d4tomo de ni-
trégeno sobre otro previamente adsorbido en la superficie. La probabilidad de que el proyectil se convierta en un dtomo
caliente enlazado, precursor de las reacciones HA, es muy superior a que ocurra una reaccion ER.

Abstract. Using the classical trajectory method, the dynamics of molecular recombination of Nitrogen atoms from a
Tungsten (100) surface is studied. We focus our attention on the Eley-Rideal (ER) recombination mechanism. The po-
tential energy surface is an extended version of the periodic London-Eyring-Polanyi-Sato potential, recently developed.
The dynamics is explored in a wide range of projectile energies, the main objective being to compare the behavior of the
probability for ER recombination and hot-atoms (HA) formation.

Palabras clave. Potential energy surfaces in molecular collisions, 34.20.-b; statistical theories of atomic and molecular

collisions, 34.10.+x

1 Introduccion

Debido a su importancia en numerosas aplicaciones tec-
nol(’)gicasl'é, el estudio de la dinamica molecular en su-
perficies metdlicas ha recibido en las ultimas décadas
gran atencién. Los procesos atémicos y moleculares que
tienen lugar en la interfaz gas-superficie (absorcion y de-
sorcidn de gases, la adsorcion —atémica y molecular— y
la recombinacién molecular), juegan un papel determi-
nante en procesos fundamentales para la industria como
la corrosidn, la friccidn, la lubricacidn, la oxidacién y la
catdlisis heterogénea.

La interaccion de moléculas de N, con superficies me-

talicas ha generado gran interés. En particular, el sistema
N,/W combina dos aspectos que lo han convertido en un
sistema modelo al estudiar la dindmica de moléculas pe-
sadas en superficies. En primer lugar, la velocidad de di-
sociacién y recombinaciéon de moléculas de nitrégeno
juega un papel decisivo en la sintesis de amoniaco, uno
de los procesos mds importantes de la industria quimi-
ca"’. Ademids, la superficie de tungsteno presenta mar-
cadas anisotropias cristalograficas con respecto a las
probabilidades de disociacién molecular y las secciones
eficaces de adsorcién®'’. No es de extrafiar entonces que
la interacciéon de moléculas de N, con superficies de
tungsteno haya sido ampliamente estudiada, tanto tedri-

10-15 . 16-20
ca como experimentalmente .
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Dichos estudios se han centrado exclusivamente en el
paso que limita la cinética de todo el proceso de sintesis
del amoniaco: la adsorcién disociativa de moléculas de
N,. Sin embargo, no menos importantes son los meca-
nismos de recombinacion molecular, a través de los cua-
les las especies involucradas reaccionan sobre la superfi-
cie del metal.

Las reacciones de recombinacién molecular en super-
ficies pueden ocurrir a través de diferentes mecanismos.
El mds comtn es el mecanismo Langmuir-Hinshelwood
(LH)I’ZI. En €1, dos dtomos adsorbidos se difunden por la
superficie del metal hasta reaccionar, formando una mo-
lécula cuya energia interna dependerd de la temperatura
de la superficie. A bajas temperaturas el mecanismo LH
estd limitado por la difusién térmica de las especies ato-
micas. Mientras la temperatura disminuye, los coeficien-
tes de difusion decaen exponencialmente hasta alcanzar
el valor constante del régimen funneling. Como resulta-
do, la velocidad de la reaccién LH decrece y las reaccio-
nes directas son la dnica alternativa para el proceso de
recombinacion.

En las reacciones de recombinacion directa, la molé-
cula se forma al interactuar un dtomo de la fase gaseosa
con uno previamente adsorbido. Este mecanismo, pro-
puesto tedricamente en la década de 1940, recibe el
nombre de Eley-Rideal (ER)"?'. Posee importantes ca-
racteristicas que le identifican: tiempos de reacciéon muy
cortos, formacion de moléculas altamente excitadas con
distribuciones angulares asimétricas y una energia vibro-
rotacional que depende de la energia del 4tomo inciden-
te. No es hasta la década de 1990 que los experimentos
detallados de Rettner en los sistemas H+H/Cu(11 1)22’23 y
H+CI/AI(11 1)24 muestran una contribucion ER observa-
ble en las moléculas que se recombinan. Lo que no se
observa en estos experimentos es la presencia de un ter-
cer mecanismo, intermedio entre el LH y el ER.

Predicho teéricamente por Harris y Kasemo®, la pri-
mera evidencia experimental de la existencia del meca-
nismo de recombinacién dtomos-calientes>! (HA, del in-
glés hot atoms) proviene de la medicidén de secciones
eficaces “ER”*** un orden de magnitud superiores a las
predichas teéricamente®®>®. En dicho mecanismo, uno de
los 4tomos que se recombina estd previamente adsorbi-
do, mientras el otro, que proviene de la fase gaseosa, no
ha sido termalizado y se mueve rdpidamente, difundién-
dose por la superficie hasta reaccionar.

Estos dtomos calientes se forman cuando la interac-
cién del proyectil con las especies adsorbidas y/o con los
atomos del metal provoca que parte de la energia cinéti-
ca inicial sea transferida al movimiento paralelo a la su-
perficie, a los atomos adsorbidos, o a los dtomos del me-
tal. La energia final puede no ser suficiente para escapar
de la superficie, pero siempre serd superior a la barrera
de difusion, permitiendo que la reaccién de recombina-
cién pueda ocurrir a grandes distancias del punto de im-
pacto. El mecanismo HA es sumamente importante al no
estar limitado por la difusién de las especies que recom-
binan, ni por las pequefas secciones eficaces de las reac-
ciones de recombinacién directa. Los productos obteni-

dos pueden ser muy energéticos y dificilmente distingui-
bles de los resultantes de una recombinacién ER.

Se han realizado numerosos estudios tedricos sobre
las reacciones ER y HA, mayormente enfocados en la
recombinacién de moléculas de hidrégeno en superfi-
cies®™. Ellos sugieren que la recombinacién molecular
en metales ocurre principalmente a través del mecanismo
HA. Sin embargo, todavia resulta imposible distinguir
experimentalmente ambos mecanismos. Para lograrlo, se
necesita informacion detallada de los procesos micros-
copicos involucrados.

Empleando el método de trayectorias cuasicldsicas, en
este trabajo analizamos la probabilidad de recombina-
cién ER y la probabilidad de formacién de dtomos ca-
lientes para diferentes energias de colision. Enfocamos
nuestro andlisis en los primeros instantes de la reaccion,
considerando inméviles los d&tomos del metal y sin tomar
en cuenta los mecanismos de intercambio de energia en-
tre las especies que recombinan y la superficie. Centra-
mos nuestro estudio en un caso simplificado: la disper-
sién (con incidencia normal) de un dtomo de nitrégeno
sobre otro previamente adsorbido en una superficie de
W(100). De esta forma no podemos responder a la pre-
gunta de cudn eficaz es el proceso de recombinacién HA.
Sin embargo, podemos comparar cuantitativamente la
eficiencia de la recombinacién ER y la de formacién de
atomos calientes, asi como estudiar en detalle toda la di-
ndmica ER.

Dentro del marco de la aproximacién Born—
Oppenheimer, se presupone que todos los procesos tie-
nen lugar en una misma Superficie de Energia Potencial
(SEP) electrénicamente adiabdtica. Aunque al estudiar la
dindmica de disociacién de moléculas de N, en superfi-
cies de tungsteno se ha reportado que las interacciones
electrén-hueco juegan un papel menor*®*, la importan-
cia de dichas interacciones todavia es tema de discu-
si6n®. En nuestro estudio, las interacciones electron-
hueco no deben desempeifiar un rol importante teniendo
en cuenta que las reacciones de recombinacién directas
ocurren muy rapidamente, siendo minima la interaccién
de la molécula formada con la superficie.

El articulo estd organizado de la siguiente manera. En
la Seccién II discutimos la metodologia de trabajo y ana-
lizamos las probabilidades de recombinacién ER y la de
formacién de dtomos calientes en la Seccién III. Un su-
mario de las conclusiones aparece en la Seccién IV.

2 Metodologia

El método de trayectorias cuasicldsicas ha sido extensa-
mente descrito en la literatura® . Su esencia consiste en
—una vez establecidas las condiciones iniciales— resolver
las ecuaciones clasicas del movimiento, que en nuestro
caso son la ecuaciones canénicas de Hamilton. La evolu-
cién de todas las coordenadas y momentos como funcién
del tiempo constituye una trayectoria cldsica. Después de
propagar numerosas trayectorias, se calculan los obser-
vables de interés mediante la estadistica de las corres-
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pondientes magnitudes del ensemble. Las ecuaciones de
Hamilton forman un conjunto de ecuaciones diferencia-
les de primer orden que puede ser integrado numérica-
mente, por lo que una vez especificados los valores de
cada una de las variables en el momento inicial, el futuro
del sistema estd univocamente determinado.

Al estudiar la dindmica de recombinacién de dtomos
pesados sobre superficies, el empleo de una metodologia
clésica resulta una alternativa plausible. Entre sus princi-
pales ventajas se encuentra su gran poder interpretativo y
la relativa rapidez de las simulaciones. Las simulaciones
cuanticas en sistemas como el nuestro, teniendo en cuen-
ta todas las dimensiones (6D), ademas de resultar ex-
tremadamente complicadas de implementar conllevan a
tiempos de célculo todavia prohibitivos. Estudios reali-
zados en el sistema H+H/Cu(111) —donde los efectos
cudnticos resultan mds importantes— muestran que el
empleo de una metodologia cuasicldsica logra reproducir
de forma semi-cuantitativa los resultados cudnti-
COSZ7’28’48.

Superficie de energia potencial. La superficie de
energia potencial utilizada, una version extendida del po-
tencial periédico London-Eyring-Polanyi-Sato**™°, ha si-
do empleada con anterioridad para estudiar la dispersion
de moléculas de N, sobre superficies de tungsteno, lo-
grandose reproducir con precision todos los detalles de la
reflexién y la adsorcién disociativa®. Los detalles de su
construccion, se encuentran reportados en las referencias
[52,53]. Las caracteristicas principales de la SEP —
profundidad de los pozos de adsorcién (7.37eV), distan-
cia de los mismos a la superficie (0.655), altura de la ba-
rrera de difusién (1.0eV)- coinciden con las observadas
en los célculos ab initio.

Sistema de coordenadas. En nuestro modelo la
SEP que describe la interaccién de la molécula diatémica
con la superficie tiene dimension seis, pues no se toma
en cuenta el movimiento de los 4tomos del metal. EI sis-
tema de coordenadas empleado en la simulacién, asi co-
mo la simetria de la superficie, se muestran en la Figura
1. Las posiciones de ambos dtomos de nitrégeno estdn
dadas con respecto a un sistema de referencia cartesiano,
cuyo origen se encuentra sobre uno de los dtomos de
tungsteno. El eje ‘z’ es perpendicular a la superficie y el
plano ‘xy’, paralelo a la misma. La superficie se conside-
ra infinita en dos dimensiones (x,y), pudiendo ser obteni-
da por la repeticién periddica de su celda unidad. En el
plano cristalogréfico (100) de un sélido de estructura cu-
bica centrada en el cuerpo (bcc), la celda unidad es un
cuadrado (de lado & = 3.1751&). Los sitios de alta simetria
(top, bridge, hollow) también se muestran en la Figura 1.

Condiciones iniciales. El primer paso para la inte-
gracién de cada una de las trayectorias es determinar los
doce valores que definen el punto inicial en el espacio de
fases. El dtomo previamente adsorbido se coloca en su
posicién de equilibrio (en el centro de la celda unidad, a
una altura de 0.654 sobre la superficie) con la energia de
punto cero: 55meV (aleatoriamente distribuida en direc-
cién y sentido). Las coordenadas iniciales (x;;y;) del pro-

yectil se escogen aleatoriamente en un sector de la celda
unidad (un octante), aprovechando la alta simetria de la
superficie. La incidencia es perpendicular al plano ‘xy’,
desde una altura de 8.04, y se estudia un rango de ener-
gias de colisién de 0.1 — 3.0eV.

smmerfiras d 1040}

Figura 1. Sistema
de coordenadas uti-
lizado para describir
el sistema
N+N/W(100). A la
derecha se represen-
ta la superficie de
W(100), su celda
unidad y los sitios
de maxima simetria.
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Los circulos grises representan los
dtomos del metal; los negros, los dto-
mos que se recombinan.

Propagacion de las trayectorias. En las trayecto-
rias que tienen como resultado la formacién de un d&tomo
caliente (enlazado o metaestable, dependiendo de su
energia final) o una reflexidn directa (si el proyectil se
aleja inmediatamente de la superficie), la distancia entre
los dtomos de nitrégeno aumenta rdpidamente después
que el proyectil rebota por primera vez sobre el cristal.
Teniendo esto en cuenta, todas las trayectorias se propa-
gan hasta que el proyectil alcanza la superficie, pero a
partir de este momento, la integracion se detiene cuando
la distancia entre los dos 4tomos es mayor que la maxi-
ma atribuible a una molécula de nitrégeno. De esta for-
ma interrumpimos la integracién de las trayectorias que
no conducen a una reaccion.

Después del primer rebote del proyectil, la distancia
entre los dos dtomos es examinada en cada iteracién, in-
tegrando solo aquellas trayectorias en que podria ocurrir
una reaccion directa. Asi, si ambos dtomos se alejan de
la superficie hasta la altura de la que inicialmente es lan-
zado el proyectil (donde la interaccién con el metal es
despreciable), estamos en presencia de una reaccién de
recombinacioén. Pero no todas son reacciones directas.
En algunos casos, la molécula formada se difunde algu-
nos Angstroms por la superficie antes de escapar. Solo
son etiquetadas como ER, aquellas reacciones en las que
el sentido de la cantidad de movimiento de la molécula
perpendicular a la superficie cambia una dnica vez en
toda la integracién (un rebote).

Para cada una de las energias de colision estudiadas se
propagan 30000 trayectorias. Las ecuaciones de Hamil-
ton se resolvieron numéricamente empleando un predic-
tor-corrector Adams-Bashforth de paso fijo, inicializado
por un algoritmo de integracién Runge-Kutta de cuarto
orden. El paso temporal en la integraciéon fue 0.121 fs,
lograndose una conservaciéon de la energia total de

AE,,, < 10%au .-

3 Resultados y discusidén

Como mencionamos en la Introduccién, en nuestro mo-
delo consideramos la superficie rigida y no se toman en
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cuenta los mecanismos de intercambio de energia entre
los 4&tomos de nitrégeno y el metal (como son los fono-
nes y las excitaciones electrénicas). Como consecuencia,
la Gnica manera de que se forme un “4dtomo caliente de
larga vida” (enlazado a la superficie) es que el dtomo in-
cidente transfiera su energia cinética inicial al 4&tomo ad-
sorbido. De lo contrario, el 4tomo incidente quedard con
una energia superior a la minima necesaria para volver a
la fase gas y solo estard temporalmente atrapado por la
superficie, formdndose un “dtomo caliente metaestable”.
En cualquier caso, los dtomos calientes formados -que
serdn los precursores de las reacciones de recombinacidén
HA- pueden ser facilmente identificados observando la
posicién final sobre la superficie y su energia. En los ca-
sos en que no hay formacién de una molécula, la energia
final de cada dtomo permite distinguir entre los dtomos
calientes metaestables y los enlazados. Estos ultimos tie-
nen una energia menor que la minima necesaria para ale-
jarse del metal, pero por encima de la barrera de difu-
sion.

En la Figura 2 se compara la probabilidad de la re-
combinacién ER —sobre toda la celda unidad— con la
probabilidad de formacién de dtomos calientes enlazados
y metaestables al variar la energia del dtomo incidente.
Las dos primeras magnitudes dependen fuertemente del
sitio de impacto del proyectil y disminuyen rdpidamente
al aumentar la distancia entre este y el 4&tomo previamen-
te adsorbido. Es de esperar una contribucién desprecia-
ble en dichas probabilidades debido a la incidencia del
proyectil en las celdas vecinas, como ocurre en el siste-
ma H+H/Ni (100), estudiado por Martinazzo y colabora-

Resulta claro de la Figura 2 que la probabilidad de las
reacciones ER es muy pequefia (mucho menor que la
correspondiente a la formacién de 4tomos calientes),
comportamiento observado en estudios anteriores sobre
la recombinacién de moléculas de hidrégeno en meta-
les**®. La probabilidad de que el proyectil se convierta
en un atomo caliente enlazado que se difunde rédpida-
mente por la superficie del cristal, puede ser mds de 20
veces superior a la probabilidad de que ocurra una reac-
cién ER.

Atomos calientes. La probabilidad de formacién de
adtomos calientes enlazados disminuye al aumentar la
energia inicial del proyectil: mientras mayor energia ci-
nética tiene el proyectil en el momento inicial, mas ener-
gia deberd ceder al dtomo previamente adsorbido para
quedar atrapado por la superficie. O sea, cuanto mas ra-
pido se acerca el proyectil a la superficie, mds intensa-
mente deberd interactuar con el blanco, y por un interva-
lo de tiempo mayor, para perder la energia suficiente
como para quedar enlazado. De esta manera, el meca-
nismo se vuelve menos probable con el aumento de la
energia. Las distancias que pueden recorrer estos 4tomos
calientes antes de reaccionar o ser termalizados, depen-
den de cudn eficaz sea el intercambio de energia entre el
proyectil y los d&tomos del metal, asi como de la tempera-
tura de la superficie. Los dtomos previamente adsorbidos

que se convierten en dtomos calientes enlazados debido a
la interaccion con el proyectil (dtomos calientes secunda-
rios) no han sido tenidos en cuenta. En una situacién re-
al, su formacién depende del movimiento de los dtomos
del metal, asi como del intercambio de energia entre la
superficie y las especies que se recombinan.
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Figura 2. Probabilidad de recombinacién ER (cuadrados), de
formacién de dtomos calientes enlazados (circulos) y de forma-
cién de dtomos calientes metaestables (tridngulos) como fun-
cion de la energia cinética inicial del proyectil. En la parte infe-
rior de la figura la escala estd ampliada 4 veces.
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Figura 3. Reactividad R en funcién del pardmetro de impacto
para diferentes energias. A la izquierda para 0.6 y 0.8¢V (lineas
discontinuas y continuas respectivamente). A la derecha para
2.2 y 3eV (lineas discontinuas y continuas respectivamente).

Como mencionamos anteriormente, los dtomos calien-
tes también pueden formarse con una energia mayor que
la energia de desorcién (dtomos calientes metaestables).
Estos se moverdn aleatoriamente por la superficie, inter-
actuando con los dtomos del metal hasta que una redi-
reccién de su momento lineal les permita escapar a la fa-
se gas. Esta desorcidn, debida a la corrugacién de la su-
perficie, conlleva a que el nimero de dtomos calientes
metaestables disminuya exponencialmente en el tiempo.
Si antes de escapar interactiian con dtomos adsorbidos,
pueden ser también precursores de las reacciones de re-
combinacién HA. Pueden ademds ceder al 4tomo adsor-
bido suficiente energia como para hacer de este a su vez
un atomo caliente.

La probabilidad de que el proyectil se convierta en un
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atomo caliente metaestable aumenta con su energia ciné-
tica inicial. A bajas energfas, dicha probabilidad es con-
siderablemente menor que la correspondiente a la forma-
ci6én de dtomos calientes enlazados, mientras que a ener-
gias mayores ocurre lo contrario. Esto indica que el me-
canismo de intercambio de energia entre el proyectil y el
blanco es muy eficiente para pequefias cantidades de
energia, pues en el modelo no se toma en cuenta el inter-
cambio energético que tiene lugar entre los dtomos que
recombinan y el metal.

Recombinacion Eley-Rideal. 1La probabilidad de
recombinacién ER (ver Figura 2) es nula para energias
menores que 0.5 eV, luego aumenta mondtonamente a
medida que se incrementa la energia inicial del proyectil.
Con el objetivo de explicar la barrera de activacién ob-
servada, se encuentran en desarrollo estudios detallados
de la dindmica a bajas energias, asi como nuevos cédlcu-
los ab initio en las regiones del potencial de mayor im-
portancia para la dindmica de las reacciones de recombi-
nacion directa.

La seccion eficaz para las reacciones ER, puede ser
definida como:

O = _”D P (x;, . )dx,dy,

donde la doble integral abarca toda el drea de la celda
unidad (D). Pgg(x;,y;) representa la funcién de opacidad
ER (fraccién de trayectorias etiquetadas ER para un
(x;,y;) dado). En la Figura 3, se muestra la funcién de re-
actividad R(b) para diferentes energias. El pardmetro de
impacto b es la distancia lateral inicial entre el proyectil
y el hollow donde esté el dtomo previamente adsorbido.
R(by)dby representa el nimero relativo de trayectorias
ER en el intervalo (by, by+dby), normalizado de modo tal

que I R(b)db =1. De este modo R(by) es proporcional a

la funcién de opacidad Pgg(x;,y;) promediada por x;y y;
para un by dado, multiplicada por b .

En la Figura 3 podemos ver como a medida que se in-
crementa la energia inicial del proyectil aumenta el pa-
rametro de impacto de las trayectorias que conducen a
reaccion. Para las bajas energias (panel izquierdo), las
reacciones directas ocurren solo con pardmetros de im-
pacto pequefios (0 — 0.85 A), incrementindose con la
energia la proporcion de recombinaciones ER con mayor
b. Para energias superiores a 2eV (panel derecho) ya no
se observan recombinaciones ER con pardmetros de im-
pacto pequefios, aunque la forma de R(b) sigue siendo la
misma y la posicién del mdximo continda incrementan-
dose con la energia.

Las coordenadas iniciales (x;y;) del proyectil que
conducen a una recombinacién directa se muestran en la
Figura 4 para tres energfas diferentes: 1.0, 1.8 y 2.6 V.
Los cuadrados representan la celda unidad, en su centro
se encuentra inicialmente el atomo adsorbido, en sus vér-
tices se encuentran los 4tomos de tungsteno de la prime-
ra capa. Todas las unidades estdn en Angstroms.

Los patrones observados pueden ser racionalizados
dividiéndolos en sus diferentes contribuciones. El patrén
general en cada caso, marcado por la simetria de la su-

perficie, se obtiene por la extrapolacién de las contribu-
ciones seflaladas en un octante de la celda unidad. Los
cambios que tienen lugar en estos patrones estdn estre-
chamente ligados a las variaciones en la probabilidad de
recombinaciéon ER. Nétese como a mayores energias
(seccidn inferior) las recombinaciones directas con pa-
rdmetros de impacto pequefio dejan de ser importantes.
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Figura 4. Coordenadas ini-
> ciales del proyectil (x;;y;) que
conducen a una recombina-
cién ER para energias de 1.0
eV (arr. izq.), 1.8 eV (arr.
der.) y 2.6 eV (ab.). Cada
cuadrado representa la celda
unidad; los circulos blancos
(vértices) representan los
atomos de tungsteno de la
primera capa, y los oscuros
(centro) la posicion inicial
del dtomo de nitrégeno ad-
sorbido.
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Figura 5. Probabi-
lidad de recombi-
nacion ER (trian-
gulos), y sus dife-
rentes contribucio-
nes: ERI1 (circu-
los), ER2 (linea
discontinua) y ER3
(linea continua)
como funcién de la
energia inicial del
proyectil.

Probabilidad (%)

En la Figura 5 se observa cémo varia con la energia el
aporte de cada una de las contribuciones a la probabili-
dad ER. La contribucién 3 oscila entre 0.05 y 0.35%, por
lo que no juega un papel determinante en la forma de la
probabilidad de reacciones directas. Algo similar sucede
con la contribucién 2, a pesar de ser una contribucién
apreciable y tener un rango mayor de variacion (0.88 —
1.82 %). La forma en que varfa la probabilidad ER con
la energia se debe exclusivamente a la contribucién 1,
que aumenta mondtonamente una vez superada la ener-
gia umbral. La dindmica de la recombinacién ERI es
muy simple: luego de alcanzar los 3A de altura en un
descenso vertical, las trayectorias son desviadas radial-
mente en la direccidén a los top -alejandose del centro de
la celda unidad- siendo redirigidas hacia la zona de reac-
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cién al rebotar (aproximadamente a 1.4A de altitud) so-
bre los dtomos de tungsteno de la primera capa. El resto
de las contribuciones (ER2 y ER3) siguen una dindmica
de recombinacién mucho mds complicada, con varios
rebotes sobre la superficie.

4 Conclusiones

En este trabajo, estudiamos la dindmica de las reacciones
de recombinacién molecular ER en un caso simplificado:
la dispersién, con incidencia normal, de un dtomo de ni-
trégeno sobre otro previamente adsorbido en la superfi-
cie de tungsteno (100). Comparamos la probabilidad de
las reacciones directas con la de formacion de dtomos
calientes empleando como SEP una version extendida de
un potencial periédico LEPS.

Al analizar la probabilidad de formacién de dtomos
calientes, estos fueron separados en metaestables y de
larga vida, atendiendo a su energia final. A bajas energi-
as, la probabilidad de formacién de dtomos calientes en-
lazados que se difunden rdpidamente por la superficie
del cristal es muy superior a la probabilidad de forma-
cién de dtomos calientes metaestables. Al aumentar la
energia cinética inicial del proyectil esta tendencia se in-
vierte: mientras menos energia cinética inicial tenga el
proyectil, mds facilmente podrd intercambiarla con el
atomo adsorbido.

La eficiencia del mecanismo de recombinacién HA
no puede ser analizada por las limitaciones impuestas al
modelo (superficie rigida), que impiden estudiar la difu-
sién de los dtomos calientes formados.

En todo el rango de energias estudiado (0.1 — 3eV), la
probabilidad de recombinacién ER es mucho menor que
la probabilidad de formacién de atomos calientes (enla-
zados y metaestables), reforzando la idea de que la re-
combinacién molecular en metales ocurre principalmen-
te a través del mecanismo de recombinacién HA. Las va-
riaciones en la probabilidad ER estdn estrechamente re-
lacionada con los cambios que tienen lugar en las condi-
ciones iniciales (x;,y;) del proyectil que conducen a una
reaccion directa.
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Sumario. Se establecio el estado de referencia y el Programa de Garantia de Calidad (PGC) del Sistema de Imagen Por-
tal Electronica (EPID) iViewGT, compuesto de un panel plano de Si-amorfo, para la evaluacién de su desempefio en el
tiempo. Se demuestra la factibilidad de su uso como detector para la realizacién de las pruebas del PGC de los haces de
fotones de 6 y 15 MV de un acelerador lineal Elekta Precise de uso clinico. Se describe el procedimiento para evaluar la
resolucion del panel a través de la MTF como la transformada de Fourier de la Funcién de Borde (ESF) de un bloque de
plomo. Interponiendo en el haz de fotones otros artefactos simples, se determinan la precision y linealidad geométricas,
asi como el contraste y la razén sefial-ruido. Se disefia un procedimiento para verificar la funcionalidad del software de
adquisicion (iView) de Elekta. Se demostr6 la utilidad del iViewGT con fines de controles de calidad del haz de radia-
cién. De la imagen (16 bits y 1024x1024 pixeles) adquirida mediante una corta exposicién se determinan la planitud,
simetria, penumbra y tamafio del campo. Los resultados fueron validados contra el sistema Hermes (diodos) utilizado en
el control semanal. La constancia de la calidad del haz se evalia colocando un bloque de Pb de Smm de espesor sobre el
panel. Una exposicién adquirida con marcadores metélicos que apuntan al centro del reticulo sirve para determinar la
coincidencia del centro del haz de luz con el del haz de radiacion. Para el andlisis y procesamiento de las imdgenes se
crearon procedimientos utilizando una combinacién de los paquetes disponibles en la web: ImageJ y DoseLab.

Abstract. The reference state of the iViewGT aSi EPID attached to our Elekta precise linac was established following
the recommendation of AAPM. The panel was tested for both available energies: 6 MV and 15 MV. The resolution of
the panel is evaluated as the Fourier transform of the edge spread function (ESF) of a 1,5 cm thick Pb block placed at
the isocenter. Other simple artefacts placed in the beam are useful to determine the geometric precision and linearity, as
well as contrast and signal-to-noise ratio. The results are not far from those stated by the supplier and measured by oth-
ers for this type of detector. It was also established a QC protocol to verify the functionality of the Elekta acquisition
software (iViewGT). The described procedures serve as guides for the acceptance and commissioning and the indica-
tors, are used as reference for periodic QC of the EPID. The feasibility of using iViewGT for beam quality control was
demonstrated. From an image (16 bits and 1024x1024 pixels) acquired by a short exposure we obtained symmetry, flat-
ness, penumbra and field size. The results were validated against the system “Hermes”, used in the weekly quality con-
trol. The constancy of the beam quality is evaluated by placing a Smm thick Pb block on the panel surface. An exposure
acquired with metallic pointers aiming at the centre of the crosswire is useful to determine the coincidence of light/ ra-
diation beam centre. We developed procedures to analyse and process the images using a combination of packages
available in the web: ImageJ and DoseLab.

Palabras clave. Quality assurance for radiation therapy equipment: 87.56.Fc, Radiation therapy equipment 87.56.-v
Image processing in medical imaging 87.57.C-
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1 Introduccion

La evaluacién del desempefio de los aceleradores linea-
les (linac), mediante el empleo de los Sistemas de Imé-
genes Portales Electrénicas (EPID) ha ganado terreno,
como se demostré en el 9no. Taller Internacional en
Imagenes Portales Electrénicas', con un niimero impor-
tante de trabajos dedicados a este tema en particular.

Muchas pruebas de las establecidas en los programas
de garantia de calidad de los linacs implican el uso de la
dosimetria filmica, la cual estd siendo sustituida poco a
poco por procedimientos que emplean las imagenes por-
tales electrénicas; podemos mencionar aquellos relativos
a la verificacion de la posicidn de las ldminas de los co-
limadores multildminas (MLC)Z, la dosimetria relativa:
planitud, simetria, rendimiento relativo y congruencia
del campo de luz y radiacién, entre otros".

Antes de utilizar el EPID con fines dosimétricos y pa-
ra la evaluaciéon de pardmetros del haz de radiacion, es
necesario caracterizar el sistema en si. Al igual que la
mayoria de los equipos utilizados en la radioterapia, la
evaluacion del desempefio de los EPIDs debe estar basa-
da en tres etapas fundamentales: aceptacidn, puesta en
servicio clinico con el establecimiento de un estado de
referencia y finalmente la aplicacién de un Programa de
Garantia de Calidad (PGC) con las pruebas, su periodi-
cidad y las tolerancias que permiten valorar las funciona-
lidades del equipo en el tiempo. Asi como existe un gran
nimero de publicaciones relativo al tema de garantia de
calidad de los linacs; en el caso de los EPIDs, la infor-
macién es mas limitada. Para el desarrollo de esta parte
de nuestro trabajo, nos basamos en las recomendaciones
de la Asociacién Americana de Fisica Médica y de la
Asociacion Espafiola de Fisica Médica, adaptandolas a
las condiciones y a los recursos disponibles en nuestro
departamento para la realizacién de las diferentes prue-
bas.

Una vez evaluado el EPID y controlado su funciona-
miento a través del PGC, fue posible diversificar su uso
como alternativa para la realizacidon de controles de cali-
dad inherentes al haz de radiacién. En este trabajo pre-
sentamos un grupo de pruebas que forman parte del con-
trol de calidad del linac Elekta del INOR que se realiza-
ban utilizando varios sistemas dosimétricos: cdmara de
ionizacidn, sistema de diodos Hermes y peliculas radio-
graficas. Las pruebas pertenecen a los grupos de contro-
les diarios, semanales y mensuales. Los procedimientos
disefiados en nuestro entorno demostraron la capacidad
del EPID de sustituir estos sistemas como método alter-
nativo o definitivo en dependencia de las ventajas que se
alcanzan al utilizarlo.

2 Materiales y métodos

Las mediciones de este trabajo se desarrollaron en un
Acelerador Lineal Elekta Precise, de la firma Elekta On-
cology System (Crawley; UK), dotado del EPID

iViewGT, compuesto de un panel detector de Silicio
Amorfo de 41x4lcm (26x26cm en el isocentro) que
permite la obtencién de imagenes de 1024x1024 pixeles
de 16 bits. El panel estd montado en un mecanismo de
brazo retractil y es manejado por la aplicacién informati-
ca “iView R3.1”. Las imagenes adquiridas fueron trans-
feridas a través de la red del departamento a una estacién
de trabajo y fueron analizadas utilizando Image-J,
herramienta informética de fuente abierta, programada
en Java y desarrollada para el procesamiento de iméige-
nes con objetivos cientificos, que encuentra una gran
aplicacién en el mundo de la medicina y la fisica y
DoseLab 4.00, aplicaciéon informatica para el procesa-
miento de imagenes de radioterapia que permite la com-
paracién cuantitativa de distribuciones de dosis calcula-
das por los sistemas de planificaciéon de tratamientos
(TPS) y medidas, reconocidas como tales, aquellas que
se obtienen en radiografias del tipo X OMAT-V, EDR2
y que en nuestro caso fueron sustituidas por las imdgenes
portales digitales adquiridas con el EPID.

Para la realizacién de las diferentes pruebas de fun-
cionamiento del iViewGT se utilizaron varios maniquies
ya existentes en el departamento para los controles de
calidad de los equipos de radiografia convencional y el
simulador de tratamiento, entre ellos la rejilla para la
evaluacion de la distorsidn, otros se elaboraron a partir
de recursos propios como el utilizado para la evaluacién
del desempefio de la aplicacién iView R3.1, que maneja
las imdgenes obtenidas.

Las medidas de constancia del Valor del Pixel Inte-
grado (VPI) en el centro de la imagen portal se compara-
ron con los resultados de la dosis medida con cdmara de
ionizacién en la configuracidn establecida para los con-
troles diarios. Se emple6 el sistema de control de calidad
“Hermes” para la comparacién de la planitud y simetria
con las obtenidas a partir de imdgenes adquiridas en el
EPID.

2.1 Caracterizacion del iViewGT. El método utili-
zado para la caracterizacion del iViewGT consisti6 en el
establecimiento de tres fases de complejidad creciente
para dar respuesta al uso de este sistema en diferentes si-
tuaciones clinicas.

La primera fase es completamente cualitativa y permi-
tié dar cumplimiento al proceso de aceptacidn, el cual se
rigié por los procedimientos y recomendaciones del fa-
bricante. Fueron chequeados y aceptados la estabilidad e
integridad del sistema, fundamentalmente los sistemas
anticolisiéon asi como aspectos de seguridad eléctrica.
De igual forma se chequeé la calidad de la imagen me-
diante el procedimiento de evaluacién propuesto por el
fabricante consistente en la visualizacién por parte del fi-
sico médico responsable de la aceptacion, de una imagen
adquirida para una ldmina de aluminio de 13x13cm y de
12mm de espesor conocida como “Maniqui Las Vegas”
en la que han sido maquinados agujeros de diferentes
didmetros y profundidades. Para cada energia de fotones
del acelerador se observé una cantidad de agujeros de-
terminada, lo cual fue registrado.
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La segunda fase de la caracterizacioén consistié en el
establecimiento del estado de referencia del equipo y su
puesta en servicio clinico mediante la evaluacién cuanti-
tativa de un conjunto de pardmetros, que verdaderamente
avalan que la calibracién del sistema fue realizada co-
rrectamente por el personal de fabrica durante su instala-
cién y que son definitorios para el adecuado uso clinico
del equipo y para diversificar su empleo como medio del
control del haz y en la verificacién de tratamientos pa-
ciente especifica. Se establecieron procedimientos y re-
ferencias en aspectos de: seguridad, mecdnicos, calibra-
cion, calidad de la imagen, control de la dosis, y desem-
pefio del hardware y del software que manejan el EPID,
algunos de los cuales se explican a continuacion.

Calidad de la imagen: Resolucion espacial; caracte-
rizacion a partir de la funcion de dispersion del borde.
El procedimiento consiste en colocar un bloque de plo-
mo de 1.5cm de espesor, de forma tal que uno de sus
bordes coincide exactamente con el centro del campo de
radiacion (ver figura 1). Para ambas energias de trabajo
(6 y 15 MV fotones), se adquiere una imagen portal para
un campo de 10x10cm y 10 Unidades Monitor (UM).
Calcular la funcién de transferencia modulada (MTF) a
partir de la funcién de dispersién del borde puede ser un
método complejo en dependencia del objetivo a alcan-
zar*. En nuestro caso, hemos concebido un procedimien-
to que es repetible en el tiempo y permite tener un valor
de referencia de este indicador de la calidad de la ima-
gen, como un reflejo de las caracteristicas y las propie-
dades del sistema de deteccion, que pueda ser compara-
do con valores determinados en las mismas condiciones,
a lo largo del tiempo de vida titil del detector.

El procedimiento para obtener el valor de la MTF in-
cluye el procesamiento de la imagen con Image-J, la cual
es invertida en términos de valores de pixel, para lograr
la proporcionalidad directa entre estos y la dosis. Poste-
riormente se obtiene un perfil del valor de pixel en la di-
reccién O-E (perpendicular al borde). Este perfil es deri-
vado y se le aplica una transformada de Fourier, cuyos
valores de amplitud son normalizados para encontrar el
valor de la MTFsyq, como indicador de la calidad. (ver
figura 1)

Verificacion del funcionamiento de la herramienta
de software para medir y verificar el posicionamiento.
Establecimos una metodologia utilizando un maniqui
ideado para este fin, con marcas radio opacas en cuatro
posiciones conocidas con precision.

Los pasos del procedimiento incluyen la realizacién
de un estudio tomografico en las mismas condiciones en
que se adquieren clinicamente las imdgenes de planifica-
cién correspondientes a los casos de cabeza y cuello (se-
paracién de cortes de 3mm). Las imdgenes se transmiten
al TPS Theraplan Plus donde se planifica un campo de
10x10cm a DFS=100cm sobre la superficie del maniqui,
centrado en el punto medio de la interseccién de los 4
marcadores radio opacos y se crea una imagen digital-
mente reconstruida (DRR) en el plano de la superficie
del maniqui que se exporta en formato DICOM al panel

de control del iViewGT, al igual que el plan del trata-
miento a la consola del linac. El detector se coloca en la
posicién indicada asi como el maniqui en la camilla del
acelerador siguiendo los pardmetros del tratamiento. Se
adquiere una imagen portal y se activa la opcién del
Template Matching de dibujar estructuras, del tipo cam-
po de tratamiento (en ambas imdgenes marcando los
bordes del campo) y estructuras del tipo anatomia (en
ambas imdgenes el rombo que forma la unién de las cua-
tro marcas radio opacas) y finalmente se activa la opcién
de “Comparacién” hasta obtener el resultado de la su-
perposicién. Se repite el procedimiento moviendo la ca-
milla por el mando digital 3 mm longitudinalmente hacia
el brazo y 3mm lateralmente hacia la derecha, se gira la
camilla 3° manteniendo fija la posicién del maniqui para
comprobar que el software detecta los errores.

Finalmente, aunque no se presenta en este trabajo, se
disefi6 el PGC a partir del cual se puede establecer la co-
rrecta funcionalidad y estabilidad en el tiempo del
iViewGT y de esta forma la confiabilidad en su uso co-
mo dosimetro del haz de radiacion.
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Figura 1 Configuracién de la medicién y curva de MTF.

2.2 Determinacion de pardmetros del iViewGT
para su uso como dosimetro del haz de radiacion.
Para poder establecer el uso del EPID en cualquier apli-
cacién dosimétrica de control de calidad del haz de ra-
diacidn es necesario caracterizar su respuesta en el tiem-
po. Con este objetivo se estudié la estabilidad del valor
del pixel integrado (VPI) para cada una de las energias
de RX de uso clinico del linac (6 y 15 MV) asi como la
relacion con la dosis. Se estudi6 la factibilidad del uso
de perfiles horizontales y verticales, obtenidos de las
imigenes del IviewGT para la cuantificacién de pardme-
tros caracteristicos del haz como: simetria (S), planitud a
la derecha y la izuierda (P,,), tamafio de campo (TC) y
coincidencia del centro del haz de luz con el de radia-
ci6én. Durante la puesta en servicio clinico del acelerador
estos pardmetros fueron medidos en agua, con cdmara de
ionizacién (CI), en un maniqui de movimiento tridimen-
sional automatizado, sin embargo estas mismas condi-
ciones de medicién son poco pricticas de realizar cada
vez que se deben comprobar estos descriptores. Por este
motivo se establecen valores de referencia, utilizando
sistemas mds sencillos como el de diodos “Hermes” y la
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dosimetria filmica, en ambos casos con el objetivo de
evaluar la constancia de las caracteristicas del haz como
parte de los controles semanales, mensuales y semestra-
les, establecidos en el PGC del linac del INOR. Aqui se
presenta la metodologia seguida para demostrar la utili-
dad del IviewGT como método alternativo a cualquiera
de los dos existentes.

Respuesta del sistema con la dosis y estabilidad en el
tiempo. Se estudio la relacién del VPI en el centro de la
imagen en relacién con las UM impartidas, para lo cual
se tomaron imdgenes de un campo 10x10cm en ausencia
de cualquier medio dispersor entre la fuente y el detec-
tor, variando la cantidad de unidades monitor desde 2
hasta 200 para ambas energias de RX.

Para obtener el VPI se procesaron las imagenes con el
programa Image-J, restando de la imagen llena
(65535.T1TF), la imagen correspondiente a cada valor de
UM, dividiéndola subsiguientemente por el valor del
FramePixelFactor que define la capacidad de integra-
cién del detector. En la imagen resultante se crea una
ROI cuadrada de 10 pixeles (cuyo centro es el pixel de la
posicién 512,512) en la cual se determina el valor medio
de la intensidad. Se grafican las UM vs VPI, obteniéndo-
se una relacién del tipo: PIV=axUM+b. Esta permi-
te relacionar los niveles de gris de las imédgenes de los
campos con la dosis y, de este modo la evaluacién cuan-
titativa y comparacion de perfiles y distribuciones de do-
sis.

Siguiendo el procedimiento anterior se adquirieron
imdgenes para el campo de 10x10cm con sélo 10 UM,
en ausencia de cualquier artefacto entre el detector y la
fuente, durante dos meses. Se calcul6 el valor del VPI y
se demostrd la estabilidad de su valor en el tiempo.

Determinacion de los pardmetros del haz. Du-
rante dos meses se adquirieron imigenes con 10 UM en
ausencia de cualquier artefacto entre el detector y la
fuente, para un campo 20x20cm (el mismo que se utiliza
para los controles semanales con el Hermes). Las image-
nes fueron exportadas desde la aplicacién del IviewGT
en formato TIF siguiendo el mismo procedimiento que
para la determinacién de la MTF.

Utilizando el DoseLab se procesan las imagenes en pri-
mer lugar invirtiéndolas para lograr que el valor del pixel
sea directamente proporcional a la dosis impartida. De
igual forma se resta, de todos los pixeles de la imagen, el
valor correspondiente al fondo. En la imagen asi obteni-
da se grafican y salvan en formato CSV, los perfiles
transversal y longitudinal correspondientes a la fila y la
columna de la posicién 512 respectivamente. Los fiche-
ros son procesados en una hoja de Microsoft Excel, don-
de se analizan los valores correspondientes a los pixeles
que en distancia representan +/-8 cm de la posicioén del
pixel 512,512, que coincide con el centro de la imagen.
Esto es necesario para poder comparar los resultados con
los obtenidos con el sistema Hermes, donde los diodos se
encuentran en el centro del cuadrado que define el cam-
po 20x20cm a DFS 100cm y a 4+/-8cm de éste. Siguiendo

el procedimiento utilizado para el control semanal con
este dispositivo, los valores de P y S, ambos en porcien-
to, se calculan como:
P=(((D_g +D5)2)-100)/((D_g + D, )2)+100) (1)
S=D_/D.g 2)
Los resultados de la comparacién demostraron la si-
militud de la respuesta del EPID en la determinacién de
estos pardmetros, por lo que se propuso como método al-
ternativo al Hermes, el andlisis de las imdgenes obteni-
das con el EPID mediante la herramienta que propone el
DoseLab para el cédlculo de P,,, S y TC, cuyas ecuacio-
nes se acercan mds a las propuestas por el PGC utilizado
en el INOR. Se establecieron los valores de referencia
para futuras comparaciones mediante el andlisis de las
imdgenes y a partir de las siguientes ecuaciones,
TC =dist.en cm entre pixelesopuestosen el campo 3)
con valor=50% del de la posicion (512,512)

P, =Max((80%TC, —100)/(80%TC,_+100))x100) (4)

VP_ - VP,

X100 (5)
VP ]

S =Maxoarc_80%TC, ](

Congruencia del centro del haz de luz con el
haz de radiacion. Se establecié una metodologia que
permite establecer la congruencia del centro de campo de
luz con el de radiacién. Sobre la cubierta protectora del
EPID se alinean, con los delineadores del centro del
campo de luz, 4 marcadores metdlicos. Se expone una
imagen de un campo 10x10cm con 10 UM la cual se ex-
porta con el procedimiento habitual.

Esta imagen se analiza con las herramientas de Dose-
Lab, que indican la posicién del centro del campo de ra-
diacién (ver figura 2). Midiendo la separacion entre ésta
y la linea que definen los marcadores en la direccién E-O
y N-S, podemos determinar la diferencia entre el centro
del campo de radiacién y el de luz.

E-ﬁ

Figura 2 a) Imagen del IviewGT b) Imagen procesada en Do-
seLab c) Detalle de congruencia del centro del campo

Mediciones de constancia de la calidad del Haz
(penetracion). Aprovechando la facilidad que supone
obtener imdgenes con el EPID IviewGT, se propuso un
método para medir la constancia de la calidad del haz a
partir de su penetracion. En este caso la medicién no su-
pone una exposicion adicional ya que al tomar la imagen
del campo 20x20cm para determinar la constancia de P,
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S y TC, se coloca sobre la cubierta del detector un pe-
quefio bloque de plomo de Smm de espesor en un extre-
mo del campo (ver figura 3) de modo que no afecte la
sefial util que llega en las zonas centrales donde se de-
terminan los pardmetros anteriormente mencionados.

Las imagenes exportadas en formato TIF se procesan
utilizando el ImageJ, de la misma manera que se ha ex-
plicado anteriormente para obtener el VPI, permitiendo
obtener un valor del pixel directamente proporcional a la
dosis impartida. En la imagen obtenemos los perfiles
transversal y longitudinal en la fila y la columna de las
posiciones 330 y 735 respectivamente correspondientes
al valor del pixel del centro del objeto metalico.

Los ficheros asi obtenidos se procesaron en una hoja
de Microsoft Excel, demostrandose una vez mas la esta-
bilidad del detector, con la superposicién de los perfiles
adquiridos durante 3 semanas diferentes. Se obtiene la
relacién VPIp,/VPIc, (promedio valor del pixel integrado
debajo y fuera del bloque del plomo) en la posicién co-
rrespondiente al pixel 330,735, la cual es representativa
de la calidad del haz y puede ser utilizada como valor de
referencia.

3 Resultados

Utilizando la funcién de dispersién del borde se determi-
noé la funcién de transferencia de la modulaciéon. El va-
lor obtenido para la MTFsy, es de 0,264 1p/mm, y sirve
de referencia de la resolucion espacial y para evaluar
cualquier degradacién futura del detector. Otros autores
reportan valores similares para sistemas de paneles de Si
Amorfo como el nuestro.’

El procedimiento para evaluar la herramienta de posi-
cionamiento demostr la capacidad de ésta para estable-
cer errores durante el posicionamiento de pacientes igua-
les 0 mayores de 3mm y 3°.

Se comprobd que la respuesta del EPID es lineal con
la dosis para ambas energias y que existe una pequefia
dependencia energética de la respuesta del detector, que
hace que la pendiente de la curva para 15 MV sea lige-
ramente mds pequeia que para 6 MV. Esto es debido a
que la eficiencia de deteccién del detector es menor para
15 MV que para 6 MV ya que los RX de mayor energia
atraviesan el panel sin interaccionar con €l

Se demostré la constancia de la medicién del valor del
VPI a lo largo del tiempo, lo que puede considerarse una
medida de la constancia de la tasa de dosis. Se estableci6
un valor de referencia para futuras comparaciones, como
el promedio del VPI durante los dias en que se repitio la
medicién:

VPIge(6 MV)=88883.5, VPIg.(15 MV)=95599.5

Se calcul6 la variacién de las mediciones diarias co-
ntra la de referencia segin:

A= (VPIpis - VPIger)x100/ VPIges [%]

Esta variacion fue comparada, en el mismo intervalo
de tiempo, con su similar de la tasa de dosis medida co-
mo parte del control diario del acelerador con cdmara de

ionizacidn y el resultado aparece en la figura 4.
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Figura 4 Comparacién de la estabilidad de la Tasa de Dosis

Tabla 1
Valores de Referencia de los descriptores del haz de-
terminados con el iViewGT

Descriptor 6 MV 15 MV
Simetria Crosplane (X) [%] 1,75 2,56
Simetria Inplane (Y) [%] 3,46 4,35
Planitud Crossplane (X,/X.) [%] 0,44/0,82 | 0,49/0,19
Planitud Inplane (Y,/Y.) [%] 0,18/1,24  1,07/0,40
T.C. Crosplane (X) [cm] 19,71 19,96
T.C. Inplane (Y) [cm] 19,72 19,96

Tabla 2
Valores de Referencia para especificar la calidad del
haz determinados con el iViewGT

Descriptor 6 MV 15 MV
VPIPb 71152,55 77733,36
VPI ca 103819,21 100553,07
Calidad del haz 0,6854 0,7730

La comparacién de los valores absolutos de Planitud y
Simetria (promedio de 24 dias) cuando se determinan a
partir del sistema de diodos Hermes y el iViewGT,
muestran una disminucion en el valor de P de 1,14% (+/-
0,000248) a 0,01% (+-0,000641) y de 1,10% (+/-
0,000342) a 0% (+/-0,000637) % en las direcciones
cross e inplane respectivamente, para 6 MV; asi como de
2,07% (+/-0,000492) a 0,64% (+/- 0,000492) y de 1,94%
(+/-0,000704) a 0,59% (+/-0,001161%) en las mismas
direcciones, para 15 MV, lo que se corresponde con el
hecho de que los perfiles obtenidos con los sistemas de
imagen portal basados en detectores de paneles planos de
Si Amorfo, muestran una dependencia espacial de la re-
solucién, cuyo efecto se manifiesta en el aplanamiento
de estos a medida que nos alejamos del eje de radiacién®.
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Por otra parte la desviacién estdndar de estos valores ob-
tenidos con el iViewGT evidencia que este es un detec-
tor confiable y repetible para la medicién de estos para-
metros.

La dependencia espacial de la respuesta del detector
no tiene tanta influencia en el cédlculo de la simetria en el
tipo de ecuacioén utilizada (ecuacién 2), segtn la cual se
normalizan las razones de los valores de la derecha
(+8cm) y la izquierda (-8cm) del perfil, demostrdndose
en el caso de la direccién crossplane para ambas energias
una variacién menor al 1%. El hecho de que en la direc-
cién inplane esta variacién sea mayor del 3% (3,25 para
6 MV y 3,65 para 15 MV) ya fue explicado para el tipo
de panel detector como el nuestro por Jeffrey V' a partir
de la retrodispersion producida por la electrénica y el
material de soporte del brazo retrictil, fundamentalmente
para campos que se extienden mds alld de 7,5cm del eje
central como es el caso del campo que nos ocupa (20x20
cm).

Las diferencias en los valores absolutos no impiden la
posibilidad de que el iViewGT pueda ser utilizado como
detector para la medicién de la constancia de los pardme-
tros del haz, basado en el establecimiento de valores de
referencia (Tabla 1) y como método alternativo o susti-
tuyendo al Hermes en los controles semanales y a las pe-
liculas radiogréficas en los controles mensuales. En este
caso, ademds de la planitud y la simetria, se determina la
constancia del tamafio de campo de radiacién.

Los valores de referencia de la constancia de la cali-
dad del haz se muestran en la Tabla 2.

4 Conclusiones

Se demostré que el Sistema de Imagen Portal Electrénica
iViewGT del Acelerador Lineal Elekta Precise del
INOR, ademds de cumplir con sus funciones especificas
en la clinica para el posicionamiento del paciente, consti-
tuye una herramienta poderosa para el control de calidad
de los haces de tratamiento.

Es posible utilizar maniquies existentes en el servicio
y disefiar otros de manera muy simple que permiten rea-
lizar las pruebas necesarias para evaluar la calidad de las
imdgenes que garantizan el uso clinico 6ptimo.

A partir de la caracterizacién del sistema se logré es-
tablecer su estado de referencia contra el cual se realiza-
ran los controles de calidad sistematicos a que estd sujeto

este dispositivo en el marco del PGC. Pardmetros medi-
dos; como la Resolucion (MTF), coinciden con los re-
portados en la literatura para este tipo de panel.

Con una simple exposicién de pocos segundos y apli-
cando la metodologia definida en este trabajo, se pueden
evaluar: constancia de la tasa de dosis, calidad del haz,
tamafio del campo de radiacién, congruencia de haz de
luz y radiacién asi como Planitud y Simetria. Es decir, el
iViewGT es una alternativa al uso de cdmaras de ioniza-
cién, la dosimetria filmica y el sistema de diodos
HERMES utilizados actualmente para los controles de
calidad diarios, semanales y mensuales del acelerador.

Se sugiere elaborar una aplicacién de software que
automatice el procesamiento y andlisis de las imagenes
asi como se recomienda la elaboracién de procedimien-
tos para la determinacién de la constancia de la penum-
bra, asi como establecer metodologias para determinar
numéricamente el didmetro del isocentro de radiacién
del brazo y el colimador, y su posicion respecto al iso-
centro mecdnico y los indicadores visibles de éste (sis-
tema de ldser y reticulo del campo de luz). Igualmente es
necesario estudiar la factibilidad del uso del iViewGT en
la caracterizacidén del colimador multildminas.
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Sumario. Se ajustan los valores de humedad de equilibrio de semillas respecto a la humedad relativa de la atmdsfera
exterior para dos especies vegetales. Para ello se utilizaron 3 modelos de equilibrio higroscépico mediante los cuales se
simulan las curvas isotérmicas para diferentes valores de temperatura por via computarizada. A partir de estos datos se
calcula la entalpia, la energia libre de Gibbs y la entropia, para analizar el comportamiento de estas magnitudes con las

propiedades de adsorcién de las semillas.

Abstract. Values of seed equilibrium moisture content regarding relative humidity from exterior atmosphere on two
plant species were fitted. Three hygroscopic equilibrium models were used for the isothermic curves simulation for dif-
ferent temperatures. From these data, the enthalpy, Gibbs free energy and entropy were calculated to analyze the behav-
iour of these magnitudes with sorption properties of seeds.

Palabras clave. Humedad 92.60.Jq y *92.60.jk, Propiedades termodindmicas de superficies e interfaces 05.70.Np,

68.35.Md, Sorcion 68.43.—h, Termodinamica, 05.70.—a

1 Introduccion

La aplicacién de modelos matematicos en la Agricultura
constituye una herramienta para predecir determinados
procesos investigativos o productivos. Para ello se han
utilizado los resultados experimentales obtenidos en
condiciones similares y/o creando nuevos programas
computarizados adecuados para cada uno de los proce-
sos relacionados con la produccién agricola'.

En el caso del manejo de semillas en el banco de
germoplasma, los modelos generalmente se construyen
a partir de las propiedades termodindmicas que confor-
man el sistema semilla-ambiente®. La posibilidad de
modelar los procesos que inciden en la conservacién de
las semillas, garantiza predecir la longevidad de las
mismas durante el mayor tiempo posible.

En dependencia del tiempo y de las caracteristicas
propias de cada especie’, las semillas guardadas pierden
inevitablemente su poder germinativo en el tiempo™.
Por tal razén, muchas investigaciones han sido encami-
nadas hacia la obtencién de condiciones que resultan
6ptimas para el adecuado almacenamiento’ como son: el
estudio de la humedad de equilibrio de las semillas en la
cdmara refrigerada, la temperatura, el tipo de envase,
etc. Entre los modelos higroscépicos que mds se em-
plean estd la ecuacién de D’ Arcy-Watt® (DAW), la cual
a pesar de no estar relacionada con la temperatura de
forma explicita, si tiene en cuenta los sitios de adsorcién
donde predominan enlaces fuertes, débiles y multi-
moleculares, de las particulas de vapor de agua en equi-
librio con las macromoléculas biolégicas que forman los
tejidos de la semilla.’
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El modelo de Socorro'® (SOC) contiene dos coefi-
cientes que se relacionan respectivamente con el conte-
nido de humedad de equilibrio a una humedad relativa
del 50% y con el balance de los potenciales de agua en-
tre la semilla y el medio exterior. En la ecuacién de
Henderson-Thomson'! (HTH), aunque no existe una in-
terpretacion fisica de sus coeficientes, contiene a la
temperatura de forma explicita. Esto resulta una ventaja,
porque una vez obtenidos experimentalmente los valo-
res correspondientes a los pardmetros del modelo, estos
serian validos para todo el rango de temperatura desde
10 hasta 40 °C, a diferencia de los modelos DAW vy
SOC que necesitan cuantificar sus respectivos coeficien-
tes para cada valor de temperatura.

En este trabajo se realiza un ajuste de las curvas iso-
térmicas de humedad de equilibrio en semillas de frijol
y soya, a través de tres modelos higroscépicos. De esta
forma se establece una relacién entre las propiedades
adsorbentes de los tejidos que componen las semillas y
algunas variables termodindmicas relacionadas con este
proceso.

2 Equilibrio higroscoépico

Durante el proceso de adsorcién existe un intercambio
de energia entre dos sistemas. El primero formado por
las macromoléculas bioldgicas en los tejidos de la semi-
lla y el agua presente en ellos y el segundo constituido
por el vapor de agua proveniente de la atmdsfera exte-
rior, ejerciendo una determinada presién’.

El equilibrio higroscdpico en las semillas se alcanza
cuando entre ambos sistemas cesa el intercambio de
energia y por tanto la diferencia de los potenciales de
Gibbs entre ellos es nula. De esta forma el contenido de
humedad de la semilla llega a un valor de equilibrio
(C*), para cada valor de presién relativa del vapor de
agua que ejerce la atmésfera caracterizada por la hume-
dad relativa (HR)'®.

Cuando los valores de C* y HR son obtenidos para
un mismo valor de temperatura, la curva que resulta
luego de graficar ambas magnitudes es la denominada
“Curva isoterma de equilibrio” (Fig. 1). Todos los cam-
bios de estado dentro de dicha curva representan transi-
ciones isotérmicas, los cuales se reflejan por las vias A-
B y C-Den la figura 1.

Si el proceso lo analizamos de modo que el contenido
de humedad de equilibrio sea constante (via C-B de la
figura 1), obtenemos una expresion para la variacién de
entalpia por mol “AH” denominada “Ecuacién Clausius-
Cla;g)eiglron” aplicada a materiales bioldgicos adsorben-

tes:
AH = R T2l HR (D
T,-T, | HR,

Aqui R es la constante universal de los gases, mien-
tras que (HR;T|) y (HR,;T,) son la humedad relativa y
temperatura absoluta en los respectivos estados termo-
dindmicos 1 y 2. El esquema de la figura 1 es andlogo a
las curvas Volumen vs Presion que se utilizan usualmen-

te en la Termodindmica. Dada que la humedad del aire
representa la presion relativa de los vapores, mientras
que el contenido de humedad en equilibrio se relaciona
con el volumen relativo de agua dentro de la semilla,
podemos asumir analogias entre el proceso de transicién
C-B (Fig. 1) como via isocérica y los procesos de tran-
siciéon A-C y B-D como isobdricos.

Figura 1. Esquema que
muestra las curvas de conte-
nido de humedad de equili-
brio (C*) respecto a la hume-
dad relativa (HR) para las
temperaturas T; y T, (T,>T,)
y algunos posibles cambios
de estado. Vias isotérmicas:
AB y CD, via a C* constan-
te: CB, vias a humedad rela-
tiva constante: AC y BD.

c*

Las curvas de C* vs HR representan estados de equi-
librio que se alcanzan a temperatura y presion constante,
donde los potenciales de agua de la semilla (ys) y de la
atmosfera adyacente (Yg) a la interfase tejido-vapor de
agua son iguales':

Y -y =L(aﬁj (2)
£ SV \on ),

PM
Vpu es el volumen parcial molar del agua, G la ener-
gia libre de Gibbs y n el nimero de moles. De (2) po-
demos obtener el valor de la energia libre de Gibbs por
unidad de mol (G*), que se alcanza en el equilibrio a un
valor de temperatura constante, para cada valor de pre-
sién relativa de vapor de agua (humedad relativa)®'®'%:
G*=RT In(HR) 3)
Si el proceso es isobdrico, la variacién de la energia
de Gibbs por unidad de mol se relaciona con la entropfa
por unidad de mol “S” de acuerdo con":
P @)
AT
donde AG* = G*(T,) - G*(T)), AT=T,-T,.

3 Materiales y métodos

3.1. Trabajo experimental. Se utilizaron semillas de
frijol (Phaseoulus vulgaris L. cv: CubaC25-9negro) y
soya (Glycine max Merrill(L). cv: Incasoy-24), las cua-
les se colocaron en campanas de cristal con soluciones
salinas sobresaturadas'® para obtener en cada una de
ellas diferentes valores de humedad relativa desde 32
hasta 100%. Una vez alcanzado el equilibrio higroscé-
pico se evalud el contenido de humedad de las semillas
dividiendo la masa de una muestra de semillas entre su
respectiva masa seca “ms” (método de base seca)ls. Pa-
ra la evaluacion de ms, las muestras se colocaron en una
estufa a 130 °C durante dos horas'®. Para cada evalua-
cién de humedad, se utilizaron tres réplicas de mas de
10 gramos de semillas cada una, cantidad suficiente pa-
ra obtener en todos los casos un error relativo inferior al
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5%.

Los valores de la temperatura en las campanas fueron
de 26.50£0.16 °C para el caso del frijol y 27.5+0.5 °C
para la soya, los cuales se obtuvieron a través de un
termometro digital “Oregon Scientific EM 913”.

3.2. Procesamiento de datos. Se utilizaron las
ecuaciones HTH, DAW y SOC.

Henderson-Thomson (HTH)

1/d
cr=| A= HR) 5)
-D,(T+D,)
D’Arcy-Watt (DAW)
/ /
«_ KK'-HR N kk' - HR ©)
1+ K-HR 1-k-HR
Socorro et al (SOC)
1. [1
C*=Cy)——In| ——1 )
) H[HR }

Donde Dy, D,, d, K, K’, ¢, k, k’, A y Cs son los res-
pectivos coeficientes de los modelos.

Mediante el programa Curve-Expert Versién 1.3 se
obtuvieron de forma computarizada los valores de estos
coeficientes para cada especie de acuerdo al método de
los minimos cuadrados. Los datos fueron graficados uti-
lizando el programa Microsoft-Excel 2003 y a partir de
ellos se calcul6 el coeficiente de determinacién de bon-
dad de ajuste por medio de la ecuacién'’:

2
P =1- S @®)

2
R

donde SEZ es la varianza de los valores de las diferencias
entre la curva y el valor de referencia, mientras que Sg’
es la varianza de los datos de referencia. Estos valores
de referencia pueden ser los datos experimentales o co-
rrespondientes a otra curva.

Utilizando los coeficientes del modelo HTH como re-
ferencia, se obtuvieron las curvas correspondientes a las
temperaturas 20 y 35 °C y los respectivos coeficientes
de los modelos DAW y SOC por medio de aproxima-
cién de las curvas a través del método de los minimos
cuadrados. Para el caso del pardmetro “c” del modelo
DAW, se obtuvieron los valores en funcién de la tempe-
ratura para un rango desde 10 hasta 40 °C.

Se procesaron los datos de las diferencias de entalpia
por mol utilizando la ecuacién (1), entre dos estados con
diferente temperatura y humedad relativa, a valores de
C* constantes. De igual manera se obtuvieron los valo-
res del potencial de Gibbs por mol en el equilibrio via
isotérmica, para dos valores de temperatura, asi como la
entropia de acuerdo a la ecuacién (4) para valores de
HR constantes (via isobdrica), a partir de los valores de
G obtenidos previamente.

4 Resultados y discusioén

Los valores de los coeficientes correspondientes a los
tres modelos (ecuaciones 5, 6 y 7) en ambos cultivares,
se muestran en la tabla I mientras que las respectivas
curvas se representan en la figura 2.

El comportamiento de las mismas permite afirmar
que para estos cultivos, cualquiera de los tres modelos
es aplicable en el rango de valores de humedad relativa
superior al 50%, donde en numerosas especies ocurre el
proceso de adsorcién. Los valores de r* en todos los ca-
sos estuvieron por encima de 0.95.

Tabla I
Valores de los coeficientes obtenidos para los tres
modelos en las semillas de frijol cv: CubaC25-
Onegro y soya cv: Incasoy-24, con sus respectivos
coeficientes de determinacién de bondad de ajuste
(Frijol T=26.5 °C, soya T=27.5 °C).

Especie
Modelo Parametro Frijol Soya
Cso 0.115 0.077
SoC 18.94 25.80
r’ 0.954 0.983
K 118.0 118.0
K’ 0.037 0.041
DAW c 0.140 0.044
k 0.940 0.950
K 0.013 0.013
r’ 0.955 0.991
D, °ch 0.997 0.997
HTH D, (°C) 0.912 0.912
d 1.708 1.419
r’ 0.958 0.986

Tabla IT

Coeficientes de DAW y SOC obtenidos por el ajuste
de los datos del modelo HTH para las temperaturas de
20 y 35 °C, en ambas especies.

Frijol Soya

20°C  35°C  20°C 35°C

SOC | Cs 0.141 0.105  0.091 0.060
A 16.75 23.39 18.99 26.27

r? 0.997 | 0.997  0.991 0.989

K 118.0 118.0 118.0 118.0

K’ 0.038 = 0.038  0.041 0.036

DAW c 0.180 | 0.099 = 0.088 0.028
k 0.940 | 0940 = 0.950 0.950

K 0.013 0.013  0.013 0.013

r? 0.995 | 0.996  0.966 0.969

Los valores de los pardmetros del modelo DAW
muestran la posible existencia de diferencias en el nu-
mero de sitios de adsorcién con predominio de enlaces
fuertes (pardmetro K’)’, mientras que no se observa di-
ferencia en cuanto a la intensidad de dichos enlaces, en-
tre las especies estudiadas (K). Tampoco se aprecia dife-
rencia en cuanto a los sitios con enlaces multi-
moleculares (k y k), mientras que en el caso de los si-
tios de adsorcién con predominio de enlaces débiles (c),
si se observa una marcada diferencia.

Para valores bajos de HR, donde tiene lugar el proce-
so de des-adsorcién, las curvas se separan. Para estos
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casos se ha comprobado la efectividad del ajuste de los
modelos DAW y HTH, este dltimo muy utilizado en el
secado de granos'®, mientras que el modelo SOC ha sido
formulado a partir de considerar la existencia de una di-
ferencia de potenciales de agua, que favorezca el proce-
so de adsorcién'’. En general, el ajuste de cualquiera de
estos tres modelos se aproxima a los datos experimenta-
les con un valor de r* por encima de 0.95 en numerosas
especies'.

En la tabla II se muestran los valores de los coefi-
cientes DAW y SOC, ajustados por asociacion respecto
a la curva del modelo HTH para 20 y 35 °C. Se observa
que los pardmetros de DAW no experimentaron varia-
cién alguna respecto a la temperatura, a excepcién de
“c”, que mostré una relacién inversamente proporcional.
Para el caso de los pardmetros del modelo SOC, los co-
eficientes Cso y A resultaron ser inversa y directamente
proporcional respectivamente, con relacién a la tempe-
ratura.

Los datos de los coeficientes de DAW, obtenidos por
el ajuste de Henderson, mostraron que ante variaciones
de la temperatura, el nimero de sitios de adsorciéon con
predominio de enlaces fuertes y multimoleculares (pri-
mer y tercer términos de la ecuacién (6), respectivamen-
te), no varian de forma significativa. En cambio los si-
tios donde predominan los enlaces débiles experimentan
una clara disminucién (exponencial decreciente). En la
figura 3 se muestran los valores obtenidos por simula-
cién a partir del ajuste con el modelo HTH desde 10
hasta 40 °C.

El hecho de que “c” sea mas susceptible a variacio-
nes respecto a T, con relacién al resto de los pardmetros
del modelo DAW pudiera estar dado por el predominio
de enlaces covalentes (débiles) en las macromoléculas
que componen al tejido en la zona de la interfase semi-
lla-atmoésfera. La temperatura influye ademds en la mo-
vilidad de las moléculas de vapor de agua en esta inter-
fase, por lo que el incremento de esta debe favorecer la
cinética de adsorcién o desorcién'® (pardmetro A) y al
mismo tiempo reducir el contenido de humedad para
HR=0.5.

En todos los casos los coeficientes de determinacion
de la bondad de ajuste fueron suficientemente altos (por
encima de 0.95), lo que valida la aproximacidn realizada
para predecir el comportamiento de las curvas isotérmi-
cas de equilibrio, en rangos de T no evaluados experi-
mentalmente.

A raiz de la dependencia mostrada en la figura 3, para
el frfjol CubaC25-9negro y la soya IncaSoy-24, pode-
mos expresar el pardmetro ¢ en funcién de T de acuerdo
a la siguiente ecuacién exponencial:

c=0- Exp{— ]7:} &)

Cc
Donde se obtuvo que 6=0.4397; T=23.87 °C para el
frijol y 6=0.3145; Tc=23.31 °C para la soya. Con ello la
ecuacion de D’ Arcy-Watt podria ser ajustada en funcién
de la temperatura para estas especies, quedando la po-
sibilidad de probar si esta dependencia se manifiesta pa-

ra otros cultivares. Los trabajos de Vertucci y Leopold
(1987)° realizados en cotiledones y embriones de dife-
rentes especies, muestran indistintamente un aumento o
una disminucién de c¢ respecto a T en algunas especies,
asi como ciertas variaciones en los pardmetros relacio-
nados con el nimero de sitios de adsorcién con enlaces
fuertes y la intensidad de atraccién de estos enlaces.

0.4 -
0354 A |
0.3
0,25
0.2
0,15 -
0,1 4 T,
005 1 =7 ="
5

O —

,0/g de ms)

2 0{[soc — — ——
DAW —— ——

021 HTH ————
0,15 - o

0 02 04 0g 08 1

Contenido de Humedad en Equilibrio

Humedad Relativa

Figura 2. Curvas de equilibrio higroscdpico correspondientes
a los tres modelos y obtenidas para los dos cultivares A: Frijol
CubaC25-9negro a 26.5 °C, B: Soya Incasoy-24 a 27.5°C.
(C* se expresa en g de agua por unidad de masa seca, mientras
que HR es expresa en valores decimales entre 0 y 1).
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© 025 - » -~ Soya
= & *
T 021 b
£ g
5 0,15 . v
— i .
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Figura 3. Variacién del parametro DAW “c” (sitos de adsor-
cién donde predominan enlaces débiles), respecto a la tempe-
ratura, para los dos cultivares. Los datos se obtuvieron a través
del modelo HTH, con altos valores del coeficiente de determi-
nacién de bondad de ajuste.

Por esta razén esta dependencia de los sitios con en-
laces débiles respecto a la temperatura, caracterizada
por la expresién (9), no debe generalizarse a priori, co-
mo tampoco podemos asumir que respecto a T, el resto
de los coeficientes de la ecuacién de D’ Arcy-Watt per-
manecerdn sin variaciones significativas.

La figura 4 muestra los datos procesados por compu-
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tadora de los valores de la entalpia. Una curva se co-
rresponde con un incremento de T y otra refiere una
disminucién. En la soya se observa que estos valores de
intercambio de energia son menores respecto al frijol, lo
cual estd muy relacionado con el hecho de que las iso-
termas correspondientes a esta especie poseen mayores
valores de contenido de humedad de equilibrio con rela-
cién a la soya, para igual valor de humedad relativa. Es-
to pudiera estar relacionado con el contenido de gra-
sa'’* mayor en las semillas de soya. Los lipidos de
acuerdo a sus propiedades hidrofébicas, provocan una
menor interaccioén entre la superficie del polimero y las
moléculas de vapor de agua, lo cual estd intimamente
relacionado con los valores de AH*'%,

La aplicacién de la ecuacién de Clausius-Clapeyron
para determinar la intensidad del proceso de adsorcién
de agua, tiene sus inconvenientes’. Fundamentalmente
estos estan dados por cierta incertidumbre del valor de
C*, que se presupone constante en el cdlculo mediante
(1), asi como el hecho de que las curvas a diferentes
temperaturas fueran obtenidas por simulacién computa-
rizada ajustando modelos higroscépicos diferentes. No
obstante el método nos permite de manera aproximada
comparar unas especies con otras en diferentes rangos
de temperatura para cuantificar la interaccién semilla-
vapor.

Las diferencias obtenidas en los valores de AH a dife-
rentes temperaturas sugieren que el proceso de hidrata-
ciéon puede implicar cambios conformacionales T-
dependientes. Es decir, para altas temperaturas se podria
producir un mayor desdoblamiento de los polimeros de
la interfase de la semilla, mientras que para bajas tempe-
raturas la tendencia seria a no existir doblamiento algu-
no de estas macromoléculas’. Esta relacién se sustenta
por el incremento del nimero de sitios de adsorcién
primarios (débiles) con la disminucién de la temperatura
(Fig. 3 y Eq. 9).

Igual comportamiento se observa para el valor de la
energia libre por mol. Los datos provenientes del cém-
puto muestran rutas de menor potencial para el caso de
la soya con respecto al frijol (Fig. 5). Todos los valores
de G* y S que se muestran representan los extremos de
cada estado de equilibrio higroscépico que se alcanza en
la semilla a determinado valor de C*. Para C*—0.35
donde HR=1 (mdximo valor permisible), estos valores
extremos de G* y S tienden a 0. En el caso de la soya,
debido a que alcanza valores de contenido de humedad
en equilibrio mas bajos que el frijol para humedades re-
lativas de 0.98-0.99, los valores extremos de S llegan a
anularse a menores valores de C* con respecto al frijol.

Comportamientos similares para estas magnitudes
fueron obtenidos por Vertucci y Leopold (1987)” en co-
tiledones de soya a 15 °C. Mediante modelos de simula-
cién computarizados estos datos pueden arrojar una in-
formacién més precisa. Las magnitudes termodindmicas
permiten caracterizar las propiedades adsorbentes de di-
ferentes cultivares, pero seria imprescindible avanzar en
el estudio de un mayor nimero de especies con caracte-

risticas diferentes.
El conocimiento de las propiedades higroscépicas de
las semillas ortodoxas resulta de gran valor para el ade-
cuado almacenamiento de las mismas debido a que en el
almacenamiento a largo plazo en los bancos de germo-
plasma, es la humedad el factor abiético que mds incide
con respecto a la temperatura(’.
Frijol Soya
——26.5-20.0 O¢
——265—1350 ’C

--+-275-200 "c
-+ -275-350 C

30
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Contenido de Humedad en equilibrio
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Figura 4. Variacién de la entalpia durante la transiciéon para
cada valor de contenido de humedad de equilibrio, utilizando
la ecuacién (1). Para el frijol de 26.5 a 20 °C y de 26.5 a 35
°C°C, mientras que para la soya de 27.5 a 20 °C y de 27.5 a
35°C.

| Frijol Soya — — — —
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Figura 5. Comportamiento de la energia libre de Gibbs por
mol para las dos especies a 20 y 35 °C, y de la entropia segtin
las respectivas ecuaciones (3) y (4). Los datos de la entropia
fueron computados tomando la diferencia de G* para 20 y 35
°C y con respecto a los valores de contenido de humedad de
equilibrio a 20 °C.
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5 Conclusiones

Se comprobé que los tres modelos HTH, DAW y SOC
resultan vélidos para construir las curvas de equilibrio
para los cultivares empleados. Ello puede ser utilizable
por los manejadores de semillas en las cdmaras de al-
macenamiento para predecir la longevidad de las mis-
mas. Se pudo establecer una expresion matemadtica para
el pardmetro “c” (modelo DAW) relacionado con los si-
tios de adsorciéon donde predominan enlaces débiles,
con respecto a la temperatura, aunque se debe compro-
bar esta dependencia de manera experimental para otras
especies. Las magnitudes entalpia (via isocdrica), la
energia libre de Gibbs (via isotérmica) y la variacion de
entropia (via isobdrica) mostraron un comportamiento
que refleja las propiedades higroscépicas de la semilla,
lo cual puede constituir una herramienta de trabajo para
caracterizar este tipo de proceso.
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Sumario. La terapia fotodinamica (PDT) es una modalidad terapéutica que requiere de luz, un fotosensibilizador y oxi-
geno. Una limitante para sus aplicacion en los paises subdesarrollados es el costo de los ldseres para irradiar, debido a
esto, se construy6 una fuente de luz basada en LED’s que emiten hasta 44 Im alrededor de una longitud de onda de 625
nm y se midi6 su eficacia para eliminar células de cancer de mama, este tipo de cancer es un problema de salud publica
en México y el mundo. Se expusieron dos lineas de cancer de mama (MDA-MB-231 y MCF-7) y una no cancerosa
(HaCaT) a las concentraciones de 40 y 80 ug/mL de ALA por 24 h para inducir el fotosensibilizador PpIX, y se irradia-
ron a 120 y 240 J/cm?, 24 horas después se determing la muerte celular por el método de azul Alamar. La PDT, cuando
se utilizaron las dosis de luz de 120 y 240 J/cm?, indujo una mortalidad del 61 y 71% para MDA-MB-231, 46 y 49.2%
para MCF-7 y 87.2 y 94.1% para HaCaT respectivamente. La fuente de luz construida mostré ser eficiente en la elimi-
nacion de las células cancerosas.

Abstract. The photodynamic therapy (PDT) is a therapeutic modality that requires light, a photosensitizer and oxygen.
In poor countries, a problem for his application is the laser cost for irradiate, due to this, a light source was constructed
with LED's that emit up to 44 Im around 625 nm and its efficiency to eliminate breast cancer cells was measured. Two
lines of breast cancer (MDA-MB-231 and MCF-7) and not cancerous cells (HaCaT) were exposed to 40 and 80 pg/mL
of ALA concentrations during 24h to induce the photosensitizer PpIX, and were radiated to 120 and 240 J/cmz, 24h,
later on the cellular death was measured by Alamar blue method. The PDT elimination efficiency, when were used the
doses of light of 120 and 240 J/cmz, was 61 and 71 % for MDA, 46 and 49.2 % for MCF-7 and 87.2 and 94.1 % for
HaCaT respectively. The constructed light source showed to be efficient in the elimination of the cancerous cells.

Palabras clave.Photodynamic therapy 87.50.wp, Light-emitting diodes 85.60.Jb, Cancer 87.19.Xj

Nota editorial: Aunque este articulo fue presentado originalmente en Tecnolaser 2009, no se pudo incluir en el numero especial
dedicado a la conferencia (vol. 27, 1, 2010 ). Su arbitraje ha sido exclusiva responsabilidad del Comité Organizador de Tecnolaser.
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1 Introduccion

El céncer de mama es el tipo de cdncer en mujeres que
presenta mayor frecuencia en todo el mundo.

La mortalidad es menor en los paises desarrollados
debido al acceso que tienen las mujeres a los tratamien-
tos actuales cuya especificidad y efectividad es mayor,
esto no es posible en paises subdesarrollados lo que lleva
a que este tipo de cancer sea la principal causa de muer-
te.'Las terapias que actualmente se aplican, son poco
efectivas (70%) y causan un severo dafio a los tejidos sa-
nos.

La terapia fotodindmica (PDT) es una modalidad te-
rapéutica que requiere luz, un fotosensibilizador (FS) y
oxigeno. La activacion del fotosensibilizador resulta por
absorcién de la luz, la cuallo lleva de un estado basico
(IFS) a un estado excitado eléctricamente. De este esta-
do, el FS excitado puede decaer al estado bdsico por
emision de fluorescencia, propiedad que puede ser usada
clinicamente para diagnéstico o transferir electrones al
oxigeno en su estado triplete (Reaccion tipo II) o a otras
especies quimicas (Reaccién tipo I).?

Uno de los FS mas potentes y especificos es la proto-
porfirina IX (PpIX), la cual puede ser administrada di-
rectamente a las células o ser inducida por el dcido 5-
aminolevulinico (ALA) aprovechando que la mayoria de
las células cancerosas tienen deficiencia o baja expresion
de la enzima ferroquelatasa de la ruta biosintética del
grupo hemo principalmente, lo que favorece entonces, la
acumulacién de la PpIX.*

Una limitante para la aplicacién de la PDT en los pai-
ses subdesarrollados, es el costo de los ldseres que se uti-
lizan en la irradiacién, por lo que estos se estdn sustitu-
yendo por diodos emisores de luz (LEDs), los cuales
son mas econémicos, de menor tamafio, pueden producir
luz de energia suficiente y es posible su construccién en
numerosas formas.’

De acuerdo a la realidad terapéutica y socioecondmica
actual, es necesario buscar nuevas terapias con mayor
sensibilidad, especificidad, con efectos secundarios mi-
nimos o nulos y ademds, de gran importancia que sean
de bajo costo y asi favorecer a personas de escasos re-
cursos econémicos.

En este trabajo se determind la eficiencia de la PDT
para inducir la muerte de células de cancer de mama
hormono dependientes (MCF-7) y hormono indepen-
dientes (MDA-MB-231), ademas se observo el efecto en
la linea celular no cancerosa (HaCaT).

Para aplicar la PDT se desarrollo una fuente de luz
basada en LEDs de bajo costo, que pueden irradiar hasta
44 1m (200 mW) en una longitud de onda de 625 nm. La
fuente utiliza 12 de éstos LED s de tal forma que se pue-
den irradiar 12 pozos de una microplaca de 96 pozos en
una matriz de 3x4 pozos en forma simultanea. La fuente
incluye el control de la corriente que excita a los LEDs,
de tal manera que se puede variar la potencia de irradia-
cién. El equipo cuenta con un indicador digital de la po-
tencia de irradiacién y fue construido en el Lab. de Lase-

res de la ESIME en colaboracién con el Lab. de Citopa-
tologia Ambiental de la ENCB, ambos del Instituto Poli-
técnico Nacional de México.

2 Procedimiento experimental

2.1 Cultivo celular. Se utilizaron las lineas celulares de
adenocarcinoma de mama MDA-MB-231 (negativa al
receptor de estradiol, RE-) hormona dependiente, MCF-7
(positiva al receptor de estradiol, RE+) hormona depen-
diente, y una linea celular no cancerosa (HaCaT) quera-
tinocitos inmortalizados obtenidos de la American Type
Culture Collection (ATCC). Se mantuvieron en medio de
cultivo DMEM suplementado con 10 % de suero fetal de
bovino, antibidticos estreptomicina-penicilina (10,000
U/L) al 1 %, se incubacién a 37° C con atmosfera de
CO,al5 % yel 95% de aire. Este ultimo proporciona el
oxigeno a las células y se mantuvo constante durante el
experimento.

2.2 Aplicacion de la PDT. Se sembraron 4 placas
de 96 pozos con 6,000 células por pozo, de las lineas ce-
lulares MDA-MB-231, MCF-7 y HaCaT en los pozos
con las siguientes coordenadas 2A, 2D, 2G, 5A, 5D, 5G,
8A, 8D, 8G, 11A, 11D y 11G, se incubaron durante 24
horas de acuerdo a las especificaciones descritas, a las
columnas 2 y 5 sélo se les realiz6 cambio del medio de
cultivo, mientras que las columnas 8 y 11 se expusieron
a la concentracién de 40 ug/mL de ALA para el caso de
MDA-MB-231 y 80 ug/mL de ALA en las lineas celula-
res MCF-7 y HaCaT, por estudios previos en el laborato-
rio de Citopatologia Ambiental estas concentraciones in-
ducen la mayor acumulacién de PpIX en este tipo de cé-
lulas. Después de 24 horas se irradié con la fuente de luz
desarrollada. Se utiliz6 una potencia de 50 mW y las
densidades de energia de 120 y 240 J/cm® fueron obteni-
das variando el tiempo de irradiacion para cada caso.

2.3 Determinacion de citotoxicidad por el méto-
do de azul alamar. Veinticuatro horas después de la
irradiacidén se elimind el medio de cultivo de los pozos y
se agregaron 100 uL de azul Alamar al 10 % en medio
de cultivo, se incubaron las placas por 3 horas mas a 37°
C y pasado este tiempo se leyé en un espectroflurometro
Perkin-Elmer modelo LS-55 a la longitud de onda de
excitacion de 530 nm y emisién de 580 nm.

2.4 Fuente de Iluminacion. La construccién de la
fuente luminosa se realiz6 con LED’s de la marca
Luxeon Star LXHL — ND94 Red Lambertian con las si-
guientes caracteristicas: longitud de onda tipica 625nm,
ancho espectral FWHM de 20nm, emisién maxima de 44
lumens (200 mW). Se distribuyeron 12 LEDs conecta-
dos en serie en un arreglo matricial 3x4, montados sobre
una placa de aluminio que sirve como disipador de calor,
de tal forma que se pueden irradiar 12 pozos de una pla-
ca de 96 pozos en forma simultdnea (figuras 1 y 2). Para
excitar a los LED’s se utiliz6 una fuente de corriente va-
riable Lumidrives MLV9-C-35 de hasta 350 mA, 36
VDC maximos y alimentacién de 12-24 V AC/DC, en la
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que se puede controlar la corriente suministrada a través
de un potenciémetro R, (figura 1).

El equipo cuenta con un indicador digital de potencia 6p-
tica (microcontrolador ATmega 8 y LCD 2X16) previa-
mente ajustado con un medidor J54-018 HandheldLaser-
Power Meter de la firma EO Edmund Optics, Inc., el
cual mide con exactitudes de + 5%. Entre los LED’s y
las bases de los pozos se colocé una placa de acero in-
oxidable con orificios de 6 mm de didmetro centrados en
las bases de los doce pozos a irradiar. La distribucién de
irradiacién en el pozo coincide con la parte de maxima
irradiacién del LED, segiin se muestra en la figura 3 (-5°
as°).

3 Resultados y discusidén

Se encontré que el ALA, inductor de la PpIX, no tiene
actividad citotéxica por si solo a las concentraciones
probadas (40 y 80 pg/mL), al contrario de esto, se obser-
v6 un aumento del 8% en la viabilidad de la linea celular
HaCaT y una disminucién de la misma del 8 y 10% en
las lineas de cancer de mama MDA-MB-231 y MCF-7
respectivamente (figura 4). En todos los casos los valo-
res no fueron significativos estadisticamente. Estos re-
sultados estdn de acuerdo por lo reportado Ramén y
Cols, donde encontraron que el ALA per se sélo es toxi-
co a concentraciones mayores de 100 pg/mL de medio.®

La PDT, al utilizar el ALA en la linea celular HaCaT,
disminuy6 un 87.2% su viabilidad al ser irradiar a 120
J/em® y un 94.1% a 240 J/cm’. Estos resultados son con-
gruentes con los observados por Klotz y colaboradores,
donde células de la linea HaCaT expuestas solamente al
ALA, presentaron una disminucién de la viabilidad del
9%, y a la luz sola del 19%, sin embargo al aplicar la
PDT obtuvieron una disminucién de la viabilidad del
65%.% Asi, la PDT en las condiciones probadas en este
trabajo mostré mayor eficiencia en la eliminacién de cé-
lulas HaCaT.

Para la linea celular MDA-MB-231, se observé que el
efecto de la PDT previa exposicion al ALA, causé la
disminucién de la viabilidad en un 61 % para la densidad
de energia de 120 J/cm?, y disminuy6 en un 71 % al irra-
diar con 240 J/cm’. Estos resultados son muy alentado-
res, ya que los tratamientos que existen para el cancer de
mama negativos al receptor de estradiol (ER-) sélo el 10
% de ellos responden a los tratamientos hormonales co-
mo el Tamoxifeno.’

Sin embargo, en el caso de la linea celular MCF-7, se
obtuvo una disminucién del 46 % y del 49.2 % al irradiar
a las densidades de energia de 120 y 240 J/cm?, respecti-
vamente. Los resultados obtenidos de la PDT con esta li-
nea no mejoraron a los reportados por Wyld y Cols.
quienes describieron el haber obtenido en la linea celular
MCF-7, 40% de mortalidad al exponer al ALA y luz vio-
leta (350 a 450 nm) a 3 J/em. >'° Asi mismo, Crescenzi y
Cols., aplicaron la PDT en la misma linea celular (MCF-
7), y usaron como PS el verde de indocianina (ICG) e

irradiaron con un ldser de diodos con A = 805 nm.
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Figura 4. Efecto de la PDT en la viabilidad de las lineas celu-
lares HaCaT, MDA-MB-231 y MCF-7, determinado por el mé-
todo de azul Alamar. Los resultados representan la media + el
error estandar. *p<0.05 con respecto al testigo de viabilidad.

Ellos encontraron cerca del 50% de mortalidad al some-
terlo a una densidad de energia de 25 J/cm”.''Las lineas
celulares de cdncer de mama utilizadas en este trabajo
tienen la caracteristica de crecer en condiciones hipdxi-
cas'?, sin embargo, pese a que la PDT requiere indispen-
sablemente del oxigeno se ha reportado que ésta es efi-
ciente en tensiones de oxigeno tan bajas como el 1%"
quizds a esto se debe la eficiencia de la PDT encontrada
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para eliminar células de cdncer de mama en este estudio.
Por otro lado, el arreglo de LED’s construido permite
controlar mejor las condiciones ya que es un sistema pe-
quefio, que no requiere enfriamiento, es de bajo costo y
permite irradiar de manera simultanea las células en es-
tudio.

4 Conclusiones

Las concentraciones de ALA y las densidades de energia
per se utilizadas no resultaron ser toxicas para las tres li-
neas celulares.

La PDT es més efectiva en la eliminacién de las célu-
las independiente de hormonas (MDA-MB-231) que la
dependiente de las mismas (MCF-7).

La fuente de luz basada en LED’s es itil para ensa-
yos de PDT in vitro, permite la irradiacion simultdnea y
el control de la potencia de irradiacién para alcanzar la
dosis de energia requerida.

Para mejorar la eficiencia de la PDT se recomienda
realizar ensayos en los cuales se aumente el nimero de
irradiaciones, esto es, irradiar 2 6 3 veces cada 24 horas
para eliminar las células sobrevivientes de la primera
irradiacion.
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1 Introduccion’

Sumario. El objetivo principal es el de profundizar en el estudio de los efectos de fotobioestimulacion producidos por la
luz ldser roja de baja intensidad con A4 = 660 nm sobre semillas de trigo (Triticum Aestivum L) cuando estas son radiadas
de forma previa a su siembra con una fuente de luz laser. En diversos trabajos se han reportado algunos efectos de foto-
bioestimulacién sobre diversos sistemas bioldgicos cuando se irradia con luz ldser roja. En estos trabajos no se aclara la
longitud de onda ni las condiciones bajo las cuales se llevé a cabo la experimentacién, por lo que se pueden considerar
como trabajos preliminares. Para la irradiacion de las semillas de trigo se utiliz6 un laser semiconductor. Los resultados
obtenidos muestran una aceleracién en el crecimiento del tallo de las plantulas de trigo de aproximadamente 12% cuan-
do éstas son irradiadas con luz ldser con 4 = 660 nm, una densidad de potencia de 15 mWcm™ y un tiempo de exposi-
cién de 60s.

Abstract. The principal objective is to study the biostimulation effects caused by a semiconductor laser with low level
laser radiation with A= 660 nm on wheat seeds (Triticum Aestivum L). Seeds were treated before sowing with this laser
light source. An increase in the growth of the stem of 12% with respect to control seeds was registered for seeds radiated
with a power density of 15mW/cm® and an irradiation time of 60 seconds.

Palabras clave. Laser radiation. Surface irradiation efects 61.80.Ba, Aplications of Laser 42.62-b

. . . 2345
fotobioestimulacion™”™”,

Un tipo de luz que ha encontrado grandes aplicacio-

El estudio de la luz sobre diversos sistemas bioldgicos se
ha realizado desde hace décadas y actualmente existen
muchas interrogantes acerca de las caracteristicas que
debe de tener la luz para poder producir los efectos de

‘Nota editorial: Aunque este articulo fue presentado original-
mente en Tecnolaser 2009, no se pudo incluir en el nimero es-
pecial dedicado a la conferencia (vol. 27, 1, 2010 ). Su arbitraje
ha sido exclusiva responsabilidad del Comité Organizador de
Tecnolaser.

nes en biologia y medicina es la luz ldser, ya que sus ca-
racteristicas la hacen viable para la investigacién en el
comportamiento de los efectos de fotobioestimulacion,
aunque existen otras fuentes de luz que son utilizadas pa-
ra este mismo fin.

En diversos estudios realizados con diversas fuentes
de luz, se ha observado que la longitud de onda 4y el
nivel de monocromaticidad son determinantes para la
aparicioén de los efectos de bioestimulacién, mientras que
la densidad de potencia I y tiempo de aplicacion ¢ deter-
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minan la magnitud de los efectos'***°. Los ldseres pre-

sentan la ventaja de que nos permiten aplicar dosis de luz
altamente monocromadtica con intensidades mayores a las
que se obtendrian mediante otras fuentes de luz como
son las lamparas con filtros. Ademds para el caso de los
diodos laser, la eficiencia estd por encima de otras fuen-
tes de luz.

En diversos estudios™ se ha observado que una co-
rrecta aplicacion de esta radiacion sobre semillas de im-
portancia como el trigo, frijol, maiz o arroz, puede llevar
a una aceleracion en su crecimiento, mejorar el desarro-
llo de la planta asi como el de sus frutos, mejorar la re-
sistencia a enfermedades y aumentar la tasa de germina-
cién. La aplicacién de la radiacién es requerida s6lo una
vez antes de la siembra, esto significa que los efectos
provocados se mantienen aun después de haber retirado
la fuente de radiacién de las semillas. Las publicaciones
existentes sobre los efectos de la luz ldser en sistemas
bioldgicos no realizan una investigacidén para encontrar
los pardmetros 6ptimos de la radiacién que puedan llevar
a obtener los efectos maximos de fotobioestimulacion'.
Debido a lo anterior nuestro trabajo investiga los para-
metros Optimos de la radiacién ldser con longitud de on-
da 4= 660 nm producida por un ldser semiconductor pa-
ra producir los efectos de estimulacién méximos en el
crecimiento del tallo de las semillas de trigo variedad
Triunfo.

2. Materiales y método

Las semillas de trigo variedad Triunfo (Triticum Aesti-
vum L) fueron proporcionadas por el Instituto Nacional
de Investigaciones Forestales, Agricolas y Pecuarias de
Meéxico. Esta variedad de trigo fue desarrollada por el
instituto antes mencionado y el Centro Internacional de
Mejora de Maiz y Trigo (CIMMYT).

El laser semiconductor fue caracterizado antes de de-
finir los tratamientos l14ser. Para medir la potencia del
laser se procedid a utilizar una punta de potencia piroe-
léctrica modelo RjP735 conectada a un radiémetro piroe-
léctrico calibrado eléctricamente modelo Rs5900 de la
compafifa Laser Probe, USA. El patrén de radiacién del
laser semiconductor fue medido utilizando un sistema
con fotodiodo desarrollado en el laboratorio. Debido a
que la luz del laser semiconductor presenté una distribu-
cién de gauss, s6lo el drea central con variaciones de po-
tencia del 10% con respecto a la potencia maxima fue
considerada para la radiacion de las semillas.

Para radiar las semillas de trigo se definieron 16 tra-
tamientos laser. Los tratamientos definidos se muestran
a continuacion:

e Exposicion a una densidad de potencia de
3.75mWcm™ por cuatro tiempos diferentes de exposi-
cién: 15s (T1), 30s (T2), 60s (T3), 120s (T4).

e Exposicién a una densidad de potencia de 7mWem™
por cuatro tiempos diferentes de exposicion: 15s (T5),
30s (T6), 60s (T7), 120s (T8).

e Exposicion a una densidad de potencia de
15mWem™ por cuatro tiempos diferentes de exposi-
cion: 15s (T9), 30s (T10), 60s (T11), 120s (T12).
e Exposicion a una densidad de potencia de
30mWem™ por cuatro tiempos diferentes de exposi-
cion: 15s (T13), 30s (T14), 60s (T15), 120s (T16).
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Figura 1. Gréfica de Correlacién entre cuatro repeticiones T3-
1y T3-5, T3-1 y T3-4, T3-1 y T3-2 de las dieciséis considera-
das para el tratamiento laser con densidad de potencia de 3.75
mWem™? y tiempo de exposicién a la radiacién lser de 60s.
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Figura 2. Gréfica de correlacién para dos repeticiones selec-
cionadas aleatoriamente de los tratamientos laser T1 y T4 (co-
rrelacion entre repeticiones de diferentes tratamientos).

Una vez definidos los tratamientos ldser se procedie-
ron a radiar las semillas de trigo variedad Triunfo. Cada
tratamiento ldser se aplic6 a un grupo de 400 semillas
divididas en 16 repeticiones con 25 semillas en cada una.
Una vez tratadas las semillas se procedié a colocarlas
sobre papel filtro en base a la norma internacional de la
ISTA 2008 (International Seed Testing Association). Du-
rante todo el periodo experimental s6lo se utiliz6 agua
destilada. Ningiin otro quimico fue utilizado con el agua
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ni con las semillas; esto se hizo con el fin de evaluar sélo
lo efectos de la radiacién laser sobre el crecimiento del
tallo de las semillas de trigo.

Los grupos de semillas tratadas asi como los respecti-
vos controles fueron colocados de forma aleatoria dentro
de una cdmara de germinacién con condiciones contro-
ladas. La temperatura dentro de la cimara de germina-

cién fue de 20°C+1°C y la humedad se mantuvo al

90%+2%.

El crecimiento del tallo se registré 10 dias posteriores
a la siembra sobre el papel filtro. Los datos de creci-
miento obtenidos fueron analizados estadisticamente.
Para detectar diferencias estadisticas entre las semillas
tratadas y las semillas del control se llevaron a cabo
pruebas de ANOVA y de Tukey. De igual forma se reali-
zaron pruebas de correlacion entre las repeticiones de los
mismos tratamientos para comprobar el crecimiento uni-
forme de las semillas.

3 Resultados y discusion

La Figura 1 ejemplifica una gréfica de correlacion entre
cuatro repeticiones de las dieciséis repeticiones conside-
radas para el tratamiento ldser con densidad de potencia
de 3.75mW cm™ y tiempo de exposicién a la luz laser de
60s. Esta grafica muestra la correlacién entre las repeti-
ciones T3-1 y T3-5, T3-1 y T3-4, T3-1 y T3-2. En esta
gréfica se puede observar que el coeficiente de correla-
cién ( r ) obtenido para éstas repeticiones tiene un valor
préximo a uno, lo que significa que el tallo de las plantu-
las de trigo presentd el mismo crecimiento bajo las con-
diciones experimentales consideradas.

Es importante aclarar que los coeficientes de correla-
cién asi como las gréificas de correlacion se calcularon
para las dieciséis repeticiones de cada uno de los trata-
mientos ldser aplicados. En todos los casos (compara-
cién entre las repeticiones del mismo tratamiento) los
coeficientes de correlacidn presentaron un valor prome-
dio de r = 0.9764.

Una vez comparadas las repeticiones entre un mismo
tratamiento, se procedié a comparar las repeticiones en-
tre diferentes tratamientos. La Figura 2 muestra el coefi-
ciente de correlacion obtenido para dos repeticiones con-
sideradas aleatoriamente de los tratamientos laser T1 y
T4. De la Figura 2 se puede observar que el coeficiente
de correlacién tuvo un valor de r = 0.4303. Esto significa
que el crecimiento de los tallos entre diferentes trata-
mientos difiere bajo las mismas condiciones experimen-
tales y que éstas diferencia en el crecimiento son causa-
das por la radiacién laser.

Una vez realizadas las pruebas de correlacién se lle-
varon a cabo pruebas de ANOVA y Tukey entre los con-
troles y los diferentes tratamientos en busca de diferen-
cias significativas debidas a la radiacién de las semillas
con luz laser. Entre las repeticiones de los mismos tra-
tamientos no se encontraron diferencias significativas.

La Figura 3 muestra los resultados obtenidos para los

tratamientos de las semillas de trigo T9, T10, T11, T12 y
su respectivo control. En la figura es posible observar
que el maximo efecto de estimulacién se dio para el tra-
tamiento T11 (tiempo de exposicidon de 60s) habiendo un
desarrollo mayor del tallo con respecto al control de
12%. Al aplicar las pruebas de ANOVA y Tukey se de-
tect6 una diferencia significativa de p < 0.001. Esto sig-
nifica que el efecto obtenido se debe a la radiacién laser.
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Figura 3. Griéfica del porcentaje de crecimiento para una in-
tensidad de 15 mWem™ y tiempos de exposicién de 15s, 30s,
60sy 120 s.
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Figura 4 Griéfica del porcentaje de crecimiento para una in-
tensidad de 30 mWem™ y tiempos de exposicién de 15, 30, 60
y 120 s.

La figura 4 muestra los resultados obtenidos para los
tratamientos de las semillas de trigo T13, T14, T15, T16
y su respectivo control. De la figura es posible observar
un efecto de estimulacién médximo para los tratamientos
T14 y T15 siendo la estimulacién del 7%. con respecto
al nivel de control para ambos tratamientos. Tanto para
el tratamiento T14 como para el tratamiento T15 se de-
tectaron diferencias significativas de p < 0.01. Esto sig-
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nifica que la estimulacién obtenida se debe a la radiacién
laser aunque estos efectos no son tan significativos como
para el caso del tratamiento T11.

Para los tratamientos T1, T2, T3, T4, T5, T6 T7 y T8
no se produjeron efectos de estimulacién que fueran es-
tadisticamente significativos con respecto al nivel de
control.

4 Conclusiones

De los resultados obtenidos en la Figura 3 y en la Figura
4 es posible observar que la densidad de potencia y el
tiempo de exposicion a la radiacién laser son pardmetros
importantes que determinan la activacion del crecimiento
del tallo de las semillas de trigo variedad Triunfo.

Es importante observar que la dosis no es un pardme-
tro determinante para producir los efectos de estimula-
cion en las semillas de trigo. Esto se puede observar para
los tratamientos T10 y T13, T11 y T14, T12 y T15 los
cuales presentan la misma dosis pero producen diferen-
tes efectos en el crecimiento del tallo.

Los crecimientos mds importantes fueron obtenidos
para los tratamientos T11, T14 y T15. Los crecimientos
obtenidos respecto al nivel del control fueron del 12%
para el tratamiento T11 y del 7% para los tratamientos
T14 y T15.

El tratamiento se aplicé antes de la siembra de las se-
millas una sola vez y es posible observar que los efectos
de estimulacién se mantienen y se manifiestan en las
etapas iniciales del crecimiento de las plantulas.
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Sumario. El efecto de la exposicion de semillas de trigo (Triticum aestivum L) a la radiacion léser IR con 4 = 980 nm
en la germinacion y el crecimiento temprano se estudiaron bajo condiciones de laboratorio. Las semillas fueron expues-
tas a una de dos intensidades de la luz lser: 15 mWem™ or 30 mWem™ por diferentes periodos de tiempo: 30, 60 o 120
s. Las semillas expuestas a una intensidad de la luz laser de 15mWem™ por un tiempo de radiacién de 30 s mostraron un
incremento en el porcentaje de semillas germinadas normalmente mientras que el porcentaje de semillas germinadas
anormalmente decremento. Al mismo tiempo se presenté un efecto de estimulacion en el crecimiento del tallo y en el
crecimiento de las raices del 10% con respecto al control. Para el tratamiento antes mencionado y el control existe una
diferencia significativa de p < 0.001.

Abstract. The effect of the exposure of wheat (Triticum aestivum L) seeds to a IR laser radiation with 4 = 980nm pro-
duced by a semiconductor laser on germination and early growth had been studied under laboratory conditions. Seeds
were irradiated to one of two laser intensities 15 mWem™ or 30 mWem for different periods of time 30, 60 or 120 s.
Seeds exposed to a light intensity of 15mWem™ and an exposition time of 30 s. showed an increase on the percentage of
seeds germinated normally while the percentage of seeds germinated abnormally decreased. At the same time there is a
stimulation effect on the growth of the stem and on the growth of the root of 10% on wheat seedlings over control seed-
lings. Significant differences (p < 0.001) were observed between the control and the above treatment.

Keywords. Laser radiation. Surface irradiation efects 61.80.Ba, Aplications of Laser 42.62-b

1 Introduction’

Important features in seeds are their ability to germinate
and to grow'. The initial stages of germination and
growth of seeds determine the further development of

‘Editor’s note: Even though this paper was originally sent to
Tecnolaser 2009, it was not possible to include it in the special
number devoted to the conference (vol. 27, 1, 2010 ). lts refe-
reeing has been full responsibility of the Tecnolaser Organizing
Committee.

plants and their final yield. To improve the initial stages
of seeds different chemical and physical methods are
used. The aim of these methods is the appropriate prepa-
ration of the sowing material to improve seed sprouting,
growth and vigor®. More active and vigorous plants de-
velop better and are better suited to endure unfavorable
habitats, at the same time they are also less susceptible to
disease.

The laser radiation has been used by different re-
searches' ™ *' as a physical method to improve the ger-
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mination, the growth and the vigor of seeds. Podlesny et
al.® reported that the use of a He-Ne laser with 4 = 632.8
nm modifies the initial phases of development of white
lupine and faba bean seeds. Wilczek et al.'’ treated Tri-
folium pretense L and Medicago sativa L seeds with a
He-Ne laser with 4 = 632.8 nm. The results they ob-
tained show that the percentage of seeds germinating ab-
normally, the percentage of hard seeds and the percent-
age of seeds infected with fungal diseases decreases with
respect to control. Szyrmer et al.'' reported that the laser
treatment of Phaseolus vulgaris L seeds can modify the
course of the metabolic processes as well as their photo-
synthetic activity. Laszkiewicz et al.'> observed that
seeds treated with laser radiation have better energy and
ability to germinate. Drozd et al.”” reported that the laser
treatment of wheat seeds stimulates the early growth and
development of the coleoptiles. Dziamba et al.”’ used
laser radiation to improve and balance seedling emer-
gence of Hordeum vulgare L seeds.

In most of the reviewed articles the researchers
used He-Ne and argon lasers to treat seeds (lasers in the
visible spectrum), but not only these kind of lasers can
be used. Infrared laser can be used to produce stimula-
tion effects

Due the above the principal objective of our work is
to determine the optimal parameters of the IR laser ra-
diation with 4 = 980nm produced by a semiconductor
diode to stimulate the germination and growth of wheat
seeds (Triticum aestivum L).

3,5,16-19

2 Materials and methods

Wheat seeds (Triticum aestivum L) were supplied by the
National Institute of Forest, Agriculture and Livestock
Researches of Mexico (INIFAP). Wheat variety was
Triunfo, developed by the institute above mentioned and
the International Maize and Wheat Improvement Center
(CIMMYT).

The IR semiconductor laser was characterized before
apply laser radiation to the wheat seeds. The power of
the semiconductor laser was measured using a pyroelec-
tric power probe model RjP735 connected to an electri-
cally calibrated pyroelectric radiometer model Rs5900
from the company Laser Probe, USA. The radiation pat-
tern was measured with a photodiode system designed at
our laboratory. Due the light of the semiconductor laser
presented a gauss distribution, only the central area with
variations of power of 10% with respect to the maximum
power was considered for applications for seeds.

Six laser treatments were defined to treat the wheat
seeds. The treatments were:

e Exposition of wheat seeds to a power density of
15mWem?? for three different exposition times: 30s (T1),
60s (T2), 120s (T3).
e Exposition of wheat seeds to a power density of
30mWecm™? for three different exposition times: 30s (T4),
60s (T5), 120s (T6).
Once defined the laser treatments, groups of 400

seeds were treated with each laser treatment. Analogous
groups were used as control (non-treated seeds). Each
group of 400 seeds was divided in 16 repetitions with 25
seeds in each one. Repetitions were labeled and ran-
domly located into the germination chamber.

Table I
Influence of laser treatment on seed germination.
% of seeds
Treatments germinated germinated non-
germinated
normally abnormally
seeds
Control 83 14 3
T4 86 11 3
T5 86 10* 4
T6 87* 10* 3

* Significant differences: p <0.05. ** Significant differences: p <
0.01. *** Significant differences: p < 0.001.
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Figure 1. Stem length of wheat seedlings from seeds exposed
to a power density of 15mW cm and three different exposition
times: 30s, 60s and 120 s. The graph includes the standard
error of the mean.
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Figure 2. Root length of wheat seedlings from seeds exposed
to a power density of 15 mW cm™ and three different exposi-
tion times: 30, 60 and 120 s. The graph includes the standard
error of the mean.

The germination and the growth tests were carried out
under laboratory conditions. The temperature of the
germination and growth tests was of 20°C and the hu-
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midity was 90%. During all the experimental period
only distilled water was used to evaluate only the effects
of laser treatments. No other substances were added to
distilled water and to seeds.

For the germination tests the number of seeds that had
germinated was counted after 4 and 10 days. After the
tenth day the percentages of seeds germinated normally
and abnormally as well as the percentage of seeds that
had not germinated at all were calculated.

The growth of wheat seedlings was evaluated in terms
of the following magnitudes: the stem length and the
root length. The growth data were normalized using the
control data.

Germination and growth data were analyzed statisti-
cally. For the germination data a Student /-test was done
to find the significant differences between each laser
treatment and control. For the growth data, they were
subjected to an analysis of variance (ANOVA) to detect
differences between mean parameters. The mean pa-
rameters later were compared using the Tukey test (mul-
tiple comparisons) to detect differences between the con-
trol and treated plants.

3 Results

Table I shows the percentage of seeds germinated nor-
mally and abnormally as well as the percentage of non-
germinated seeds after laser treatment. From this table it
is possible to observe that there are two important in-
crease on the percentage of seeds germinated normally
for treatments T1 and T2 while there are two important
decreases on the percentage of seeds germinated abnor-
mally for the same treatments. For treatments T1 and T2
the increases registered on the percentage of seeds ger-
minated normally were 8% and 7% respectively while
the decreases registered on the percentage of seeds ger-
minated abnormally were 9% and 8% respectively.
These treatments presented a statistical significant value
of p<0.001 for the percentages of seeds germinated nor-
mally and abnormally.

For the percentage of non-germinated seeds there
were not important increases or decreases on this vari-
able.

Figure 1 shows the stem length for wheat seeds
treated with a power density of 15mW cm™ and three
different exposition times: 30s (T1), 60s (T2), 120s (T3).
The control is represented with the value of 0s. An im-
portant increase on the stem length for wheat seedlings
was obtained for an exposition time of 30s (T1). The in-
crease registered had a value of 10% over the control
level. The statistical significance had a value of p <
0.001. The other treatments did not show significant dif-
ferences.

Figure 2 shows the root length for wheat seeds treated
with a power density of 15mW cm™ and three different
exposition times: 30s (T1), 60s (T2), 120s (T3). As men-
tioned above the control is represented with the value of
0Os. From this figure it is possible to observe that for this

power density the highest increase was registered for an
exposition time of 30s (T1). The increase registered
over the control level was 10%. The statistical signifi-
cance for this treatment had a value of p < 0.001. The
exposition times of 60s (T2) and 120s (T3) produced de-
creases on the root length that were not statistically sig-
nificant.

Figures 3 and 4 show the stem length and the root
length respectively for wheat seeds treated with a power
density of 30mW cm™ and three different exposition
times: 30s (T4), 60s (T5), 120s (T6). As mentioned
above the control is represented with the value of Os.
From these figures it is possible to observe that the laser
treatment of wheat seeds for this power density did not
modify significantly the growth of the stem and of the
roots.
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Figure 3. Stem length of wheat seedlings from seeds exposed
to a power density of 30mWcm™ and tree different exposition
times: 30, 60 and 120 s. The graph includes the standard error
of the mean.
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Figure 4. Root length of wheat seedlings from seeds exposed
to a power density of 30 mWem™ and tree different exposition
times: 30, 60 and 120 s. The graph includes the standard error
of the mean.

4 Conclusions

The laser radiation produced by a semiconductor laser,
with a wavelength of 980nm, modifies the germination
and velocity of growth of wheat seeds when they are
treated before sowing with the laser radiation.
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The power density of laser radiation and the exposi-
tion time for a definite wavelength are the important pa-
rameters that can activate or inhibit the germination and
the velocity of growth of wheat seeds. When the power
density and the exposition time to laser radiation are op-
timal it is possible to improve the initial stages of growth
of wheat seeds (germination and growth).

The laser treatments of wheat seeds T1 and T2 caused
an increase on the percentage of seeds germinated nor-
mally and a decrease on the percentages of seeds germi-
nated abnormally. At the same for the treatment T1 there
is a stimulation effect on the growth of the stem and the
root of the seedlings.
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Abstract. Optical Coherence Tomography (OCT) is a new but well established imaging technique for medical
diagnosis, which can produce two- or three-dimensional images of bio-tissues with a few pum spatial resolution. Its
potential as a non-invasive tool for art conservation of paintings and other objects has been realized recently. In this
work, we report the implementation of two OCT systems applied to painting characterization. One system operates in
the so-called spectral domain, with a central wavelength of 840 nm and axial resolution of 10pum. The second system
has its central wavelength at 1280 nm, with spatial resolution of 20pm, and operates in the time domain. Both systems
are independently controlled and have imaging software developed in-house using LabView. Using both systems, a 15
years old acrylic portrait has been analyzed, where the paint layers, light and dark colors, and the cotton threads of the
canvas could be identified.

Sumario. La tomograffa de coherencia 6ptica (OCT) es una técnica nueva, pero bien establecida para hacer imagenes
para el diagnéstico médico. Puede producir imagenes de los bio-tejidos en dos o tres dimensiones con una resolucién
espacial de pocos milimetros. Su potencial como una herramienta no invasiva para la conservacién de pinturas de arte y
otros objetos se ha realizado recientemente. En este trabajo, se presenta la ejecucion de dos sistemas de OCT aplicados a
la caracterizacién de pinturas. Un sistema opera en el denominado dominio espectral, con una longitud de onda central
de 840 nm y 10 pm de resolucién axial. El segundo sistema tiene su longitud de onda central en 1280 nm, una
resolucion axial de 20 um, y opera en el dominio del tiempo. Ambos sistemas son controlados independientemente y
usan un software en LabView desarrollado en nuestro laboratorio.

Keywords. Optical tomography, 42.30.Wb, laser applications 42.62.Cf.

*

Editor’s note: Even though this paper was originally sent to Tecnolaser 2009, it was not possible to include it in the special num-

ber devoted to the conference (vol. 27, 1, 2010 ). lIts refereeing has been full responsibility of the Tecnolaser Organizing Committee.

RCF vol. 27, No. 2B, 2010. p.275



1 Introduction

Artwork examination is carried out routinely in galleries
and museums for conservation purposes as well as for
cultural heritage diagnostics.' However, in the past, de-
structive methods such as stratigraphy were used to
gather information about paint layer thickness and inner
painting structure to build a tomographic form of paint-
ings.”” This approach requires tiny sections of paintings
to be removed, usually from cracks or the painting’s pe-
riphery. These are then polished to recreate a cross-
sectional sample of the varnish layer and studied under a
microscope to analyze paint layers, identify pigments
used, or pinpoint signs of deterioration or previous resto-
ration."” * This method is not desirable as it is invasive
and information collected in this way is not representa-
tive of the whole painting. Consequently, there has been
much interest in non-invasive optical imaging techniques
for artwork diagnostics of paint layers or for tomo-
graphic imaging. Raman Spectroscopy,” UV fluores-
cence,’ IR reflectography,’ are a few examples. However
each method has its drawbacks. For instance, the former
method is difficult to apply to larger objects such as
paintings® and the information provided by the latter two
techniques is either restricted to imaging the surface, or
integrates over the thickness of the sample.’

The novel non-invasive Optical Coherence Tomogra-
phy (OCT) technique is a high resolution approach
which can be used for painting characterization. As with
IR reflectography, preparative under-drawings beneath
the painted layers can be visualized.'® Furthermore, OCT
can be used for preventive conservation of artwork
through identification of thinning varnish layers, early
signs of deterioration and cracks with micrometer resolu-
tion. OCT is a real-time technique, which uses visible or
near-infrared light to provide cross-sections of semi-
transparent or scattering media.'' The bandwidth of the
source determines the axial resolution which can be of
the order of 1-2um. As such, OCT is also particularly
suited to bio-medical applications and has been widely
used in clinical practice in ophthalmology.'?

Since the absorption and scatter in pigments is sensi-
tive to wavelength and longer wavelengths are able to
penetrate more deeply, the use of wavelengths in the re-
gion of 1.5-2.5um may be beneficial.” However, in order
to maintain high resolution, the bandwidth needs to be
very large. Here, we use OCT systems centered on two
different wavelengths, 840nm and 1280nm, for painting
characterization through investigation of tomographic
painting structure and paint layer thickness and analysis
of preparatory under-drawings.

2 Experimental setup

Two domains were used in this experimental setup: the
spectral domain and the time domain. Time domain OCT
(TD-OCT) was introduced" in 1991. In TD-OCT, the

optical delay line arm basically consists of either a mov-
able arm or a Fourier domain delay line."* A major ad-
vantage of the time domain OCT instrument is its simple
basic design and essentially unlimited depth of imaging,
which depends only on the range of movement of the
reference mirror.”

The theoretical basis for spectral domain OCT (SD-
OCT)" was published only two years after that of time
domain OCT. In contrast to TD-OCT, information about
the entire axial structure of the object analyzed is col-
lected simultaneously in one “shot” of the CCD camera.
This information is encoded in the frequency signal. It is
stored and subsequently decoded by numerical (reverse)
Fourier transformation, conveniently performed on a
personal computer.” It has been shown more recently
that SD-OCT has several advantages over the TD-
OCT,'"® including sensitivity'” and fast data acquisition,
and since the first report on imaging implementation'® its
use has been widespread.'* """
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999
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b "

Figure 1: Schematic setup of (a) SD-OCT 840 nm and (b) TD-
OCT 1280 nm.

The basic theory of SD-OCT is well known'. For
clarity, we introduce some of the basic physics of the
technique. Considering E(t) as being the input light’s
electric field, the electric field in the output port of the
interferometer can be modeled as being:

E,(t)=KE(t-1 )+ JKE(t-7,)

ey
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In Eq. (1) Kr, (Ki) is the fraction of input light power
that was reflected at a point r, (i) back to the interferome-
ter, tr, (ti) is the time of flight the light takes to go from
an input point to the point r, (i) and then to the output.
The subscript r refers to the reference arm and i refers to
a point in the sample. The output is the autocorelation of
the electric field function:

L, (t)= {K, +ZK,}F[t+Z,/K,.Kjl"(t—Aijij+
i 2)

i#]

24 [KK T(t-At, )+ [KK I(t+AT,,)

In Eq. (2), I'(t) is the autocorrelation function of the
input light and Atn,m = tm - tn. Since the input light
has a large bandwidth then, due to the uncertainty prin-
ciple which leads to the time-bandwidth product being a
constant, I'(t) is a near delta function at the origin. In Eq.
(2), the first two terms are parasitic terms that must be
removed. The last terms contain the information about
the sample and are symmetric quantities. Since 1r is con-
stant, it can be seen that in each of the two last terms
there is going to be a peak centralized at Atr,i, with an
amplitude proportional to the square root of the fraction
of light power that returned from the sample from point
i. Using the Wiener— Khinchin theorem by taking the
Fourier transform of the power spectrum density Gout(v)
of the light coming out of the interferometer, one can ar-
rive at the autocorrelation function. This function has a
central peak, which corresponds to a parasitic term of
I'ou, Where as the other two symmetric peaks are the last
two terms in Eq (2). The parasitic peak and one of the
symmetric peaks are removed by taking a second spec-
trum G"/zOut of the output light, but with the mirror dis-
placed by M8, causing the phase shift of /2 in the
fringes. The relation:

r=|Fr(G,, +iGy |- FT[ G +iG

out out out

‘+
+HFT (G, +iG*] @

out out

-|Fr[cz +iG,, ]|
where FT denotes the Fourier transform and Il Il is the
complex number normalization. This therefore, allows a
high discrimination signal to be obtained without para-
sitics. The resolution in depth can be calculated from the
expression shown in equation 4 below:

AZ = 0.44) /AN 4)
here A is the central wavelength and A\ is the bandwidth
of the spectrum.

We used two OCT experimental setups: 1280 nm, in
time domain (TD-OCT), and 840 nm, in spectral domain
(SD-OCT). The SD-OCT setup uses a broadband light
source (superluminescent diode, Broadband SLD Light-
source S840, SUPERLUM, Moscow, Russia) operating
at 840 nm and with a spectral width of 50 nm and a fiber
output power 25mW (Figure 1a). The system is based on
the Michelson interferometer set-up: in the reference
arm, there is a mirror mounted on a piezoelectric base; in
the sample arm, a mirror controlled by a Galvo motor is
required for the scanning of light at the sample. A beam
splitting mirror first splits light from the source. It then

travels down the reference and sample arms, respec-
tively. The reflected and back-scattered light coming
from both arms is then recombined at the beam splitter
and collected by a spectrometer, consisting of a lens col-
limator system, 1200 1/mm grating, and an optical detec-
tor (linear CCD cam, ATMEL, 2048 pixels, 12 bits,
California, United States), connected to a computer. The
system is controlled by the software OCT 800 — Com-
plex Square, developed from LabView program lan-
guage, that collects data and generates the image. The
image acquistion time is less than one second.

The TD-OCT setup uses a broadband light source
(superluminescent diode, SLD-571, SUPERLUM, Mos-
cow, Russia) operating at central wavelength of 1280
nm, with a bandwidth of 64.6 nm and a fiber output
power SmW (figure 1b). As with the SD-OCT 840 nm,
the system is based on a Michelson interferometer, but in
this setup, the delay line is in the Fourier domain'* con-
sisting of a grating and a scanning galvo. In the sample
arm, there is a motor which moves to perform the lateral
scanning. The recombined beams are fed into a
photodetector and associated electronics, and the output
is sent to a computer with a software OCT 1300 MC3, a
LabView based imaging program.”

Figure 2. Portrait of Lucian Freud, painted with acrylic by Pli-
nio Santos-Filho, 1995.

3 Results and discussion

The portrait of Lucian Freud is a 15 year old acrylic
painting by Plinio Santos-Filho. The piece measures 25 x
20 cm, and the areas scanned by OCT are indicated on
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the image (see figure 2). The painting is acrylic on can-
vas which is mounted on cardboard.

Some parts of the acrylic painting were selected to
demonstrate the capabilities of OCT for nondestructive
analysis of paintings. Images were obtained by collecting
adjacent nondestructive tomographic slices (A-Scans) by
scanning 10 mm in the transverse direction. In the axial
direction, depths ranging from some tens to hundreds of
pum were investigated by scanning with the reference
arm.

As mentioned earlier, the resolution of the SD-OCT
system is dependent on the bandwidth of the source and
can be calculated using Eqn 4. Our SD-OCT system had
a measured experimental resolution of 10 um, although
using equation 4 we calculate a theoretical limit of 6.2
pm. For the TD-OCT the measured experimental resolu-
tion was 20 um, although the calculation reveals a theo-
retical limit of 11.2 um. This deviation from the theo-
retical limits for spatial resolution could be due to many
reasons including unknown refractive index of the dif-
ferent paint mixtures, dispersion in the paints and differ-
ential spectral absorption which would degrade the OCT
signals.

Figures 3 and 4 correspond to the selected region in
original painting (see figure 2), which were then scanned
by each OCT system.

From our measurements, the maximum probed depth
at 1280nm is ~2mm in the material (not correcting for
the refractive index). At 840nm the maximum probed
depth is of the same order, keeping in mind that the real
depth will be different when corrected for with the re-
fractive index.

Images obtained with OCT 1280 nm in the time do-
main (see figure 3), show the surface characteristics and
the difference between light and dark colors. The regions
that are painted white (see figures 3a and 3b) contain
zinc oxide acrylic paint. We are also able to distinguish
different layers of paint using both OCT systems. Using
TD-OCT, this is most easily seen in figure 3b. Here, the
last white layer painted on the nose is seen as an elevated
band on the tomographic image. The thickness of this
extra layer of paint can be determined as 286 pm.

Images obtained with OCT 840 nm in the spectral
domain, are presented in figure 4. These images, created
by laterally combining the adjacent A-scans, also show
distinct regions and layers of acrylic paint. This is most
easily seen in the area indicated in figure 4b. At greater
axial depths, additional inner-painting structure can be
visualised. In fact, the cotton fibers of the canvas are
seen at the center of the images as a dotted vertical line.
We are not able to detect this when using 1280nm OCT
in the TD. There is always a balance between the light
penetration depth and the maximum resolution obtained.
Although TD-OCT 1280nm penetrates the sample more
deeply, the resolution of SD-OCT 840nm is greater.
Hence, only using SD-OCT 840nm are we able to see
the cotton fibers below the paint layers. Care must be
exercised to avoid mistaking the image artifacts, as
pointed out in figure 4b.

Despite some of the shortcomings of the systems dis-
cussed in this article, OCT systems operating at two dif-
ferent wavelengths can provide excellent, detailed in-
formation of the underlying textures of paintings and
canvases. It is interesting to note that the ability to detect
and localise an internal structure of paintings may even
allow the detection of forgeries or the authentication of
originals. For example. an original painting could be de-
liberately embedded with a microscopic tag at a hidden
location. An OCT system could later be used to certify
the painting’s authenticity.

Dark color Dark color

Lightcolor

Figure 3: TD-OCT 1280 nm images results
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Figure 4: SD-
OCT 840 nm
images results
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4 Conclusion

In this study, we carried out a comparison between the
TD-OCT and the SD-OCT applied to painting charac-
terization. The features pointed out, which were known
by the artist of the painting, were identified in both set-
ups, except for the cotton fibers, which could be seen
only with the 840nm SD-OCT. This can be due to the
better resolution of the system or the wavelength used.
Therefore, we conclude that both OCT systems must be
used in combination to gain a better understanding and
more accurate picture of the texture, internal structure
and characteristics of paintings. The results in this article
are typical of several samples we have investigated.

By employing the OCT technique, it is possible to de-
termine the material’s refractive index,21 which will be
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very useful information for painting characterization and
artwork diagnostics. This work is under way in our labo-
ratory.

As multipurpose OCT devices are already commer-
cially available, it has also been demonstrated that field-
work can be exploited, without the need to remove the
painting or the artifact being analyzed to a laboratory.
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