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Fendmeno de TL-TT en fluoruros dobles de potasio dopadoscon Th
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Resumen

Reportamos la aparicién del fendmeno de termoluminiscencia
termo-trasferida (TT-TT) en fluoruros dobles de potasio e itrio
dopados con terbio, posterior a su irradiacion durante el
tratamiento termal de decaimiento isotérmico y la estructura
de bandas del K,YFs: Th basado en DFT. Observandose en la
estructura de bandas, hibridacién y mezcla de estados f y fd
donde se presentan la termo-trasferencia.

I ntroduccion

En la datacion de sedimentos de cuarzo utilizando la técnica
de OSL se observa una recuperacion de la sefial luminiscente
después de un blanqueamiento éptico y posterior tratamiento
isotermal, tal fendmeno es conocido como TT-OSL de
recuperacion ( Wang et al, 2006%) y un incremento de la sefial
luminiscente, derivada de la liberacion de electrones
insensibles a la luz, por un tratamiento termal, ubicados en
trampas termamente mas estables y su posterior re-
atrapamiento en trampas sensibles a la luz, productoras de
sefial OSL, llamandose a este fendmeno de TT-OSL de
transferencia basica (Wang et al, 2006°). En la caracterizacion
de materiales TL con usos en dosimetria personal los fluoruros
dobles como el K,YFs: Th 0.99%, K,LuFs: Th 0.99% y
K,GdFs: Th 0.99%, presentan una recuperacion y/o perdida de
la sefid local TL de un pico TL en la curva de brillo TL
relacionada con la perdida y/o recuperacién de la sefia local
TL de otro pico diferente en la misma curva de brillo TL.A
este fendmeno se le llamo termoluminiscencia Termo-
transferida (TL-TT).

Una forma dternativa de estudiar los fendmenos que se
producen en la estructura electronica de un cristal, es a través
del modelado de esta mediante un estudio mecanico cuéntico,
como €l que desarrolla la teoria del funciona de la densidad
(DFT), mediante la resolucion de las ecuaciones de Kohn-
Sham.

Procedimiento Experimental

Se estudiaron mediante absorcion Optica los centros
luminiscentes de los materiales K,Y Fs: Th 0.99%, K,LuFs: Th
0.99% y K,GdFs: Th 0.99% midiéndose €l pico mas intenso de
absorcion en arededor de 283 nm, la cual presentan dos picos
de emision TL para cada material.

Se redizaron modelaciones para € K,YFs y KyYFs: Th
construidas por e método de pseudopotencial ultra suave de
Vanderbilt en un esquema LDA de Perdew-Zunger con un

conjunto de onda plana usando un conjunto base médium y
con multiplicidad 6 para el caso de K,YFs: Th.

Resultadosy Andlisis

Para cada material TL se calculo la profundidad de ambas
trampas, por € método de forma de la curva para distintos
modelos, observandose una diferencia de energia entre estas
profundidades es pequefia comparada con sus profundidades.
Ademés de un orden cinético no especifico para aguna o
ambas trampas por lo que nos indica que posiblemente se
encuentren mas trampas involucradas en la envolvente, 10 que
es indicativo de mas orbitales moleculares involucrados en la
regién de las trampas electron (tabla 1).

Tabla 1. Energias de activacion de las trampas y 6rdenes
cinéticos

Muestra Temperatur O.C. E
a Y (eV)
(C)
K,YFs: Th 266 0.973 11
0.99% 426 2.2 15
K,LuFsTh 222 2.0 0.8
0.99% 420 15 14
K,GdFs:Th 262 18 0.7
0.99% 402 0.73 1.0

En lafigura 1 se presenta la densidad de estados electrénicos y
estructura de bandas del K,YFs , donde se observa un gap de
aproximadamente de 7 eV.
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Fig. 1 Densidad de estadosuy estructura dedbandas del KyYFs.
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En lafigura 2 se muestra la densidad de estados y estructura

de bandas del K,YF5Tb donde se observan los estados
metaestables y banda de conduccion muy extendida
comparada con la de la figura 1, del cristal puro, donde se
encuentran los orbitales mezclados f y fd, debajo del LUMO
gue corresponden a las trampas e€lectron y causados
posiblemente por interaccion eléctrica entre los electrones de
la impureza con los electrones de los domos ligantes de los
centros luminiscentes asi como también interaccion espin-
orbita y posiblemente campo cristalino. Este efecto en la
estructura electronica es posiblemente e responsable
primeramente de transiciones no permitidas posiblemente
responsables del fendmeno de termo-trasferencia dentro de la
banda prohibida de la red cristalina durante el tratamiento
isotermal que se aplica a materia para su caracterizacion
dosimétrica, y que reflga en las variaciones de las
intensidades de las picos TL.

Fig. 2. Densidad de estados y estructura de bandas del K,YFs: Th.

Conclusiones

Se propone que €l fendmeno de TL-TT se produce durante la
etapa de amacenamiento isotermal, por una transicién no
permitida entre estados f y fd que son trampas electron
(posiblemente centros F y/o excitones) y que es factible esta
transferencia debido a que probablemente se encuentren
orbitales intermedios entre los estados orbitales representados
por las trampas en 266 °C y 426 °C y que tiene diferencias de
energia de activacion menor a 0.4 €V y que son posibles
observarlas en la estructura de bandas de la figura 2, y
probablemente correspondientes a bandas de absorcion en
NIR.
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