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Resumen

En la actualidad, los médicos recurren a distintos aparatos que proporcionan iméagenes de

diferentes tejidos para generar diagnosticos, uno de ellos es el aparato de resonancia magnética
(MRI por sus siglas en inglés), el cudl obtiene imégenes por medio de la interaccion de los campos
magnéticos que genera con los protones de los hidrégenos de las moléculas de agua que componen
al cuerpo humano. Por medio de analogias de la estructura fina y el efecto Zeeman anémalo se
logro6 calcular los niveles de energia y la funcion de onda de la molécula de agua al interaccionar
con los campos magnéticos generados por las tres componentes principales de un MRI, el analisis
se realizé por medio de un modelo simplificado de la molécula de agua, esto con la finalidad de
calcular las diferencias de energia entre los posibles estados de transicién de los protones de los
hidrogenos de la molécula de agua al estar en contacto con campos magnéticos, de esa forma se
logr6 obtener la frecuencia necesaria para que dichas transiciones fueran posibles.
Las frecuencias calculadas fueron comparadas con frecuencias utilizadas en aparatos de resonancia
magnética, especificamente aparatos que trabajan con campos magnéticos constantes de 1.5, 3 y 7
T; los valores fueron similares, concluyendo en que el modelo simplificado de la molécula de agua
que se utilizo es apropiado para distintas aplicaciones en contextos similares.
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Capitulo 1

Marco teoérico

En la actualidad, para realizar diagnosticos médicos los especialistas utilizan de apoyo imagenes
obtenidas por medio de distintos aparatos, uno de ellos son los aparatos de resonancia magnética
(o MRI por sus siglas en inglés) [1].

Un MRI es un aparato que obtiene imagenes de diferentes tejidos por medio de la interaccién
de los campos magnéticos que generan, con las moléculas de agua que se encuentran dentro del
cuerpo humano, especificamente con los protones de los hidrogenos de las moléculas [2]. Una de
las razones por las que el MRI trabaja con las moléculas de agua es debido a que es la molé-
cula que mas predomina en el cuerpo humano, pues en la adultez se compone en un 60 % de ella [3].

Es de interés profundizar en la interaccion entre los campos magnéticos generados por un MRI y
los protones de los hidrégenos de la molécula de agua para analizar los resultados y poder aplicarlos,
por ejemplo, a la mejora de imagenes obtenidas por medio de resonadores magnéticos. Para ello,
se estudio la estructura y composicién de la molécula de agua.

1.1. Molécula de agua

La molécula de agua estd compuesta por dos adtomos de hidrégeno y un atomo de oxigeno.
Dicha molécula se puede representar por medio de un tetraedro (pirdmide triangular) [4], donde
el oxigeno se posiciona en el centro de él y los hidrogenos en dos de las esquinas de la pirdmide,
tal como se muestra en la Figura 1.1. Los atomos de hidrégeno se encuentran unidos al oxigeno
por medio de un enlace covalente [5], debido a que los hidrégenos le comparten su tnico electron
al oxigeno y el oxigeno les comparte un electréon de los seis que tiene en su ultimo orbital a cada
uno de los hidroégenos, por lo tanto, en el espacio que existe entre el oxigeno y los hidrégenos de
la Figura 1.1 hay dos electrones compartidos por lado, ademas, al 4tomo de oxigeno le quedan
cuatro electrones sin compartir en su tltimos orbital los cuales podemos observar situados en las
otras dos esquinas del tetraedro.

Para que exista la unién entre atomo de oxigeno y atomo de hidrégeno cada uno comparte un
electréon como se mencion6 anteriormente, sin embargo, no lo hacen equitativamente pues existe
mayor fuerza de atraccién por parte del oxigeno, de esa forma se puede considerar que el protéon
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del nucleo del atomo de hidrogeno queda "descubierto", ocasionando que se encuentre una mayor
densidad de carga negativa del lado del oxigeno y una mayor densidad de carga positiva del lado
del hidrégeno, por lo tanto, se le denomina a la molécula de agua polar.

Figura 1.1: Modelo clasico de la molécula de agua representado por un tetraedro.

Las caracteristicas antes mencionadas de la molécula de agua permiten utilizar para el presente
trabajo un modelo simplificado de la molécula de agua, el cual se explica con mayor detalle en
la seccion 2.1 del capitulo 2, pero primero se explicara en que consiste un aparato de resonancia
magnética y cudles son sus componentes.

1.2. Componentes de un resonador magnético

En el ano de 1973 se obtuvieron las primeras imagenes mediante resonancia magnética por
Paul Lauterbur, quien junto con Peter Mansfield ganaron el premio Nobel de medicina en el 2003
por sus contribuciones y desarrollo del MRI [6].

Superconductor magnético

[I— L;ﬁ ;"’ \ :‘;
Bobina

de RF : —

RNV

Bobinas de gradiente

Bo<——%—

Figura 1.2: Esquema de las componentes de un MRI.

Es de interés para este trabajo conocer el origen y la forma de los campos magnéticos que
produce un MRI; dichos campos magnéticos son creados por las tres componentes principales que
lo componen, las cuales son las siguientes:

= Un superconductor magnético.
= Un conjunto de tres bobinas de gradiente de campo magnético.

= Un receptor y transmisor de radiofrecuencia.
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Se profundizara en cada una de las componentes antes enlistadas, las cuales se muestran esque-
maticamente en la Figura 1.2.

1.2.1. Superconductor magnetico

El superconductor magnético es la componente que genera el campo magnético con mayor
intensidad dentro de un MRI, dicho campo magnético es constante, lo que quiere decir que no
tiene ninguna variacién en cuanto a la direccién y magnitud de este. La expresiéon que describe al
campo magnético generado por un superconductor magnético esta dada por 1.1.

B = Bk, (1.1)

donde By es la magnitud del campo magnético constante.

El campo magnético producido por el superconductor magnético se propaga desde -Z hacia
+7, donde la direccion Z es la seccién axial del cilindro con el cual se representa a un MRI como
se puede observar en la Figura 1.2. La magnitud de By varia, puede ser de 1.5 T, 3 T, 7 T, etc [7],
[8], By interacciona con los protones de los hidrogenos de las moléculas de agua que componen el
cuerpo humano.

Sy e
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&
@

/
/

Figura 1.3: (Izquierda) Ejemplo del movimiento de un proton al encontrarse precesando. (Derecha)
Esquema del momento magnético y angular de un proton.

Los protones son particulas cargadas positivamente [9], las cuales poseen un valor de momento
angular (P) y un valor de momento magnético (u), representados como muestra en la Figura 1.3.
El momento angular indica cuanto rota la particula alrededor de un punto en especifico [10] y
el momento magnético es una propiedad intrinseca al igual que el espin [11] , la cual es propia
de particulas cargadas. Dichos valores son dependientes entre si y estan descritos por la siguiente
expresion:

| =P (1.2)

Donde 7 es la constante de proporcionalidad de |p| y |P|, denominada constante giromagnética
y tiene un valor especifico para cada particula.

Particulas cargadas como lo son los protones, al no encontrarse en contacto con algiin campo
magnético, precesan debido al momento angular que poseen (como se puede observar en la Figura
1.3) a una frecuencia y direccién de momento magnético aleatoria, lo que provoca que el cuerpo
humano tenga una magnetizacion igual a cero, sin embargo, al estar interaccionando con uno, el
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momento magnético de los protones se alinea con la direccién del campo magnético con el que se
encuentran en contacto, tomando uno de los dos posibles estados, ya sea a favor o en contra de la
direccion del campo magnético. Si el proton se encuentra en una direccion como la que se muestra
en la parte derecha de la Figura 1.4 al estar interactuando con un campo magnético externo se
dice que tomo6 una direccion paralela, si la direccion del protén es similar a la de la parte izquierda
de la Figura 1.4 entonces su direccién es antiparalela respecto al campo magnético con el que esta
interaccionando.

ya) B ~ »
w = < Ll
](J/-\ > > \/-\ >
+ B + B
~ — .
~ U/
Direccion antiparalela Direccion paralela

Figura 1.4: (Izquierda) Direccion que puede tomar un protéon al encontrarse en contacto con un
campo magnético denominada direccién antiparalela. (Derecha) Direccion que puede tomar un
protén al encontrarse en contacto con un campo magnético denominada direccién paralela.

La mayoria de los protones toman la direcciéon paralela debido a que es la que se encuentra a
favor del campo magnético, por lo tanto, se necesita menos energia para permanecer en ella, lo
que ocasiona que la magnetizacién total del cuerpo humano al encontrarse dentro de un campo
magnético no sea cero. Se considera que la direccién de la magnetizacion total del cuerpo humano
es la misma que la direccion del campo magnético con el que esté interaccionando, debido a que
la gran mayoria de los protones se encuentran en la direccién paralela, por lo tanto, los protones
que se encuentran en la direcciéon contraria son despreciables.

La diferencia de energia entre los estados que puede tomar el protén al interactuar con un campo
magnético externo (direccion paralela o antiparalela) esta dada por la ecuacion que se muestra a
continuacion:

vhBy

Ak = 2

(1.3)

Donde h es la constante de Planck.

Otra propiedad del protén que cambia al encontrarse interaccionando con un campo magnético
externo es la frecuencia a la que precesa, pues se vuelve dependiente de la magnitud del campo
magnético con el cual estd en contacto, dicha frecuencia es denominada "Frecuencia de Larmor",
y estd dada por la siguiente expresion:

w =By (1.4)

Por lo tanto, una vez que los protones se encuentran interaccionando con un campo magnético
se considera que se encuentran en coherencia de fase, sin embargo, no todos los protones estan
precesando a la misma frecuencia exactamente, aunque para fines practicos se estima de esa forma,
ya que existe una inclinacion hacia esa frecuencia; lo mismo sucede con la direccion en la que se
encuentran precesando.
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1.2.2. Gradientes de campo magnético

Otra de las componentes que genera un campo magnético que interfiere con las energias de los
protones de los hidrogenos de las moléculas de agua son las bobinas de gradiente.

Un MRI est4 compuesto por tres bobinas independientes que generan gradientes de campo
magnético lineales, lo que ocasiona que el campo magnético que se encuentra en el interior del
MRI ya no sea constante, o sea que tendré variaciones espaciales, pues el campo ya no solo
provendré del superconductor magnético.

Es necesario que un aparato de resonancia magnética pueda obtener imagenes de un tejido en
especifico, pero eso no se puede lograr si no existe una distinciéon entre los protones que conforman
los distintos tejidos, ese es el objetivo de las bobinas de gradiente, generar variaciones en el campo
magnético interno de un MRI para que los protones precesen a diferentes frecuencias, por lo tanto,
su frecuencia de resonancia sera distinta y de esa forma se pueden distinguir.

Como se mencion6 anteriormente, las bobinas generan gradientes que provocan variaciones en
el espacio del campo magnético de forma lineal, dichos gradientes se expresan a continuacion:

OB, OB, 0B,
_ — v — 1.
0z = Oz G, Oy Gy (15)

Donde G,Gy y G son los gradientes en su respectiva direcciéon con unidades de T /m.

Las bobinas de gradiente no generan variaciones de campo magnético en x = y = z = 0, por
lo tanto, el campo magnético en esa posicion sigue siendo simplemente By proveniente del super-
conductor magnético, sin embargo, conforme se aleja del origen ya comienzan a surgir variaciones
lineales de campo magnético, lo anterior se puede observar en la Figura 1.5 para el caso especifico
de la direccién z.

Bo=B. | Gz

< »
< >

-Z 0 +z

Figura 1.5: Grafica del campo magnético en z respecto a la posicién tomando a consideraciéon el
gradiente en z.

Vemos que en z = 0 el campo magnético es By, pero para z mayores, el campo comienza a
aumentar linealmente y para z menores comienza a decrecer respecto a By.

Los protones de los hidrogenos de las moléculas de agua experimentaran un campo magnético
dado por la expresion 1.6 una vez que se encuentren interaccionando con el campo magnético
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generado por las bobinas de gradiente.
B=G,1+G,j+G.k (1.6)

1.2.3. Pulsos de radiofrecuencia

Una vez que los protones de los hidrogenos de la molécula de agua se encuentren interaccionando
con los campos magnéticos generados por el superconductor y las bobinas de gradiente de un MRI,
el emisor del aparato producira pulsos de radiofrecuencia que seran absorbidos por ciertos protones.

El objetivo de los pulsos de radiofrecuencia es hacer que los protones que se encuentren
en el tejido del que se desea generar la imagen absorban la energia proveniente de los pulsos,
posteriormente dejan de ser emitidos ocasionando que el sistema se relaje y regrese a su estado
inicial, los protones mientras realizan esa accién emiten la energia antes absorbida, dicha energia
es detectada por las antenas del MRI para ser procesada y convertida en imagen.

Cuando los protones absorben la energia de los pulsos de radiofrecuencia ocurrird una tran-
sicién entre sus respectivos estados, la energia serda absorbida por los protones que se encuentre
en la estado antiparalelo antes descrito, ya que como se menciond, es el estado de menor energia,
de esa forma transicionaré al paralelo o de mayor energia, por lo tanto, la energia que necesitan
esos pulsos para poder ser absorbidos esta dada por la diferencia de energia entre estados, tal
como se muestra en la ecuacién 1.3, lo que significa que la frecuencia de los pulsos esta dada por 1.4.

Los pulsos de radiofrecuencia son cortos y el campo méagnetico (By) generado por ellos es
perpendicular a By. Suponiendo que la magnetizacion total del sistema esté en la direccion z, tal
como se muestra en la Figura 1.6 y el campo magnético de los pulsos de radiofrecuencia tiene como
direccion x, entonces se generara una torca que ocasionara que la magnetizacion total preces en el
plano x-y, donde todos los vectores tendran la misma fase y frecuencia.

z z
H

-——Y
w

B+

Figura 1.6: Esquema de lo que ocasiona un pulso de radiofrecuencia en la magnetizaciéon total del
sistema.

1.3. Tiempos de relajacion.

Cuando los pulsos de radiofrecuencia dejan de ser emitidos por el aparato de resonancia, el
sistema se relajard y regresara a su estado inicial, tal como se explicé con anterioridad. El que
el sistema regrese a su estado inicial implica que los espines de los protones se desfasen y que
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la direccion de magnetizacion regrese a su estado inicial, estos procesos se realizan en tiempos
determinados llamados tiempos de relajacion.

En esta seccion se hablara sobre los dos tiempos de relajaciéon principales denominados T y
Ts.

1.3.1. Tiempo de relajaciéon 7).

El estado de equilibrio de la magnetizacién total cuando atin no son emitidos los pulsos de
radiofrecuencia es la direccion de la componente M, o llamado también M,. Tomando el ejemplo
de la Figura 1.6 donde el sistema absorbe un pulso de radiofrecuencia y la magnetizacion cambia
de posicién, se le llama tiempo de relajacion T; al tiempo que tarda el sistema en regresar de ese
estado al estado de equilibrio, tal como se observa en la Figura 1.7. El tiempo de relajacién 7T} o
también denominado tiempo de relajacion longitudinal o relajacion spin-lattice (aunque este tltimo
a generado controversia respecto a si deberfa utilizarse o no [12]), solo depende de la componente

z de la magnetizacion total (M.).

x
- N
<

Tiempo

Figura 1.7: Esquema de la magnetizacion al regresar a su estado de equilibrio.

1.3.2. Tiempo de relajacion 7Ts.

Por otro lado, el tiempo de relajacion 75, también llamado tiempo de relajaciéon transversal
o relajaciéon spin-spin (considerando que spin-spin tiene el mismo problema que el nombre spin-
lattice) es el tiempo que tarda el sistema en desfasarse, este tiempo de relajacion depende de las
otras dos componentes de la magnetizacion total, M, y My, pues nos indica cuanto tarda el sistema
en desaparecer dichas componente, como se puede observar en la Figura 1.8.

e N
]
e N

‘ - 1‘\
X y X % X y

Tiempo

Figura 1.8: Esquema de la perdida de fase.
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El que el sistema regrese a su estado inicial es debido principalmente a que ya no esta excitado,
pues emiti6 la energia que habia absorbido con anterioridad, sin embargo, existen otros factores
que influyen en este proceso, uno de ellos es causado por la inhomogeneidad del campo magnético
dentro de un MRI, pues el campo magnético no es totalmente homogéneo debido a factores como
la agitacion térmica que existe entre las particulas del cuerpo humano, lo que hace que estas se
muevan aleatoriamente chocando entre si, generando que el campo magnético que experimenta
cada espin nuclear varfe en magnitud y direcciéon, a ese campo magnético se le llama campo
magnético local y abarca un pequeno volumen, por ende el sistema comenzaré a perder energia.

Distintos tejidos constan de distintos tiempos de relajaciéon, pues varian en volumen y compo-
sicion molecular, cosas que afectan directamente a los tiempos.
1.4. Obtencién de imagenes

Como se explico con anterioridad, una vez que la energia proveniente de los pulsos de

radiofrecuencia es absorbida por los protones, estos la irradiaran regresando a su estado inicial,
provocando una corriente inducida en la bobina del MRI [13].

Figura 1.9: Esquema de la induccién de Faraday.

La energia emitida por el sistema al regresar a su estado inicial genera campos magnéticos,
los cuales al pasar por las bobinas receptoras generan corrientes eléctricas, a este fendmeno se le
denomina ley de induccién de Faraday. La Figura 1.9 muestra un esquema representativo de dicho
fenémeno.

Una vez que se generan las senales en forma de corrientes eléctricas, estas seran procesadas
para finalmente obtener las iméagenes esperadas.
1.5. Herramientas y conceptos teéricos

En la seccion 1.2.1 se mencion6é que cuando los protones de los hidrégenos de la molécula de

agua del cuerpo humano se encuentran dentro del MRI comenzarédn a precesar a la frecuencia
de Larmor, pero también se hablé de que no todos los protones estardn precesando a la misma
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frecuencia exactamente.

Los conceptos teodricos que se explican a continuaciéon generan correcciones en los niveles de
energia de los protones de los hidrogenos de la molécula de agua al interaccionar o no con campos
magnéticos, por lo tanto, son de suma importancia y serdn las herramientas que ayudaran a
romper con la degeneracién de los niveles de energia de dichos protones.

1.5.1. Estructura fina.

La estructura fina es un fenémeno fisico que describe la divisiéon adicional de las lineas
espectrales [14] debido a dos factores especificos: el acoplamiento espin-6rbita y la correccion
relativista.

En la literatura explican especificamente el fenémeno para el caso del &tomo de hidrogeno, que
consta de un solo electréon orbitando alrededor de su ntcleo, el cual estd compuesto de un protéon
y un neutroén.

Acoplamiento espin-6rbita.

El acoplamiento espin-orbita (hablando del atomo de hidrogeno) es un fenémeno que ocurre
debido a la interaccion del momento magnético de espin del electron (dado por 1.7) con el campo
magnético (B) generado por el proton del nticleo del d&tomo de hidrégeno.

~

—eS
mecC
Se explicara el fenomeno con més detalle por medio de una interpretacion clésica.

bs = (L.7)

=~
B RnREEE
=~
R EEREE
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+Ze 5
Qi .,

—e +Ze
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!
‘8_
|
H Rl
9
|
c

Figura 1.10: De lado izquierdo se observa al electron moviéndose alrededor del ntcleo, de lado
derecho se muestra el mismo movimiento pero visto desde el marco de referencia del electrén, por
lo tanto, ahora es el niicleo el que parece moverse.

De la Figura 1.10 se puede observar en la parte derecha donde se muestra al electrén como la
particula en reposo que el protéon se encuentra girando a una velocidad igual a —v, por lo tanto, el
campo magnético generado por el electron esta dado por la expresion 1.8.

B = —lv x E, (1.8)
c

donde F es el campo eléctrico generado por el proton y p = m.v el momento linela del electréon,
por lo tanto, se llega a 1.9.



Marco teérico
1.5 Herramientas y conceptos tedricos

1 1
px E =

MeC MeC

B=-— E xp. (1.9)

El campo eléctrico producido por el protén estéd dado por 1.10.

E(r) = ( 6) (f) - (1.10)

r2/) \r 73

Se generaliz6 lo anterior para un atomo cualesquiera que tenga un solo electréon orbitando
alrededor de su ntcleo de un potencial de Coulomb dado por 1.11.

V(r) = —ed(r). (1.11)
Sea 1.12.

E(r) = -VV(r). (1.12)

Entonces, sustituyendo 1.11 en 1.12 se llega a 1.13.

1 1rdV
E =_-V = -V = - 1.13
)= ~Vo(r) = -V(r) = -0 (113)
Sustituyendo 1.13 en 1.9, se llega a 1.14.
1 dV 1 dV .
B= —rXxXp= —L, (1.14)
emecr dr emecr dr

donde L =r X p es el momento angular orbital del electrén.

La expresion 1.14 muestra el campo magnético producido por el nicleo de un 4tomo compuesto
por un electrén orbitando alrededor de él, por lo tanto, la interaccién entre el momento magnético
de espin del electrén con el campo magnético descrito por 1.14 estd dada por 1.15.

Hso = —jis - B. (1.15)
Sustituyendo 1.7 y 1.14 en 1.15 se tiene 1.16.

cg.p-_L YVs.j (1.16)

MmeC m2c?r dr

Hgo = —fis - B =

La expresion anterior es el doble de la interaccién espin-orbita, puesto que el calculo se realizo
desde el marco de referencia del electrén, lo que significa que el electron se tomoé como si estuviera
en reposo, sin embargo, en realidad el electréon acelera conforme se mueve en la 6rbita circular
alrededor del nucleo, por lo tanto, se debe hacer una transformacion de marco de referencias, al
realizar dicha transformacion se llega a que la expresion anterior se debe dividir por un factor de
dos, por lo tanto se tiene 1.17 para la interaccién espin-orbita.

1 A s
dV-L

Hso = 55—
2m2c?r dr

(1.17)

10
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Correccion relativista.

Otro fenémeno que influye en los valores de los niveles de energia de un 4tomo similar al
atomo de hidrogeno es el fendmeno de correccion relativista, el cual surge debido al movimiento
del electréon alrededor del niicleo. Dicho efecto es pequeno, sin embargo, se puede detectar por
medio de técnicas de espectroscopia, por lo tanto, es importante considerarlo en el analisis.

La energia cinética del electron esta dada por 1.18.

T = /P2 + m2ct — mec?, (1.18)

donde m.c? es la masa de reposo del electrén.

Realizando una expansiéon binomial se llega a 1.19.

A2 a4

VPR +m2ct —mec® ~ L P4 (1.19)

2m,  8m3c?

Se toma en cuenta que el hamiltoniano del &tomo de hidrégeno esta dado por una parte cinética
y una potencial, como se muestra en 1.20.

H=T+V, (1.20)

donde T es la energia cinética y 1% energia potencial.

El hamiltoniano del d&tomo de hidrégeno sin considerar efectos relativistas esta dado por 1.21.

A2 52
d,=r < (1.21)
2me r

Considerando efectos relativistas, la energia cinética del hamiltoniano del dtomo de hidrégeno
estard dado por 1.19, por lo tanto, el hamiltoniano al considerar dichos efectos se muestra en la
ecuacion 1.22.

R ]52 é2 ]54

H = - — - . 1.22
2m. r  8mic? (1.22)

Vemos entonces que 1.22 se puede simplificar utilizando 1.21, resultando en

. p
H=H~ gy (1.23)

Por lo tanto, al término restante de 1.23 dado por 1.24, se le conoce como la correccién relativista
y se considera como una perturbacion del sistema.

- ﬁ4
Hp = - . 1.24
" 8m3c? (124)

La correcciéon de estructura fina no es més que la suma de la contribuciéon por la correcciéon
espin-6rbita y la correccion relativista, por lo tanto, sumando las expresiones 1.17 y 1.24 se tiene
como resultado 1.25.

R 1 A p
dVS~L p

Hrs (1.25)

2m2cr dr 8m3c?

11
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1.5.2. Efecto Zeeman anémalo.

Los fenémenos antes descritos que ocasionan alteraciones en los niveles de energia del &tomo no
incluyen efectos externos, hasta el momento han sido fenémenos propios del atomo, sin embargo,
es importante analizar las variaciones en dichas energias debido a factores externos como lo es un
campo magnético y el efecto Zeeman anémalo proporciona dicha informacion.

El efecto Zeeman proporciona las modificaciones en los niveles de energia del 4tomo al encon-
trarse colocado dentro de un campo magnético (B), sin embargo, no toma en cuenta el espin del
electron (en el caso de trabajar con el atomo de hidrogeno), en cambio, el efecto Zeeman anémalo
si lo considera. El efecto Zeeman anémalo trabaja con la interaccién del campo magnético externo
con los momentos dipolares magnéticos orbitales (py) y de espin (pug) del electrén, descritos por
1.26 y 1.27.

A

eL

i = — 1.2

Br e (1.26)

. S

Hs = — (1.27)
MeC

Por lo tanto, al calcular la interaccion la interaccién del campo magnético externo con los
momentos dipolares se llega a la expresion 1.28

5 L-B ¢S B
Hy=—jpy - B—fis-B=""—+° (1.28)
2mec MeC
Simplificando 1.28 resulta en 1.29.
Hy=-——(L+28) B (1.29)

2mec
Sin embargo, al generalizar la expresion 1.29 se toma la constante giromagnética resultando
finalmente en 1.30.

~ e a N
Hy =5 —(L+¢8)B (1.30)

12
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Metodologia

2.1. Modelo de la molécula de agua

Se trabaj6é con un modelo simplificado de la molécula de agua, el cual se obtuvo de un articulo
ya publicado [15] en el que de igual forma lo utilizan para realizar el analisis de su investigacion.

Observando el esquema clasico de la molécula de agua que se encuentra del lado izquierdo en
la Figura 2.1 podemos concluir que en la parte donde se encuentra el oxigeno existe una mayor
densidad de carga negativa, debido a que hay posicionados un mayor niimero de electrones, de lo
contrario, donde se encuentran los hidrégenos hay una mayor densidad de carga positiva, por lo
tanto, al simplificar el modelo se lleg6 a un sistema de tres particulas (tal como se muestra en el
esquema que se encuentra del lado derecho de la Figura 2.1) compuesto de dos protones en lugar
de los atomos de hidrégeno y una particula de carga negativa en el lugar del oxigeno, se trabajo
entonces con una estructura dipolar de la molécula de agua. Se consider6 al modelo como un cuerpo
rigido, por lo tanto, no se tomaron en cuenta las variaciones angulares y de distancia que puedan
llegar a tener, los valores de estas constantes se pueden observar de igual forma en la Figura 2.1.
Se design6 como -2e a la carga de la particula negativa del modelo simplificado, ya que, como se
mencion6 antes los atomos de hidrogeno le comparten un electréon cada uno al oxigeno. De esta
forma, el modelo se reduce a un sistema con un centro de masa de carga Q = -2e y dos protones
moviéndose alrededor de él.

08 =104.40°
d,= 105 pm

Figura 2.1: Modelo simpliicado de la molécula de agua.
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2.2. Niveles de energia de la molécula de agua.

2.2.1. Niveles de energia: Sin fenémenos.

Una vez definido el modelo se obtuvieron los niveles de energia de la molécula de agua. Del
articulo antes mencionado se adquiri6 la ecuacion para obtener las energias de cada protén al no
interaccionar con algin campo magnético externo y sin considerar algin fen6meno que ocasione
variaciones, dichas energias estan dadas por la expresion 2.1.

h2

Eoi= ——
0 2m,,d?

Lili +1) + Vi, (2.1)

donde dj es la distancia de la particula negativa a uno de los protones del modelo con el que se
estd trabajando, h es la constante de Planck, m,, es la masa del proton, I; es el nimero cuantico de
momento angular orbital, el subindice i puede tomar los valores 1 y 2 que corresponden al primero
y segundo proton, respectivamente, y V; es el potencial que le corresponde a cada protén dado
por la expresion 2.2. Las energias fueron calculadas para el estado base y el primer estado excitado.

1 e?  4e?
V,=V = —— ). 2.2
47T€()(dp do ) ( )

La energia total viene dada por la suma de las energias de ambos protones, como se expresa en
2.3.

Ey = E01 + Eoz. (23)

2.2.2. Niveles de energia: Estructura fina.

Como se mencioné anteriormente, los cambios en las energias debido a la estructura fina estan
dados por la correccién espin-érbita y relativista, sin embargo, para el modelo con el que se esta
trabajando (que se encuentra descrito en la secciéon 2.1) no existen contribuciones en los niveles
de energia debido a la correccién espin-6rbita, esto a causa de que el modelo se comporta co-
mo un cuerpo rigido, por ende, el potencial es constante y la expresiéon dada por 1.17 resulta en cero.

Se procedi6 entonces a calcular los cambios en los niveles de energia de la molécula considerando
la correccién relativista, para ello se calculd el valor esperado de la expresion 1.24. Primero se
despejo p? de la ecuacion 1.21, obteniendo la expresion 2.4, la cual se elev al cuadrado resultando
en 2.5.

P2 = 2m,(Ho, — V;). (2.4)
Pt =4Am2(H3 — 2H,, V; + V2). (2.5)

Se sustituy6 2.5 en 1.24 obteniendo 2.6.

N 1 N A A N
Hp, = ———(H§ — 2H,,V; + V7). (2.6)

2mec?
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Se trabajo con los estados que se muestran en la ecuacion 2.7.

‘l1’l2;ml17ml2;m517m82>_> |ll;mlb;msz>7 (27)

donde m; es el nimero cuéntico magnético y mg es el niimero cuantico de espin para cada proton.

Se calcul6 el valor esperado de 2.6, considerando que (I;; my,; ms, | floi |li; mu,; ms,) = Eo, se llego
a la expresion 2.8.

1
liymums,) = Eg, = ———(E§, — 2V;Ey, + V). (2.8)

Hpg, i
2mype

(Li; My 5 m,

La energia debido a la estructura fina esta dada por la suma de la energia por correccién espin-
orbita y por correccion relativista, como se dijo con anterioridad, la energia a causa de la correccién
espin-Orbita es cero, por lo tanto, la energia debido a la estructura fina es igual a la energia por
correccion relativista proveniente de cada proton, como se muestra en la expresion 2.9. Se obtuvo
la energia correspondiente al estado base y al primer estado excitado.

EEFi, = Frp = Ep, —|—ER2. (29)

2.2.3. Niveles de energia: Campo magnético constante.

Se calcularon los niveles de energia de la molécula de agua al encontrarse interaccionando
con un campo magnético externo y constante, especificamente con el campo magnético generado
por el superconductor magnético de un aparato de resonancia magnética Siemens MAGNETOM
Skyra 3T MRI Scanner.

Se utilizé una analogia del efecto Zeeman andémalo para realizar los calculos, se emple6 entonces
la expresion 1.30.
Sean:

+ L., (2.10)
(2.11)

Tomando las expresiones 2.10 y 2.11, explicitamente el hamiltoniano tiene la forma de 2.12.

I:IZi == ‘ [(IA’% + f’yl + IA’Zi) +g(‘§xz + S’yi + 321)] "B, (212)
2my¢

donde B esta dado por la expresion 1.1. Se tiene entonces la ecuaciéon 2.13.

N B, N
20 +8,,+8.)] k. (2.13)

H, =— L,
z 2mpc[( ‘

+ Ly, + L.,

i

Se nombr6 a Hy, como Hz... en esta seccidon, debido a que se estd considerando un campo
(2 T )
magnético constante, esto para evitar confusiones.

Realizando el producto punto de 2.13 se lleg6 a 2.14.

15
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EBO
2my,¢

Hyere, = — (L., + ¢5-,). (2.14)

Se procedi6 a obtener el valor esperado de H Zete,; » Para ello se tomd la propiedad de la expresion
2.15.

J. |j,m) = mh|j,m), (2.15)

donde J puede ser L o S, por lo tanto, |7, m) serd |l,m;) o |s,ms) respectivamente y s es el
espin de la particula.

Se obtuvo entonces el valor esperado de 2.14, el desarrollo parti6 de 2.16.

. B . .
<lz; mll; msi Hthei lZ; ml,,; msi> = Ethei = - 20 <l7,; ml,,; msi (-L:?J1 + gSZ,L) lZ; mll; m8i> . (2'16)
2mpe
Se distribuy¢ el ket, resultando en 2.17.
€BO ~ N
2myc
De 2.15 se llegd a 2.18.
GB()
Ezcte, = — (G s mis, | (g [l mugs ms, ) + gms, [ls mugsms, ). (2.18)
2myce
Al ser my, y my, constantes se obtuvo 2.19.
eB()
P

Se obtuvo asf la expresion para las energias de la molécula de agua al interaccionar con el campo
magnpetico constante generado por el superconductor magnpetico del MRI antes especificado, esto
debido a que (l;; m;; ms, | |l;; mi; ms,) = 1, de tal forma se llego a la ecuacion 2.20.

63077,
2mpe

Ezcte, = — (mu, + gms, ). (2.20)

La energia de la molécula de agua al interaccionar con un campo magnético constante se expresa
por medio de 2.21.

Ezcte = Ethel + Etheg~ (221)

Se calcul6 la energia correspondiente al estado base y al primer estado excitado de la molécula
de agua.
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2.2.4. Niveles de energia: Campo magnético variable.

Para obtener los niveles de energia de la molecula de agua al interaccionar con un campo
magnético variable, se trabajé con el campo generado por las bobinas de gradiente de un aparato
de resonancia magnética con las especificaciones mencionadas en la secciéon 2.2.3.

Para realizar los célculos se utilizo asi como en la anterior secciéon, una analogia del efecto
Zeeman anoémalo, por lo tanto, se trabajo con la expresion 2.12, solo que para este caso se tomo
como B al campo dado por la ecuacion 1.6 y se nombro a H 7, cOmo H Zvar;, llegando a la expresion
2.22.

€

(Lo, + Ly, + L2,) + 9(Sa; + Sy + 52 - (2Gai + yGyj + 2GoE)].  (2.22)

T

HZvari = _2m c
P

Se realiz6 el producto punto de 2.22, resultando en la expresiéon 2.23.
3

Z nGpLn, + gnGnSh,), (2.23)

HZva'r‘i - 2m
P

donde n =1,2,3 = z,y, 2.
Se procedio a calcular el valor esperado de 2.23, partiendo de la ecuaciéon 2.24.

<lzy my;; Mg, | IA{Z'Uam |l17 my;; msi> = EZvari =
3

e . .
2mpc nzl (Li; my,; ms,| (NG Ly, + gnGpSy,) |b; mg,). (2.24)
Se distribuy¢ el ket, teniendo como resultado 2.25.
3 A
EZ'uam = 2mp Z li; my,; nG Lm ls; my,; Mg, >+gnGnSm ls; my,; msl>) (225)
Se utilizaron las propiedades descritas por las expresiones 2.26 y 2.27.
Jp—J-
P (2.26)
2
Jy+J-
Jy=—— 2.27

Para mayor claridad, se procedi6 a explicar el procedimiento de esta seccion utilizando un solo
término de la suma de la ecuaciéon 2.25, en este caso n = 1 = x, para n = 2 = y los calculos son
analogos. Entonces, para n = x, 2.25 resulta en 2.28.
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Ly —L_
mG:L’ <+12L> |lza mli;msi>‘|

Sy, -5,
- ﬁ (b s m, lngz <+2> |l mlﬁmsi)] (2.28)

e

m <lz‘; my;; msi‘
P

EZ:L”UaT,; = -

Se distribuy6 el ket, como se observa en 2.29.

e
2mye

EZZE’UaTi = - <l7,a my;; msi‘

paen <IA’+L li;mli;m5i> ;EL |li;mli;m5i>>] _

e S, — li; my, s my,
o (i3 my; 5 m, | [ngz< w 5 L >>] . (2.29)
P

Se utilizo la propiedad de 2.30 en 2.29 y se factorizo el 1/2 que se encuentra en cada término
de la misma ecuacién.

Jx|j,m) = h/j(j+1) —m(m £ 1) |jm+1) (2-30)
Resultando en 2.31.

EZ:vvan = _472 c <lza my,; Mg, (xGwh\/lz(lz + 1) — my; (mli + 1) |ll7 my; + 17 mS»))
e
— o (| (/G0 1) = Gmg, = 1) [, = 13 m,))
p
- ﬁ (Li; my, 5 m, | (ngmh\/si(si + 1) —mg, (ms, + 1) |;; my,; ms, + 1>)
p

- ﬁ;c (l;; my,; ms, | (h\/si(si + 1) —ms, (ms;, — 1) |l; my,; ms, — 1}) . (2.31)

Se simplificd la expresion 2.31 y considerando que los términos en la misma son constantes
resulté en 2.32.

Ezzvar, = _47;,,0 (xGmh\/li(li + 1) —my, (my, + 1) {l;my,; ms, | L my, + 15 msi>)
I (ﬁ\/li(li—l—l)—ml.(ml, —1) (li'ml.'ms.|li'ml. —1’ms.>>
4mpc i [3 ? i) i ’ I3 I’ [3
- (ngmh\/Sz'(Si +1) = mg, (ms, + 1) (b my; m, | 3 my ;3 ms, + 1>)
— 47:ch (FL\/sl(sz + 1) — ms, (ms, — 1) (& my,; ms, | by, s ms, — 1)) . (2.32)

Debido a que {(&;;my,;ms,||li;my;ms, £1) = (L my,;ms,||L;my, £1;mg,) = 0, entonces
tenemos que Fzgyqr, = 0. El procedimiento es analogo para Ezyar,, por lo tanto, Ezyyer;, = 0.
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Posteriormente se tomé de nuevo 2.25 para calcular ahora Ez..,qr,, por lo tanto, se partié de
2.33.

Eszari = _L <l'u mi,;; msil (ZGzIAfzi + gZGZSzI)
2mpe

Se distribuy6 el ket en 2.33, resultando 2.34.

€

Esza'm = - (llaml”msL‘ (sz[A/zi li;mli;msi> +gZGZSz1 lumlmms,» (234)
2mpe
Se tomo la propiedad de 2.15 y se aplico a 2.34, se obtuvo 2.35.
e
Ezzvar; = =5 — {lismug;ms, | (G, [l s ms,) + g2Gahims, Ly my s ms,))- (2.35)
P

Se simplificd 2.35 y al ser todos los términos constantes se tuvo como resultado 2.36.

ezG,h
Eszam, - — (mli <lza mp,;Ms;
2myc

li mi;; m5i> + gms, <ll, my;;Ms,

Ly, ;ms,)). (2.36)

Debido a que (l;;my,;ms, | 1;;my,;ms,) = 1, se obtuvo 2.37.

ezGLh
2mpe

(mu, + gms,). (2.37)

Eszari =

Puesto que Fzyar, = Ezzvar; + Ezyvar; + Ezzvar;, enitonces Ezyq,, resultod en 2.38.

G.h
TR, + gm,). (2.38)

EZvari = - Imc i i
P

La energia de la molécula de agua al interaccionar con un campo magnético variable se expresa
por medio de 2.39.

Ezvar = EZvarl + EZvar2~ (239)

Se calcul6 la energia correspondiente al estado base y al primer estado excitado de la molécula
de agua.

2.2.5. Niveles de energia: Pulsos de radiofrecuencia

Posteriormente, se calcularon los niveles de energia de la molécula de agua al absorber los pulsos
de radiofrecuencia provenientes del aparato de resonancia, para ello se utilizé 2.40.

E = h, (2.40)

donde v es la frecuencia y h es la constante de Planck.
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2.3. Frecuencias necesarias para que surjan transiciones de
estado

Como se mencion6 en la seccion 1.2.3, los protones de los hidrégenos de la molécula de agua al
absorber la energia de los pulsos de radiofrecuancia de un MRI transicionaran de estado, pero esto
solo ocurre entre ciertos estados, los estados que cumplan con la conservacién de momento angular
total (J). Por lo tanto, se obtuvieron los J correspondientes al primer estado excitado y al estado
base de la molécula de agua, para ello se trabajé con 2.41, para cada proton.

1

=1+ = 2.41
J 5 (2.41)

Y con 2.42, la cual nos proporcionan los momentos angulares totales posibles.

1 = Jel < J < i1 + Jof (2.42)

Una vez definidas las transiciones posibles, se obtuvieron las diferencias de energia entre estados
sin considerar la energia proveniente de los pulsos de radiofrecuencia, posteriormente se calcularon
las frecuencias necesarias para que surjan dicha transiciones, esto mediante la expresion 2.43.

E

V= (2.43)
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Resultados

3.1. Resultados de los niveles de energia: Sin fen6menos.

Para el estado base [; = I3 = 0, por lo tanto la expresion 2.1 para el primer protén resulté en
3.1, donde se realiz6 el cambio de notaciéon de Ey, a Ey B,

h2
0p, = 55 (0)(0+1) + Vi = V1. (3.1)
Lo 2myd2
Se obtuvo el mismo resultado para la energia del segundo protén, por lo tanto, la energia de la
molécula de agua al no interaccionar con algiin campo y sin considerar ningtn fenémeno para el
estado base, estd dada por la expresion 3.2, debido a que V; =V, = V.

Eo, =Vi+Vy =2V, (3.2)

donde V esté dado por 2.2. Para llegar a la expresion 3.3 se utilizaron las siguientes constantes:

€0 = 8,8541878176 x 10~'2 Fm~1,
h=1,054571817 x 10734 Js,
e =1,602176634 x 10~19 C,
dp, = 151,05 x 10712 m,
d, = 95,60 x 10712 m.

Por lo tanto, las constantes se sustituyeron en 3.2, resultando en 3.3 para el estado base.

Ey, = —101,43306055 eV. (3.3)

Posteriormente se realizé el mismo procedimiento para el primer estado excitado, en ese caso
Iy =1yly =0, por lo tanto, se obtuvieron las energias para el proton 1y 2 dadas por las expresiones
3.4y 3.5, respectivamente. Se realizo el cambio de notacién de Ep, a Ep, , para diferenciar entre
el estado base y el primer estado excitado. '

h? h?
= H(1+1 P =
0p, Qmde ( )( + ) +V

o

. 4
mpd?, + W (3 )
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Resultados
3.2 Resultados de los niveles de energia: Estructura fina.

h2
Ey,, = ——=(0)(0+1)+ Vo = V5. 3.5
0p, Qmpdg()( +1D)+Ve=V, (3.5)
Por lo tanto, la energia total de la molécula de agua para este caso estd dada por la ecuaciéon
3.6.

2

Ey, = E Ey,, = —=
Op Op, + Op, mpd?) +

2V. (3.6)

Sustituyendo las constantes se tiene la siguiente energia para el primer estado excitado de la
molécula de agua al no interaccionar con algin campo magnético sin considerar ningin fenémeno,
dada por la ecuacion 3.7.

Eo, = —101,42851979 V. (3.7)

3.2. Resultados de los niveles de energia: Estructura fina.

Se procedi6 a obtener los niveles de energia considerando la estructura fina, para ello se trabajo
con la expresion 2.8 y 2.9. Se parti6 del estado base, para ambas particulas I; = lo = 0, se observa
que 2.8 depende de Ep,, recordando de la seccién 3.1 que Ey, = Ey, =V, se tiene entonces la
expresion 3.8 para la primera particula.

1
E =——— (V2 -2V +V?) =0. 3.8
EFp, 2mp02( i V) (3.8)
Se cambi6é Egp, por Egr, para distinguir el estado base del primer estado excitado. El pro-
cedimiento anterior es andlogo para la segunda particula obteniendo el mismo resultado, por lo
tanto, para el estado base de la molécula de agua al considerarse la estructura fina, la energia esta
dada por la ecuacion 3.9.

Egp, = Egry, + Eprg, = 0. (3.9)

Posteriormente se obtuvieron las energias ahora para el primer estado excitado donde [y =1y
lo = 0. Para la primera particula, Ey, = Ep, estad dada por 3.4, por lo tanto, sustituyendo 3.4 en
2.8 se llego a 3.10.

Eom ———— | (22 415 2f2v ) v (3.10)
EFp = omyc? | \mpd2 "\ m,d2 ! ! '
Simplificando 3.10 y sustituyendo valores se llegd a 3.11.
ht —14
Egp,, = —m = —1,09874756 x 107" V. (3.11)

Se obtuvieron después las energias para la segunda particula en el primer estado excitado,
donde Ey, = Ey,, estda dada por 3.5, por lo tanto, sustituyendo en 2.8 se lleg6 a 3.12.

1

Egp,, =
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Resultados
3.3 Resultados de los niveles de energia: Campo magnético constante.

Por lo tanto, la energia de la molécula de agua al considerar la estructura fina estd dada por

h4

— = —1,09874756 x 10714 V. 3.13
2m3c2d} ’ . ‘ (3.13)

Epr, = Eppp, + Egrp, = —

3.3. Resultados de los niveles de energia: Campo magnético
constante.

Se calcularon los niveles de energia de la molécula de agua al interaccionar con el campo
magnético constante proviniente del superconductor magnético de un MRI de 1.5, 3y 7 T, al cual
le corresponde una frecuencia de 64, 128 y 297 MHz respectivamente. A continuacién se presentan
los resultados explicitamente para el caso de 3 T solamente, para ello se parti6é de la expresion 2.20.

Para el estado base l; = lo = 0, por lo tanto, m;;, = my, =0, s; = % para los dos protones
pues son la misma particula, entonces ms, = i% esto dependiendo de la segunda particula, pues
por exclusion de Pauli no se puede tener dos particulas en el mismo estado. Por lo tanto para la
primera particula se obtuvo 3.14, donde se realiz6 el cambio de notacion de Ezcie, & EzBete,-

eBoh [ 1\] eBgh
Egeter, — — 0 1) = . 3.14
Zctep, e | +9< 2)_ $4mpc (3.14)

Se obtuvo para la segunda particula la ecuacion 3.15.

eBoh [ 1\] eBgh
— 0 || == . 3.15
2mpe | tg <:F2)_ dmyc ( )

EZCt632 =

Por lo tanto, la energia de la molécula de agua para el estado base al encontrarse interaccionando
con un campo magnético constante de 3T esta dada por la expresion 3.16.

eBogh " eBgh ~0

EtheB = Echtez;1 +EZCt632 = (316)

dmpe  dmye

Posteriormente se obtuvieron las energias pero para el primer estado excitado, donde para la

primera particula l; =1, m;, = —1,0,1y m,, = +%, —%, por lo tanto, se llego a 3.17 de 2.20 solo
para uno de los casos donde m;, = —1 y mg, = +%, pues los demés son analogos. Se realizo el
cambio de Ezcte;, & Ezpcte;, por distincion.
BB()FL 1
E =— -1 = . 3.17
o) ar

Para la segunda particula lo =0, m;, =0y mg, = +%, —%7 llegando a 3.18, solo para uno de
los casos donde my, =0y ms, = —|—%.

eBoh g
Ezctep, = “Sme (5) . (3.18)

Por lo tanto, la energia de la molécula de agua para uno de los casos del primer estado excitado
al encontrarse interaccionando con un campo magnético constante de 3T esta dada por la expresion
3.19
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Resultados
3.4 Resultados de los niveles de energia: Campo magnético variable.

eBoh 1 eBoh (g eBoh o7
Ezcer, = — -1 |- =) = 1—g9)=-4,33619670 x 10~"*. (3.19
Zeter 2mye [ +g(2>} 2mye (2) 2mpc( 9 8 (8:19)

El resultado anterior es solo para uno de los estados posibles (|1,0; —1,0;+,+)), de manera
analoga se realiz6 el procedimiento anterior para todos los demas estados posibles y se obtuvieron
los resultados que se pueden observar en la Figura.

3.4. Resultados de los niveles de energia: Campo magnético
variable.
Para obtener las energias de la molécula de agua causadas por el campo magnético variable se

trabajo con 2.38 y 2.39. Para el estado base de la primera particula l; =0, m;, =0y mg, = :i:%,
sustityendo los valores en 2.38 se llegd a 3.20, donde se tomé a Ezyqr, como EZUMBl.

ezG,gh
dmye

; (3.20)

_exG.h (Oi g)

EZvargl - - I
P

Posteriormente, se adquiri6 la energia para la segunda particula, donde de igual forma I = 0,
my, =0y ms, = :I:%7 solo que se tomd a mg, = :F%, yva que las particulas no pueden encontrarse
en el mismo estado. Sustituyendo los valores en 2.38 se llegd a 3.21.

_e2G.h (0%9) - L e2Gagh (3.21)

Ezvarp, = 5
o2 2mye dmye

2

donde G, = 45”%, tomando las especificaciones del MRI en el que se baso6 el trabajo. La
constante giromagética g, para los protones tiene un valor de aproximadamente 5.585 y m =
20C'm, que es la posicion en donde se estéan considerando las mediciones, puesto que el origen de
coordenadas se encuentra en el centro del cuerpo humano se tomaron 20 Cm en z. Considerando
estos valores se obtuvo entonces que la energia del estado base de la molécula de agua al encontrarse
interaccionando con un campo magnético variable esta dado por 3.22.

ezG,gh = ezG,gh
EZ'uarB = EZBvarl + EZBvar2 = J + 9 =0

dmyc dmyc

(3.22)

Se realizaron los célculos posteriormente para el primer estado excitado, comenzando por la
primera particula, se tomo el caso donde m;, = =1y ms, = —&—%. Sutituyendo los valores en 2.38 y
cambiando a Ezyqr POr Ezyer, se llegd a 3.23.

ezG h g
Egvarn = — (71 f) . 2
Z Py 2mpc + 9 (3 3)

Se prosigui6 realizando los calculos para la segunda particula, tomando m;, = 0, ms, = —&—% y
sustituyendo en 2.38 se obtuvo como resultado a 3.24.

ezG,h g
Evarn, = — (0+9). 24
Zvarry 2my,c 0+ 2 (3:24)

Por lo tanto, la energia de la molécula de agua para el primer estado excitado tomando uno
de los estados posibles (|1,0; —1,0; 4+, +)) cuando la molécula se encuentra interaccionando con un
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Resultados
3.5 Resultados de los niveles de energia: Pulsos de radiofrecuencia.

campo magnético variable provinente de los gradientes de campo magnético de un MRI que tiene
las especificaciones antes descritas esta dada por

ezG h
2myc

EZvarp = (=1 +g) = —1,30085901 x 107 V. (3.25)
Finalmente, se realizd6 un procedimiento analogo al anterior para obtener los niveles de energia
correspondientes al resto de los estados.

3.5. Resultados de los niveles de energia: Pulsos de radiofre-
cuencia.

Se obtuvo la energia emitida por los pulso de radiofrecuencia de un MRI, para ello se utiliz6 la
expresion 2.40, donde v = 128 Hz, pues es la frecuencia emitida por los pulsos de radiofrecuencia
del MRI con el que se trabajo en esta investigacion, de esa forma se llegd a 3.26.

E = hv = 5,29365465 x 107", (3.26)

3.6. Niveles de energia de la molécula de agua al interactuar
con un MRI.

En las secciones anteriores de este capitulo, se obtuvieron las energias de la molécula de agua
antes de entrar a un MRI considerando los distintos fenémenos que pueden ocasionar cambios en
los niveles de energia y una vez que se encuentra dentro de un MRI, se consideraron las variaciones
ocasionadas por los campos magnéticos y los pulsos de radiofrecuencia absorbidos.

Se sumaron las energias obtenidas de las expresiones 3.3 y 3.9 para el estado base de la molécula
de agua al encontrarse sin interaccionar con algin campo magnético, se sumaron también las ex-
presiones 3.7 y 3.13 que son las energias del primer estado excitado para el mismo caso, obteniendo
los resultados que se muestran en la Figura 3.1.

|0,0;0,0; £, F)

) e = = -101.43306055 eV

L,0;my,, 05ms,, mes
_______ | al ) -101.42851979 eV

B=0

E:

Figura 3.1: Energia total para el estado base y el primer estado excitado de la molécula de agua
al no interaccionar con campos magnéticos.

Finalmente se le sumaron a las energias que se muestran en la Figura 3.1 las obtenidas una
vez que la molécula se encuentra interaccionando con los campos magnéticos generados por el
superconductor magnético, las bobinas de gradiente de un MRI y la energia absorbida por medio
de los pulsos de radiofrecuencia, por lo tanto, para el estado base se sumé6 3.9, 3.16, 3.22 y 3.26
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Resultados
3.7 Diferencia de energia entre estados de transiciéon

a la energia base que se muestra en la Figura 3.1 y para el primer estado excitado se sumaron
las energias que se obtuvieron considerando el campo magnético constante y el campo magnético
variable para todos los posibles estados, ademas de la energia dada por 3.26, resultando en la
Figura 3.2.

1.0; -1,0; —, —
| ) -101.42851917 eV
7 1,0;0,0; —, =)
Ry -101.42851926 eV
A0 L0:1,0;—, )
RO -101.42851936 eV
2,0 .7 1,0:—=1,0: +,
JelooT L0 L0 ) 10142851970 eV
APt 1,0:0,0; +,
o e — LG 10142851979 eV
SSSo-- 11,0;1,0; =, )
R -101.42851989 eV

‘o [1,0; —1,0; +, +)
A Y =~
AN [1,0;0,0; +, +)
s (1L,051,00 4, +)

-101.42852023 eV
-101.42852032 eV
-101.42852042 eV

10,0;0,0; %, F)
_______ -101.43306055 eV

B#0

Figura 3.2: Energia total para el estado base y el primer estado excitado de la molécula de agua al
considerar las variaciones en los niveles de energia debido a los campos magnéticos generados por
un MRI.

3.7. Diferencia de energia entre estados de transicién

Se procedi6é a calcular los momentos angulares totales correspondientes a cada estado, para
asi obtener los estados posibles de transicion, la diferencia de energia entre dichos estados y la
frecuencia necesaria para que surja dicha transicién, para ello, se tomaron las energias de los
estados posibles sin considerar la energia proveniente de los pulsos de radiofrecuencia.

Ejemplificando los céalculos con el estado base, donde I; = I, = 0, sustituyendo dichos valores
en 2.41 se obtuvieron 3.27 y 3.28.

1 1 1
=0+ - =—-,——. 3.27
J1 2979 ( )
11 1
0L == 3.28
J2 27379 ( )
Posteriormente, se sustituyeron los valores antes obtenidos en 2.42, considerando que m, deben
ser distintas, por lo tanto, tomando j; = % Y Jj2 = —% donde ms, = 4+ y ms, = —, respectivamente

, se llego a las J posibles dadas por 3.29.
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3.7 Diferencia de energia entre estados de transiciéon

1 1 1 1

-+ <J< === 3.29

33<s<f5-3] 320
Tomando el caso donde j1:*%yj2:%,osea que mg, = — y Mg, = +, se tiene como

resultado 3.30.

1 1 1 1

——— | <J<|-=+= 3.30

EREEEEIS RS 22

Por lo tanto, a partir de 3.29 y 3.30, se lleg6 a que las J posibles para el estado base son J = 0, 1.

Tomando el caso anterior, suponiendo que J = 0 y llega el fotén provinente de los pulsos de
radiofrecuencia con J = 1, entonces los estados a los que puede transicionar deben cumplir con
3.31, considerando que ahora j; =0y jo = 1.

J=10—1[,]0+1 =1 (3.31)

El procedimiento anterior se realizoé para todos los estados, considerando que solo uno de los
protones de la molécula de agua absorbera al foton provinente de los pulsos de radiofrecuncia, pro-
vocando que la direccién del espin cambie, por ejemplo, si el protén tiene my; = + pasard amgs = —.

En el caso del estado |0,0;0,0;+,—) con J = 0, si el protén con ms = + absorbe al fotéon
cambiara a ms = —, sin embargo, por exclusion de Pauli no existe el estado |0,0;0,0; —, —), por
lo tanto, el estado |0,0;0,0;+,—) solo puede transicionar a: |1,0;—1,0;—, —), |1,0;0,0; —,—) y
[1,0;1,0; —, —) con J = 1, al absorber el fotén.

Una vez que se definieron las posibles transiciones, se obtuvieron las diferencias de energias
entre estados y por medio de esa diferencia de energia se obtuvo la frecuencia necesaria para
que esas transiciones sucedieran, esto se realizdé por medio de la expresion 3.26, simplemente
despejando v de ella.

Estado inicial (J=2) Estado de transicion (J=2) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

|0,0;0,0;+, —) [1,0; —1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
11,0; —1,0; 4+, +) 11,0;—1,0; 4+, —) 5,298 x 1077 128.1 MHz
[1,0;0,0; +, +) [1,0;0,0;+, —) 5,298 x 1077 128.1 MHz
[1,0;1,0; +, +) [1,0;1,0;+, —) 5,298 x 10~7 128.1 MHz

Tabla 3.1: Diferencia de energia y frecuencia correspondiente a posibles estados de transicion (de
J =2 a J=2) para MRI de 3 T.

En la Tabla 3.1 se muestra algunos resultados obtenidos para un caso especifico, las tablas
resantantes para todas las posibles transiciones se muestran en el apéndice Momento angular
total.
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3.8 Error porcentual

Los resultados obtenidos para el caso del aparato de resonancia de 1.5 T y 7 T se pueden
observar en el apéndice Tablas correspondientes a 1.5 T y Tablas correspondientes a 7 T.

3.8. Error porcentual

Finalmente se obutvo el error porcentual de los resultados de las frecuencias que se calcula-
ron para los campos magnéticos antes mencionados de 1.5, 3 y 7 T, considerando solamente las
frecuencias del orden de MHz, para ello, se trabajo con la expresion 3.32.

Val l—Val timad
Error porcentual = aror rea O CTMATO | % 100 (3.32)
Valor real

Se obtuvieron los resultados que se muestran en 3.2

MRI  Error porcentual

15T 0.3%
3T 0.078 %
7T 0.047 %

Tabla 3.2: Error porcentual correspondiente a los aparatos de 1.5, 3y 7 T.
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Capitulo 4

Conclusiones y discusiones

Se logro romper la degeneracion de los niveles de energia, como se muestra en la Figura 3.2,
a partir del quinto, sexto y séptimo decimal las energias comienzan a variar, podria parecer que
dichos cambios son insignificantes, sin embargo, son comparables con la energia que proviene de
los pulsos de radiofrecuencia dada por 3.26, ya que tiene el mismo orden de magnitud.

De las tablas que se muestran en los apéndices, podemos observar que solo hay dos posibles
diferencias de energfa y frecuencias entre las probables transiciones de estado. La mayor frecuencia
que se observa tiene ordenes de THz y esta corresponde a las transiciones entre los estados base
(como estado inicial) y los primeros estados excitados (como estado de transicién o final), sin
embargo, para aparatos de resonancia magnética que trabajan con campos magnéticos constantes
de 1.5, 3 y 7 T (como el valor del campo magnético constante representativo del aparato de
resonancia magnética que se considerd para realizar los célculos), las frecuencias correspondientes
son de 64, 128 y 297 MHz respectivamente [13|, por lo tanto, el aparato no esta disefiado para
detectar frecuencias con ordenes de THz.

Las frecuencias calculadas fueron de 64.2, 128.1 298.4 MHz y corresponden a las transiciones
que pueden ocurrir entre los primeros estados excitados, frecuencias que coinciden con la emitida
por un aparato de resonancia magnética de 1.5, 3 y 7 T. Considerando que las emsiones de pulso
de radiofrecuencia no son exactas, si no que la emision esté en un intervalo de frecuencias entorno
a una frecuencia principal, se puede concluir que la frecuencia obtenida es cercana a la esperada,
por lo tanto, esto puede interpretarse como que el modelo simplificado con el que se trabajo
proporciona resultados 6ptimos.

Para trabajo futuro, se puede considerar modificar el modelo utilizado para el calculo de los
resultados, ya que existen articulos [16] donde se concluye que la molécula de agua sufre cambios
significativos al interaccionar con campos magnéticos, cambios como la uniéon de nuevos hidrogenos
a ella, por lo tanto, seria interesante considerarlos y analizar los resultados comparandolos con los
datos reportados.
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Apéndice A
Momento angular total

En la siguiente tabla se muestran los posibles momentos angulares totales y los estados que
corresponden a dichos valores.

J=0 J=1 J=2

|0,0;0,0; +, —) |0,0;0,0;+,—)  |1,0;—1,0;+, —)
|0,0;0,0;—,+> |0,0;0,0;—,+> 1,050, -)
|1,0;f1,0 -y 1,0;—-1,0; —,—) \1,0;1, =)
[1,0;0,0; — > [1,0;0,0; — > [1,0; —1,0; 4+, +)
[1,0;1,0; —, —) |1010 -) \100 +)
[1,0; —1,0; ,+> 11,0; — ,+> 11,051 +)
[1,0;0,0; —, +) I1, 00 ,+>

1, +) +)

07+7
0; +

07+7
) 70 +

bl )

1,0:0,0;

11,0;1,0; —, 11,0;1,0; —,
|1707 aa+a >
|170; 5 7+7 >
[1,0;1,0;+, —)
[1,0;—1,0; 4, +)
|100,0,+,+>
11,0;1,0; 4, +)

) I

Tabla A.1: Momentos angulares totales posibles correspondientes a cada estado, considerando el
estado base y el primer estado excitado.
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Apéndice B
Tablas correspondientes a 1.5 T

Las siguientes tablas muestran las diferencias de energia y frecuencias necesaria para que surjan
las transiciones de estados posibles para un aparato de resonancia magnética de 1.5 T.

Estado inicial (J =0) Estado de transicion (J =1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

|0,0;0,0; 4, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) I1,0;0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) [1,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) 11,0;—1,0; +, +) 0.00454032 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) |1,0,0,0,+,+> 0.00454023 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) 11,0;1,0; +,+> 0.00454013 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) |1,0;—1,0 -) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;—1,0; 4, +) 0.00454032 1.1 THz
|0,0;0,0; ,+) 11,0;0,0; 4, +) 0.00454023 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; 4, +) 0.00454013 1.1 THz
11,0; —1,0; —, +) |1,0;—1,0; —,—) 2,657 x 1077 64.2 MHz
11,0;0,0; —, +) I1,0;0,0; —, —> 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0; —, +) [1,0;1,0;—, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz

Tabla B.1: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =0yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
1.5 T.

33



Tablas correspondientes a 1.5 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 0) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia
10,0;0,0;+, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz,
10,0;0,0;+, —) I1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) [1,0;,-1,0;—,—) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) I1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) 11,0:1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz

11,0, —1,0; +, —) 11,0, —1,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz
I1,0;0,0;+, —) I1,0;0,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz
11,0;1,0;+, —) 11,0;1,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz

11,0;—1,0; —, +) 11,0, —1,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz
[1,0;0,0; —, +) [1,0;0,0; —, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
11,0;1,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz

[1,0;—-1,0;+,+) 1,0, —-1,0; —,+) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0; +,+) [1,0;0,0; —, +) 2,657 x 1077 64.2 MHz
11,0;1,0; +, +) 11,0;1,0; —, +) 2,657 x 107 64.2 MHz

Tabla B.2: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1y el final J = 0 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de

1.5 T
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Tablas correspondientes a 1.5 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

[0,0;0,0; +, —) [1,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) 11,0; -1 0,+,+> 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) :0,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; +, —) 1,0; +,+> 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;—,—) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1 0,1,0 , =) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) —1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) ,0,0,+,+> 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
[1,0;—1,0;+, — 1,0;—,—) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0;+, —) , ;0,0;—,—) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0; +, —) 1,0 , =) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;—1,0; —, +) —1,0; —,—> 2,657 x 1077 64.2 MHz
|1,0;0,0; —,+> 0,0; =) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0; —, +) | 1,0;—, =) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0; —1,0; 4, + il 1,0;—,+) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0; —1,0; +, + [1,0;—1,0; 4, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0;+, +) [1,0;0,0; —, +) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0; +, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; —, +) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; +, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz

Tabla B.3: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1yelfinal J =1 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
15T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J =2) Diferencia de energfa (eV) Frecuencia

|0,0;0,0; +, —) 11,0 —1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) I1,0;0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) I1,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;—1,0; +,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) |1,0:0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0:1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz,
I1,0:—1,0: 4+, +) I1,0;—1,0; +,—) 2,657 x 1077 64.2 MHz
I1,0;0,0; +, +) 11,0:0,0: +, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
1,0;1,0; +, +) I1,0;1,0; 4, —) 2,657 x 107 64.2 MHz

Tabla B.4: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1y el final J =2 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
15T
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Tablas correspondientes a 1.5 T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia
0,0;0,0;+, —) 11,0, —1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
10,0;0,0; +, ) 11,0;0,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0;+, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz,
|0,0;0,0; +, —) [1,0;—1,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz

[1,0;—1,0; 4, —) [1,0;—1,0; —, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0;+, — [1,0;0,0; —, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
11,0;1,0;+, —) 11,0;1,0; —, —) 2,657 x 107 64.2 MHz

11,0, —1,0; +, +) I1,0; —1,0; —, +) 2,657 x 10~7 64.2 MHz

11,0, —1,0;+, +) 11,0;—1,0; +, —) 2,657 x 107 64.2 MHz
I1,0;0,0; +, +) 1,0;0,0; —,+) 2,657 x 107 64.2 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0;+, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; —, +) 2,657 x 1077 64.2 MHz
11,0;1,0; +, +) 11,0;1,0; +, —) 2,657 x 107 64.2 MHz

Tabla B.5: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =2 yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
15T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 2) Diferencia de energfa (eV) Frecuencia

|0,0;0,0; 4, —) 11,0, —1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
[1,0; —1,0; 4, +) 11,0;—1,0; 4, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;0,0; 4, +) [1,0;0,0; 4, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz
[1,0;1,0; +, +) [1,0;1,0;+, —) 2,657 x 1077 64.2 MHz

Tabla B.6: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =2yelfinal J =2y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
1.5 T
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Apéndice C
Tablas correspondientes a 3 T

Las siguientes tablas muestran las diferencias de energia y frecuencias necesaria para que surjan
las transiciones de estados posibles para un aparato de resonancia magnética de 3 T.

Estado inicial (J =0) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

0,0;0,0;+, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) |1,0:0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0:0,0; +, —) 11,0, —1,0; +, +) 0.00454032 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0:0,0: +,+) 0.00454023 1.1 THz
0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; +,+> 0.00454013 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) |1,0;—1,0 -) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) |1,0;0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0;—1,0; +, +) 0.00454032 1.1 THz
10,0: 0, 0: — +) 1,0;0,0;+,+) 0.00454023 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; +, +) 0.00454013 1.1 THz,
11,0;—1,0; —, +) 11,0;—1,0; —, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
|1,0:0,0; —, +) |1,0;0,0; —, —> 5,20777793 x 107 128.1 MHz
11,0:1,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz

Tabla C.1: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicién al tener el estado inical
J =0yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T
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Tablas correspondientes a 3 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 0) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

0,0;0,0; +, —) I1,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) I1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 1,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) |1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz,
|0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
I1,0;—1,0; +,—) I1,0;—1,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
1,0;0,0;+,—) I1,0;0,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
1,0:1,0; 4, —) 11,0;1,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
11,0;—1,0; —, +) 11,0;—1,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
|1,0:0,0; —, +) |1,0;0,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
I1,0;1,0; —, +) I1,0;1,0; —, —) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
I1,0;—1,0; +,+) 11,0;—1,0; —, +) 5,20777793 x 107 128.1 MHz
1,0;0,0;+,+) 1,0;0,0; —,+) 5,20777793 x 1077 128.1 MHz
11,0:1,0; +, +) 11,0:1,0; —, +) 5,20777793 x 107 128.1 MHz

Tabla C.2: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1y el final J = 0 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T
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Tablas correspondientes a 3 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

[0,0;0,0; +, —) [1,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) 11,0; -1 0,+,+> 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) :0,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; +, —) 1,0; +,+> 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;—,—) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1 0,1,0 , =) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) —1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) ,0,0,+,+> 0.00454138 1.1 THz
[0,0;0,0; —, +) 1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
[1,0;—1,0;+, — 1,0; —, =) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;0,0;+, —) , ;0,0;—,—) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;1,0; +, —) 1,0 , =) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0; —1,0; —, +) —1,0; —,—> 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
|1,0;0,0; —,+> 0,0; =) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;1,0; —, +) | 1,0; —, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0; —1,0; 4, + il 1,0;—,+) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0; —1,0; +, + [1,0; —1,0; 4, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0; —, +) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;0,0; +,+) [1,0;0,0; +, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; —, +) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; +, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz

Tabla C.3: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =1yelfinal J =1 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J =2) Diferencia de energia (eV) Frecuencia

|0,0;0,0; +, —) 11,0 —1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) I1,0;0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) I1,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;—1,0; +,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) |1,0:0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
I1,0:—1,0: 4+, +) I1,0;—1,0; +,—) 5,29777793 x 1077 1.1 THz
I1,0;0,0; +, +) 11,0:0,0: +, —) 5,20777793 x 1077 128.1 MHz
1,0;1,0; +, +) 1,0:1,0; 4, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz

Tabla C.4: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1y el final J =2 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T
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Tablas correspondientes a 3 T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia
0,0;0,0;+, —) 11,0, —1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0;0,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;—1,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0;1,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz

[1,0;—1,0; 4, —) [1,0;—1,0; —, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;0,0;+, — [1,0;0,0; —, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;1,0;+, —) [1,0;1,0; —, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz

[1,0;-1,0;+,+) [1,0;—1,0; —, +) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz

11,0, —1,0;+, +) 11,0;—1,0; +, —) 5,29777793 x 107 128.1 MHz
[1,0;0,0; +, +) [1,0;0,0; —, +) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0;+, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; —, +) 5,29777793 x 10~ 7 128.1 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0;+, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz

Tabla C.5: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =2 yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 2) Diferencia de energia (eV) Frecuencia

|0,0;0,0; 4, —) 11,0, —1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
[1,0; —1,0; 4, +) 11,0;—1,0; 4, —) 5,29777793 x 1077 128.1 MHz
[1,0;0,0; 4, +) [1,0;0,0; 4, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz
[1,0;1,0; +, +) [1,0;1,0;+, —) 5,29777793 x 10~7 128.1 MHz

Tabla C.6: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =2yelfinal J =2y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
3T
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Apéndice D
Tablas correspondientes a 7 T

Las siguientes tablas muestran las diferencias de energia y frecuencias necesaria para que surjan
las transiciones de estados posibles para un aparato de resonancia magnética de 7 T.

Estado inicial (J =0) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

0,0;0,0;+, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) |1,0:0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0:0,0; +, —) 11,0, —1,0; +, +) 0.00454032 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0:0,0: +,+) 0.00454023 1.1 THz
0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; +,+> 0.00454013 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) |1,0;—1,0 -) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) |1,0;0,0; — > 0.00454129 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0;—1,0; +, +) 0.00454032 1.1 THz
10,0: 0, 0: — +) 1,0;0,0;+,+) 0.00454023 1.1 THz
0,0;0,0; —, +) 11,0;1,0; +, +) 0.00454013 1.1 THz,
11,0;—1,0; —, +) 11,0;—1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
|1,0:0,0; —, +) |1,0;0,0; —, —> 2,657 x 107 298.4 MHz
11,0:1,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz

Tabla D.1: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =0yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
7T.
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Tablas correspondientes a 7 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 0) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia
10,0;0,0; +, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; +, —) I1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz,
0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) [1,0;,-1,0;—,—) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) I1,0;0,0; —, —) 0.00454129 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) 11,0;1,0; —, —) 0.00454119 1.1 THz

11,0, —1,0; +, —) 11,0, —1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
[1,0;0,0;+, —) [1,0;0,0; —, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; 4, —) [1,0;1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz

11,0;—1,0; —, +) 11,0, —1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
I1,0;0,0; —,+) 11,0;0,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
11,0;1,0; —, +) 11,0;1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz

[1,0;—1,0;+,+) [1,0; —1,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
11,0;1,0;+,+) 11,0;1,0;—, +) 2,657 x 107 298.4 MHz

Tabla D.2: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =1y el final J = 0 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de

7T
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Tablas correspondientes a 7 T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia

|0,0;0,0;+, —) 11,0;—1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) I1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) [1,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0, 0;0,0; 4, —) 11,0; -1 0,+7+> 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) :0,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) 1,0; +,+> 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1,0;—, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1,0;0,0; — > 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1 0,1,0 , =) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) —1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) ,0,0,+,+> 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 1,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
11,0; —1,0;+, — 1,0;—, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
11,0;0,0; 4, —) , ;0,0;—,—) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; +, —) 1,0 , =) 2,657 x 1077 298.4 MHz
11,0, —1,0; —, +) -1,0; —,—> 2,657 x 1077 298.4 MHz
1,0; 0,0; —,+) 0,0; , =) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; —, +) [1,0;1,0; —, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0; —1,0; +, + 11 1,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0; —1,0; +, + [1,0; —1,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
11,0;0,0; 4, +) 11,0;0,0; —, +) 2,657 x 107 298.4 MHz
[1,0;0,0;+, +) [1,0;0,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; 4, +) [1,0;1,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; 4, +) [1,0;1,0; 4, —) 2,657 x 107 298.4 MHz

Tabla D.3: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =1yelfinal J =1 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
7T

Estado inicial (J =1) Estado de transicion (J =2) Diferencia de energia (eV) Frecuencia

0,0;0,0;+,—) |1,0; —1,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+,—) 11,0;0,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+,—) 11,05 1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0; —1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; —, +) 11,0;0,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; —,+) 11,0;1,0;+, +) 0.00454138 1.1 THz
11,0; -1 0,+,+> [1,0; —1,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
11,0;0,0;+,+) |1,0,0,0,+ -) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; 4, +) [1,0;1,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz

Tabla D.4: Diferencias de energia entre los posibles estados de transiciéon al tener el estado inical
J =1y el final J =2 y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
7T
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Tablas correspondientes a 7 T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 1) Diferencia de energia (¢V) Frecuencia
0,0;0,0; +, —) 11,0, —1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) I1,0;0,0; —,—) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0; +, —) 11,0;1,0; —, —) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0; —1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; +, —) [1,0;0,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz
0,0;0,0;+, —) 11,0;1,0;+,+) 0.00454138 1.1 THz

11,0;—1,0; +, —) 11,0;—1,0; —, —) 2,657 x 107 298.4 MHz
[1,0;0,0;+, — [1,0;0,0; —, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0;+, —) [1,0;1,0; —, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0; —1,0; 4, +) [1,0; —1,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
11,0;—1,0; +, +) 11,0;—1,0; +, —) 2,657 x 10~7 298.4 MHz
I1,0;0,0;+,+) 1,0;0,0; —,+) 2,657 x 107 298.4 MHz
[1,0;0,0;+,+) [1,0;0,0;+, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0;+,+) [1,0;1,0; —, +) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; +, +) [1,0;1,0;+, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz

Tabla D.5: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =2 yelfinal J =1y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
7T

Estado inicial (J =2) Estado de transicion (J = 2) Diferencia de energia (eV) Frecuencia

|0,0;0,0; 4, —) 11,0, —1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) [1,0;0,0; +, +) 0.00454138 1.1 THz
|0,0;0,0; 4, —) [1,0;1,0; 4, +) 0.00454138 1.1 THz
[1,0; —1,0; 4, +) 11,0;—1,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;0,0; 4, +) [1,0;0,0; 4, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz
[1,0;1,0; +, +) [1,0;1,0;+, —) 2,657 x 1077 298.4 MHz

Tabla D.6: Diferencias de energia entre los posibles estados de transicion al tener el estado inical
J =2yelfinal J =2y frecuencia necesaria para que dichas transiciones ocurran para un MRI de
7T
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