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Los estudios sobre vibraciocnes de las redes cristalinas en -
una gran variedad de cascs, tanto tebrica como experimental-
mente han demostrado que las impurezas son autoras del cam-
bio en los tiempos de relajamiento de materisales magnéticos
por muchos drdenes de magnitud. Los procesos de transporte
tales como la conducciébn eléctrica y la térmica son frecuen-
temente controlados por la dispersién de electrones o fono-
nes (partfcula asociada con la unidad cudntica de exitacién
de uno de los modos de vibracifn elistica de un cristal ideal)
por defectos. Los niveles de impureza de semiconductores son
el origen de los electrones que pueden efectuar facilmente -
transiciones a la banda de conduccibén y por lo tanto su in-
fluencia es dominante en el comportamiento elé&ctrico de semi-
conductores. Tambié&n las impurezas tienen gran importancia -
en el grado de emisién y absorcibdn 8ptica; asi como la forma-
cibén de los diferentes tipos de centros sin olvidar el papel

importante que juegan en la resistividad elé&ctrica de algunos
materiales.

Centraremos nuestro inter&s en las vibraciones de la red, vya
que el propbsito de este trabajo es analizar las modificacio-
nes que sufren tanto en forma como en frecuencia los modos -
normales de vibracién a causa de una impureza isot6pica en una
cadena diatémica lineal infinita usando el m&todo de la matriz
S gque introdujo Fukuda:L para estudiar el caso de la cadena -
lineal monoatfémica con impureza isotbpica y posteriormente -
Hari y Asahi2 al tratar los efectos de superficie en cadenas
monoatémicas y diatémicas. Posteriormente este mé&todo ha si-
do usado por Achar vy Barsh® en la dinfmica de la red para es
tudiar el efecto de un plano de impurezas en un cristal diaté
mico tridimensional con estructura de sol,de roca e inﬁeraccig
nes a primeros vecinos y, nosotros lo usaremos en el problema
de las vibraciones de una cadena lineal diatfmica con una im-
pureza isot8pica. Después de introducir este nuevo método y
obtener las frecuencias y formas de los modos compararemos -~
nuestros resultados con los obtenidos por otros métodos en -
problemas semejantes, para finalmente mencionar algunas apli-
caclones de estos resultados en cristales reales.




El problema de las vibrac..,nes de una red diatémica finita --
lineal con extremos fijos con interaccidn a primeros vecinos
fue investigado por Mazur, M. coll vy Potts4 en 1956 proponien
do una solucidn auristica. Obtienen que los modos antisimétri
cos no se alteran al variar la masa de la impureza, solo son
alterados los modos simétricos. Al reducir la masa de la im-
pureza se incrementa la frecuencia de los modos localizados y
viceversa. De acuerdo a la variacibén de la masa de la impure
za determinan los modos localizados en el caso en que N —» o0.
Concretamente obtienen que para m'>m>M(m'= masa de la impu-
reza en posicibn par; m= masa del 4tomo en posicidn par; M=
masa del &tomo en posicibdn impar) no existen modos localiza-
dos, pero en otros casos se tendr&n uno o dos modos localiza-

dos, segn sea la relacibén entre las masas m, m' y M.

En 1957 Hari y Asahi5 tratan el problema de la cadena diatdmi

ca finita con extremos fijos y una impureza en posicidn impar.
Obtienen relaciones de dispersifn y ecuaciones de eigenvalores
para las frecuencias de los modos localizados utilizando la -~

matriz de transferencia y condiciones a la frontera ciclicas.

Demuestran que bajo ciertas relaciones entre las masas se pre
sentan modos localizados que emergen del tope de la rama acfls
tica o bien, de la base de la rama S6ptica. Obtienen en todos

los casos que analizan dos modos localizados.

N6tese que tanto Mazur et al4 como Hari et al5 obtienen los -
modos localizados en una cadena que no considera la superfi--
cie ya gque, Mazur et al4 hacen N —= 00 , y Hari et al5 utili--

zan la condicifn de Born-Von Karman.

En ese mismo anho Bjork6 trata el caso de una cadena diat6mica
finita con extremos fijos en la cual la masa y la constante -
de interaccidn de la impureza son diferentes a las de los --
otros &tomos de la cadena, utilizando la resolucibn total de
las ecuaciones de movimiento de los &tomos via determinantes.
En este modelo &1 encuentra que tal impureza puede generar -
m&s de un modo localizado. Calcula el nfimero de estos modos

Yy su localizacibén como funcibén de las relaciones de las masas




Yy las constantes de intcraccidn. Considera que el acoplamien
c =

- B . N~ -
to entre estados electr&dnico.. de la 1mpureza y las vibraciones
de la red se debe principalmente al modo fuertemente localiza

do cuando este se presenta.

Lucovsky, Brodsky y Burstein7 en 1970 refinaron el mé&todo de
Mazur et al4 de la cadena diatfmica lineal e hicieron cé&lculos
que compararon con aproximadamente veinte s6lidos diferentes,
obteniendo muy buenos resultados cuantitativos para los modos
localizados. Estos resultados son mejores en algunos casos -

que los cllculos mas elaborados en redes tridimensionales.

Bala, Malik y Ghatak8 en 1972 estudian los modos localizados
en un modelo and&logo al de Bjork6 al que le cambian las condi
ciones de frontera fijas por libres e introducen un potencial
diferente para la superficie siguiendo el método de "fuerzas
extras". Estudian por un lado el problema de la impureza des
preciando los efectos de superficie y, por otro los efectos -
de superficie despreciando los efectos de la impureza. Sus -
resultados coinciden con los obtenidos por autores anteriores.
En el caso de la impureza utilizan la constante de fuerza di-
ferente para ajustar sus resultados con los experimentales. -
Al introducir H7o D en KCL, Na CL y NaBr obtienen resultados
para las frecuencias de los modos de impureza en estos haloge
nos alkalinos que son consistentes con las interacciones del
potencial cristalino.

Parte del trabajo que aqui desarrollamos fue presentado en el

XX Congreso Nacional de Investigacidn en Fisicag.

También podemos mencionar que hay una serie de trabajos aso--
ciados con el estudio de las vibraciones de la red en cadenas
monoatbmicas y diat&micas que de alguna manera tienen resulta

dos para las frecuencias de los modos normales de vibraciénlo’
11,12,13

Recientemente se ha desarrollado un método m&s poderoso para
tratar los problemas de vibraciones en redes cristalinas prin
cipalmente enfocado a resolver problemas con interacciones --




N .

14,15

mas complejas, cuando se toman en cuenta interacciones -

a primeros vecinos nuestros resultados coinciden totalmente.

Para resolver nuestro problema hemcs obtenido en el capitulo

I el aspecto de frecuencias de una cadena diatémica infinita

limpia y mostramos las formas de los modos normales de vibra
cibn en este caso. En el capitulo II obtenemos las frecuen--
cias de los modos localizados utilizando el método de la ma--
triz de dispersibn. Tal método consiste en considerar a la -
impureza como centro dispersor y proponer soluciones para -
los desplazamientos de los &tomos del tipo de ondas planas a

cada lado del centro dispersor. La matriz de dispersidn nos

da las amplitudes de las ondas salientes en términos de las -
amplitudes de las ondas entrantes al centro dispersor. Un mo
do localizado es un estado estacionario. Tal estado se puede
obtener con la condicién que hace a la matriz de dispersidn -
singular, de aqui se obtiene la ecuacibdn de eigenvalores para
las frecuencias de los modos localizados. También obtenemos

las condiciones de existencia para estos modos. En el capitu
lo TII analizamos los resultados obtenidos para las frecuen--
cias y formas de los modos localizados y presentamos gr&ficas
para algunos cristales ideales. Comparamos nuestros resulta-
dos con los de los autores mencionados haciendo notar la dife
rencia en las condiciones de frontera y su importancia en los
resultados obtenidos, finalmente mencionaremos las comparacio

nes de este modelo con algunos trabajos experimentales.
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CADENA DIATOMICA INPFINITA

En este capitulo vamo a reso.ver el problema de un cristal --
infinito y a obtener el espectro de frecuencias de los modos

normales y la forma de éstos, para lo cual propondremos cCOmoO

solucidn una combinacidn lineal de ondas planas entrantes y -
salientes para cada tipo de &tomos de acuerdo a la técnica de
la matriz 8§ que necesitaremos para resolver el problema de -
los modos localizados en el siguiente capitulo. Sustituyendo
estas soluciones en las ecuaciones de movimiento del problema
obtendremos el espectro de frecuencias de los modos normales

del cristal infinito y haremos un anflisis de &l1. Tambi&n -
mostraremos los tipos de modos de este cristal infinito. El
modelo que se utilizari es el de una cadena lineal con dos ti
pos de masas m y M alternidndose regularmente, donde cada tipo
de 4tomo esti unido a su primer vecino por un potencial que -
en primera aproximacién obedece la Ley de Hooke. Utilizare--
mos solamente interacciones a primeros vecinos y llamaremos a
la constante entre ellos K. Este modelo se ilustra en la fi-

gura (1).
m M m M m M
* L ] [ O K K K K O K L ) L] L
2N-1 2N 2N+1 2N+2 2N+3 2N+4

Fig. (1) Cadena diat6mica infinita con in-
teraccibfn a primeros vecinos.

En "equilibrio" los &tomos estan separados por una distancia a,
de manera que cada celda unitaria tendr& una longitud 2a. De
signaremos al desplazamiento del &tomo N a partir de su "posi

cibn de equilibrio" por Un.

La energia potencial del sistema es:

2

+ K(U

1) V=S K (U U y 2
_& 2N+1 ~2N+2

oan = Yan+1!
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Cuya derivada da la fuer..a sobre ¢l Ztomo N-esimo. Ya que --
las fuerzas entre los atomo- -bhedecen la ley de Hooke a prime
ra aproximacibn, las ecuaciones de movimiento de los &tomos -
pueden ser tratadas por los métodos de coordenadas normales -
para aceptar soluciones tipo onda. Las ecuaciones de Newton

para los movimientos de cada tipo de &tomo, son:

Para el 2N-1

2 U

2.1) md 271 o g(Y2an-2 + Yan - #Yan-1)
t
Para el 2N
2 U
2.2) a? Yan _
Mgz = KlUan-1 * Yaner 7 2020
Para el 2N+1
2 U
2.3) ooal Yoner
T2 - KUy * Upnia = 2Upyia!
Para el 2N+2
2 U
2.4) a‘ Uan+2
i we KUpne1 * Uanes ~ 2Y2p4n!

Considerando que los 4tomos del mismo tipo tengan la misma --
amplitud, y &tomos de diferente tipo tengan amplitud diferen-
te, proponemos una solucifn como una combinacibn lineal de on
das del tipo:

2N = P2 exp [-i (wt -2N8) ] + B2 exp [-i(wt+2N




3.2) Upyep = Ay exp |1 [wt - (2041, )]+ B, expf-i [wt +(2N+1) @)]

en donde:

8 = qa

q = nimero de onda reducido

a = parametro de la red ( a =1 )

w = frecuencia angular de wvibracién

Sustituyendo ‘las soluiidhes en las ecuacisnes de movimiento y dividiendo entre

exp(-iwt), obtenemos ecuaciones independientes del tiempo.

(3) en (2.1):
4)  Byexp[-10 (2N-1)] (mw® - 2K) + A exp[i0 (2N-1)] (mw? - 2K)+8,,2KCos0exp[-10(2N-1)] +
+A22KCoseexp(i9(2N-1ﬂ= 0

(3) en (2.2):

5)  B;2KCos@ exp(-2iN@)+A 2KCos@exp(2iNG)+Bexp (-2iNG) (MwP-2K)+
+A,exp(2iN8) (Mw®-2K)= 0

(3) en (2.3):

6) Blexp[-iQ(2N+1n(mwz-ZK)+A1exp[10(2N+1»(mwz-ZK)+822KC059exp[-10(2N+1)]+
+A22KC050exp[19(2N+ln= 0

(3) en (2.4):

7) BIZKCOSOexp[-iO(2N+2)]+A12KC059exp[19(2N+2)]+82(Mw2-2K)exp[-19(2N+2)]+
+A,(Mw?-2K) exp 18 20+2)}=0

Las ecuaciones (4) a (7) forman un sistema homogeneo con solucién diferente

a la trivial si:




exp[—i@(ZN—lH(mwz—ZK) exp[iO(ZN-l)](sz—ZK) 2KCosBexp[-i0(2N-1)] 2KCosBexp[iB(2N-1)]

2KCosBexp(-2iN8) 2KCosBexp(2iN8) exp(-2iN0) (MW?-2K) exp(2iN8) (Mi2-2K)
exp[-19(2N+1)](mw2-2K) exp[iQ(2N+1)](mW2-2K) 2KCosBexp[-i0(2N+1)] 2KCosBexp[18(2N+1)]
2KCosBexp [-18(2N+2)] 2KCos@exp [10(2N+2)] exp[-i0(2N+2))(MWZ-2K)  exp[i8(2N+2)] (MW°-2K)

Cada columna tiene como factor comin a exp(2iN8) o exp(-2iN8) por lo cual el determinante se reduce a:

exp(i0) exp(-i8) exp(i0)B exp(-i8)B

1 1 A A

=0
exp(-10) exp(i0) exp(-10)B exp(i8)B
exp(-2i0) exp(2i0) exp(-2i6)A exp(2i0)A
2
Donde p = (MW°- 2K) B = 2KCng
2KCos@ (mW"™-2K)




y resolviendo el deterninante, se tiene:

2ACos8 (4ASenbSen28-4Bscn8 sen28) -2RBCosO (4ASen8Sen26-4BSenbSen?28)
de donde A-B = 0
)
MWZ2K _ 2KCos¢
- 9]
2KCos8 (mW"~2K)

Lo cual nos conduce a la relacidn de dispersidn del cristal in

finito:
9) mMw® - 2K (m+M) w2 +4K%sen?e = 0
ESPECTRO DE FRECUENCIAS
Ahora se analizard la curva de frecuencias, para lo cual utili
zamos la ecuacibn (9), escribiéndola en la siguiente forma:
10) Sen29 =—£? [ _2K(m+M)W2—mMW4]
4K

Como estamos analizando los modos normales del cristal infini-

2 1

to sabemos que 6 deberi ser real, de manera que 0<Sen“8 < 1.

Considerando primero la condicién de 0 < Senze, la ecuacibn =--
(10) nos conduce a:
0 <;W2

L,

2 1
11) W™ ZK(M_+ o

Lo cual indica que la frecuencia esta restringida a variar en-

tre cero y un valor méximo:

12) Wo = \/ZK(}W'* r%r)

Este es un resultado importante, pues si recordamos los mode-
los de Einstein y de Debye, en ellos se impone una frecuencia
midxima, y en nuestro modelo, la frecuencia m&xima resulta del
anflisis de la relacién de dispersibn, ademds, tal frecuencia
midxima estd dada en términos de los par&metros que caracteri-
zan al cristal.

Considerando ahora la condicién Sen29 £ 1, se tiene, de ecua-

cibén (10):
2 2K 2 2K

13) 0 < (W —TFJ(W'-jq'
y para el caso limite Sen29 = 1:

.2 2K, ,..2 2K

0 = (w-m)(w—M)




le

con lo cual, la frecuencia ;ede tomar uno de los dos valores siguientes:

Considerando la ecuacion (11), y tomando el Timite cuando Sen29=0,se tie

ne que w2=o, o bien wg = 2K( %—-+ %rd; con lo que podemos asegurar que al
menos en los limites, la frecuencia puede tomar uno de dos valores para
el mismo ndmero de onda.

Si consideramos que M >m, tendremos:

[
+ m

Ya que M>m, W . >W_ ,y los signos "mas" y "menos" indican la frecuencia

W
14)

mayor y la menor respectivamente.

Notese que wo:>w+:>w_ ,sin embargo aln no se sabe que sueede con la fre
cuencia entre los limites que se han obtenido. Para ello analizamos la
condicion Sen29<:1, de esto se tiene:

2 2K 2 2K
O< (W™= prﬁ( - ETQ

para que esta desiguladad se cumpla, ambos binomios deben ser positivos

o ambos negativos, es decir :

2 - 2 2K
W 2K WL

> y M

2 2K 2 2K
W=> m W< m




1z

. 2 :
Para el primer caso 2§:>—%-, ya que M>m para que ambas desigualdes
. . 2 .
siempres se cumplan, consideramos W 48
P pran, > = en el segundo caso, con un

razonamiento similar consideramos w%<_g5 . Con 1o cual se completa el
M
analisis,y asi podemos asegurar que la frecuencia puede variar en los

intervalos:

15.1) J gﬁ]'i<w§fz|<(—h1ﬁ+-llﬁ)

15.2) 0 < W< 7K
Y

Hasta aqui sabemos que la curva de frecuencias estd formada por dos
ramas, y que, de acuerdg con la ecuacion (15) exite una banda prohi-
bida entre ellas, pero ain no .sabemos la forma que tiene la curva.Pa
ra esto consideraremos el analisis hecho por Bri]louin7. De

Na relacion de dispersién del cristal infinito, ecuacion (9), podemos

despejar a NZ:

W= ﬁg-[(m+M) + MZ+m+2mMCo520 ]

- PR 2 2 2
Expresando esta relacion en términos de wo » W, ¥y W_ , de acuerdo alas

definiciones (12) y (14), se tiene:

2 _1[,2
16) ! =—-[uo+ PR
2 [Yor Jud-aul w2, ]

La cual podemos analizar bajo las siguientes condiciones, cuando 8

tiende a cero y cuando B8 tiende a g’

: A . 2 2 . . o
Si @ tiende a cero, aproximamos Sen 8 a 8, sustituyendo en ecuacion

(16) y despreciando los términos de cuarto orden, se tiene:




17)

=
—~ N
|
i
D
nNo
=
+ N
Ny =
| B A ]
| S

en este caso, los signos "mas" y "menos" que estan entre paréntesis,
indican el signo utilizado del radica] de ecuacion (16) respectivamen-
te. Se ve claramente de las ecuaciones (17), que cuando 9 = 0, - -
W/, \= W W =0 , ti & 0-
(+) oY (=) y apartir de estos valores w(+) decreca parabd
Ticamente,mientras que w(_)crece parabolicamente conforme 8 aumenta.

Cuando @ tijende a-lg » podemos hacer el analisis sustituyendo 6 por

g'-é,y'aproximando Sen20 a (1-62) ,se tiene:
2 .2
2 2 2 WC W
= + -
(ORL A o
Wo - W

18)

+ N

2 _ .2 2 W
O RS [
W

-
Y

Obsérvese que w%+)crece parabolicamente y wf_) decrece parabdli -

camente conforme § aumenta, y los limites son Nf y wf respectivamente.Ya

+ N

que la funci6n que aparece en ecuacién (16) es tal que no tiene discon-
tinuidades cuando el argumenteo es real, la forma de la curva debe ser
parabdlica y creciente desde cero a hasta W_ , y parabdlica decreciente
desde No hasta W, conforme © aumenta. Despues de este andlisis podemos
identificar a'w(+) con la rama superior,y aw(_) con la rama inferior.
La grafica de W(8)estd representada en la figura (2). Hay dos frecuen-

cias angulares w(+) y w(_)correspondientes a un solo valor del ntmero




de onda, las cuales se rep tten cada ™, lo cual era de esperar
se ya que la celda unitaria tiene una longitud de 2a y la pri-

mera zona de Brillouin va de - g_a fg-.

O e e e g -————————_—L

f“

o) shmialiil el

» J
- 7T/2 0 1!'/2

Fig. (2) Curva de frecuencias del cristal diatémico

con interaccidn a primeros vecinos. Vo

La frecuencia de la rama inferior tiene las caracteristicas -
tipicas de las ondas sonoras Y para 6 pequenas la estructura
detallada de la cadena no tiene efectos sobre el modo. Por -
esta razdn la rama inferior se denomina "rama acustica". En
la rama superior los dos &dtomos de la celda se mueven en direc
ciones opuestas. Si los dos atomos tuviesen cargas opuestas
como en un cristal ifnico simple, tal modo crearia una serie .
de dipolos oscilantes. Si este estuviera fuertemente acoplado

a un campo eléctrico podria ser puesto en movimiento por un -
campo de la misma frecuencia. Para la mayor parte de los s6li-

dos, esta frecuencia es similar a la de la luz infraroja y por
esta razbn la rama superior se denomina "rama 6ptica". Ade--

mds existe un intervalo de frecuencias entre W(+) Yy W( X en

el cual los dtomos no vibran a esas frecuencias, a este inter

valo se le llama "banda prohibida".
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Cuando M—=m, este espectro se reduce al dJde una cadena monoatdmica. E1

gap en @ = 4% desaparece y la rama superior se replega para cubrir la
i 6 L
region de - 5 & =5

Mostraremos ahora la forma de los modos normales de vibracion para al-
gunos casos particulares,para esto consideraremos los transversales, ya

que con estos se compredera claramente el movimiento de los atomos,sin-

embargo, recderdese que 1os modos son longitudinales.

. M m M m M m M
Posicion de S S—————0 "equilibrio"

Rama T"4%>'--T---gp---w---cp--_

*t 8 =0
Opti
ptica LN RV R N W=,
—— O ) e e O em()--- 8 =0
. °
Rama CP { Q Q Q Q Q
Acustica - l____'___.L___J__.”J__-.l-___l =0
p—_— . 0< 6 <t
. Rama r<-'<;> ‘ <;l‘~vﬁ<”‘1 CP ‘
ptica u“\l_,__é_, ,L"M‘\d),__.l H, <u< Wy
e =)~ = n
Rama O’,'Q ? Q\"Q 11 R
Acustica Vol ‘~-©___5 0< U W_
e g | o | ot
Optica ! N ! O W= W< W
qama QC’)O t OQO 0o=1
Acustica ! '\.(&y,a’ : W=W< W

(3) Forma de los modos normales de vibracion de 1a cadena diatdmica.

. . . 16
de estos modos fue obtenida por primera vez por Brillouin ana-

‘azon de amplitudes de las ondas.




En este capitulo hemos encontrado las frecuencias de los mo--

dos normales del cristal infinito y también hemos mostrado -

las formas utilizando como solucidn a las ecuaciones de movi-

miento de los atomos una combinacidn lineal de ondas planas.

Los resultados mAs importantes son, que el espectro de frecuen
cias consiste de dos ramas, la acfistica y la 6ptica y una re-

gidén entre ellas, llamada regidn de frecuencias prohibidas.

También la regidn por arriba de la rama O6ptica es prohibida -

para estos modos del cristal infinito. En el caso de las for

mas para 1los modos de tipo éptico los movimientos de los ato-
mos estdn fuera de fase por 180° y en el caso de la rama acGs

tica los movimientos atbmicos estidn en fase.




CAPITULDO II
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MODOS LOCAT.TZADOS

Este capitulo es el mads importante de este trabajo, ya que --

aqul se calculan las frecuencias y las condiciones de existen

cia de los modos localizados con ayuda de la técnica de la ma

triz de dispersibn.

Para esto consideramos una red diatfmica infinita compuesta -
de &tomos de masas m y M alterndndose regularmente,

reemplaza
mos el &tomo central de masa M por uno de masa M.

Debido a -

que se considera una impureza isotfSpica la constante de inter

accidbn K no sufre cambios. La interaccidén tambi&n serd a pri

meros vecinos, este modelo estd representado en la Fig.4.

M m M m M! m M m M
0 O x0rOx  *xOr0rQr O
- - =4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4 = - -

Fig.

(4) Cadena diat8mica infinita con impureza isotlpi-
ca.
Considerando el potencial y las fuerzas sobre los &tomos como

en el caso de la cadena diatbmica sin impureza,

las ecuaciones
de movimiento son:

Para el tomo N= -1

a%u_j
19) mgg = K (U + U, = 20,)
t
Para el &tomo N= 0
2
da o)
t —— -
M c = K (U__l + Ul ZUO)




Para el atomo N= 1

21) m g 7 = K (UO + U2 - 2Ul)

Las ecuaciones (19) a (21) son las condiciones de frontera en

nuestro problema.

Como la impureza es un centro dispersor se propone la solucidn

como una combinacidén lineal de ondas del tipo:

)

22.1) U= A.exp [ -i(Wt-N8) ) + B,exp [ -i(Wt+N6)] ,N impar
N 1 1 N<O
=~
22.2) U= Ajexp [ -1 (Wt-N8) ] + B, eXp [ -i(Wt+N8) ] ,N par ;'
\
22.3) U.= A,exp [ —1(Wt+N6)] + B exp [ -1(Wt-N8)] ,N impar
N3 3 N0
=
22.4) U= A4exp[ -i(Wt+N8) ] + B4exp[ -i(Wt-N6)] ,N par j
M m M m M’ m M m M

- A3

|
|
|

B]_ —— :—— B3
| <—A4
|
|

— B,
Fig. 5 Cadena diatbmica infinita con impureza isotfépica en po

|
\
|
|

sicidén par.

La condicidén de continuidad de la soluci6n en N= 0 , es:

23) A, + B, = A

Sustituyendo la solucidn en las ecuaciones de movimiento, - -

ecuaciones (19), (20) y (21).



para el atomo N= -i 5

24) Byexp(i0) (H°-2K) + B,2Kexp(i8)Cos@ = -Ayexp(-i0H{m2-2K)-A, 2Kexp(~6)Cos8
para el atomo N= 0

25) By Kexp(i0)+B Kexp(i8)+B, (M'WP-2K)-= -AK exp(-18)-AgKexp(-i0) A, (M'W*-2K)
para el étomo N=1

26) B3exp(i9)(mwz-2K) + B42Kexp(iG)CosG = - A3exp(-i9)(mHZ-ZK)-A42Kexp(-iQ)CosQ

Debido a que la solucion de nuestro problema esta basada en el método de la

matriz de dispersion, debemos expresar las amplitudes de las ondas salientes del
centro dispersor en terminos de las amplitudes de las ondas entrantes al cen-

tro dispersor, es decir, las B's en términos de las A's. Para To cual utilizamos

las ecuaciones (23) a (26) , y tenemos:

27) Blt -[8K3exp(2i9)Cos39]A4+OA344K2exp(iO)COSZQ[mM'-Znggp(iO)CosOBAZ—m[mM'—4K2exp(iG)C059]A1

28) B,=[4k%exp( 19)C0529] Ag+OASH [4K2exp( #0) Cos20-exp( i0)mM ] A,+0A;

29) B.= -{4Kexp(io)cOSZQ[mM'-zxzexp(io)(:osg] | Ag-n|mh'- 4K2exp(iO)CosQ] A3-[8K3exp(21'9)Cos39]A2+0A1

3
30) B, [4K2exp( i0)Cos20-exp| iO)mM'] Ay+OR* [4K2exp(19 )Cos® ] A,OA,
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Podemos expresar las ecuaciones (27) a (30) en forma matricial:

o -y r ..1»
By Aq
B, A3
31) =ﬂf§5
B, A,
B A
L 4.J Ll-

en donde S es la matriz de dispersidon, 1a cual tiene la forma:
S S

32) S 11 12
S S

con S = S = S

en donde:
C= -[8k3exp(218)Cos 0] / (mW2-2K) (M*WZ-2K) -4K%exp(i8) Cose
o= - ak2exp(i6)Cos26 [mM' -2k2exp(i0)Cos0 ]/ (mW2-2K) (M'WZ-2K) -4k exp(i8)Coso

E= - m(mM' -4kZexp(i0)Cose] / (mW2-2K) (M'W2-2K)-4KZexp(i8) Cose
F=  4k2exp(i8)Cos?8 /(mW2-2K)(M'W2-2K)-4k%exp(18)Cos8
6= [4KPexp(i0)Cos20 -exp(i0)mM']/ (m2-2K) (M'W2-2K)-4K%exp( 18)Cos®

Debido a que la simetria de una cadena diatdmica como la nuestra se pre
senta consideréndo la celda unitaria, y esta compuesta por dos tipos de
atomos, tenemos que cada elemento de S es una matriz de 2X2, 1o cual

cq s ‘q s . .6
concuerda con el andlisis del determinante utilizado por Bjork y Achar.

et al3 en sus respectivos trabajos.

Considerando que todos los elementos de S .tienen un denominador comin,

expresamos l1a ecuacion (31) en la forma:




.
:
?2
L
‘
;

= 1 “r 1
By r A,
Sl IS}
11 ° 12
52 1 Ag
33) ~ 1
R
By A
[] 1]
Sy S'aa || 2
B
4 A
en donde:
34) R= (mW2-2K) (M'W?-2K) -4K%exp (16) Cos6

Un modo localizado alrededor de la impureza se puede caracte-
rizar como un estado estacionario sin ondas incidentes. Tal

estado se puede obtener con la condicibén de que cada elemento
de S se haga infinito, es decir, S = o , Analizando ecua-
cidén (32) vemos que esto es imposible, ya que hay elementos -
que no serén infinitos; por tanto reemplazamos la condicidn -

S=w ’ pOI‘:

35) R=20

La ecuacidn (35) es fitil en tanto que se quiera obtener sola-

mente los modos localizados.
La ecuacién (35) queda expresada explicitamente por:

4-2K(m+M')W2+4K2 [l—exp(iG)Cosel = 0

36) mM'W
La ecuaci&n (36) es la ecuacién de eigenvalores para las fre-

cuencias de los modos localizados.

Para obtener las frecuencias de los modos localizados utiliza
/
remos la ecuacidbén de frecuencias del cristal infinito limpio,

de manera gue obtenemos:




de (9):

2 42

W= [ 2K(m+M)W2-4Kk%sen?e | Hld_

sustituyendo en (36):

2 . L
37) mﬁ (1- £')+ €' [l-exp(2i8)]-1+ _%_{exp(219)+exp(-219)]~ 0
con §g' = —%r

Para obtener los modos localizados © debe ser compleja

sea 0 =k+1imu , Fypu >0,F yu reales

Analizando el comportamiento de las exponenciales:
exp(2i8)=exp[2i(¥ + i 4 )]=exp(2i ¥ )exp(-2 4 )
exp(-2i0)=exp [-2i( ¥ + i M)]= exp(-2i % )exp(2 M)

Si <0 ,exp(:Ziu)—wtoocuando P oo

por tanto, g > 0 para que la onda no diverga.

Con 8=% + im , la ecuacidn (37) toma la forma:

2
38) (1- €')(M- -1)-(Cos2E+ iSen2 % Jexp(-2 K )( € '~ —5)+

+ 2(Cos2)§ -iSen2 ¥ )exp(2 # )=0

Ya que W debe ser real por estar asociada con la energia del cristal,
igualamos la parte imaginaria de la ecuacion (38) a cero:

-iSenZ"’é ( —é exp(2 4 )+( £'- %)exp(—Z M) =0

tal expresion es cero si:

Sen2 = 0 ,es decir, 2 = - nm, n=20,1,2,,,,.
en2 ¥ o ,es decir, 2% nmw.. k ]
1o que conduce a:

Cos2¥ = Cosnm = (-1)"

Cohsiderandg la parte real de la ecuacidn (38):
- 1 exp(2 M )Cos2 =0
(1- € ')('-“_l"‘i_ “1)-( g - %_)EXP( 2 M )Cos2¥ + 3 )



sustituyendo el valor de Cos’ ¢

39)  We= z-l-f-—t_—:-.—)m[-%-(s:'~-—-;j-)(-l)"‘ - 21" (1 e')]

con X = exp(2M)
Analizando la ecuacion (39) vemos que se presentan dos casos,n par y
n impar.
Para n impar, se tiene:
) W e (- e E etz - €

Con el fin de obtener una ecuacidon que nos dé los valores de u para --

los modos localizados, utilizamos la ecuacion de frecuencias del cris
tal infinito, ecuacion (9), y la ecuacion (40) para eliminar a W,obte
niendo la siguiente ecuacion:

okt g gx® [ (P eI Xt £1(0- £ w

donde €=

3=

La ecuacién (41) tiene como primeras raices a + 1,
Si X =1, exp(2M4) =1 con 1o cual u =0, perou >0 asi que X =1
carece de sentido fisico.

Si X

-1, exp(2 @ ) = -1 con lo cual useria imaginario, y como M
debe ser real y positivo ]a raiz X = -1 tambien carece de sentido fisico.

De 1o anterior se tienen la siguiente condicion:

42) X >1 para que 4 > 0
Por tanto la ecuacidn (41) se reduce a la expresion.
43) x2+8 €' (£ '-1)X-4(g '=5)° = 0

en donde g" = -%— = m.

Esta ecuacion nos da los valores de u para los modos localizados con

n imapar.
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Ahoré obtendremos las condicicres de existencia para los modos localij-
zados utilizando la condicién obtenida en ecuacidn (42) y la ecuacién
(43):

K= -2&"(€ -1 2] g"? (g1 -1)% +(g - M LSS

Ta solucidn de esta desigualdad presenta dos casos:

1|2 ' 2 L. 1 2 1/2
a) [E (e'-1)°+( g ) ] >%+£“(£'-1)
el cual se reduce a:
44) (e -1)>¢"(g'-1)
M M
i) Sig <1 = W>m>u
E'<e" = M<m{
m>M>M
M>M
ii) SiE' >1 => M>M'>m
E'>E" =M>n => {
M>m > M

El otro caso es:
b) |2 € -1)%( g~ )2 | 1/2<_;_ LE"(E'-1)
el cual se reduce a:
45) £' (E'-1)<g"( €'-1)
M'>M

€'> € =M>n= [M>H>n
M > M

i) Si g'< 1=>{

1) Si g > 1 —>
£< §g" =>M<m=>{mn>M>nm

Las condiciones (b.i) y (b.ii) de ecuacién (45) nos conducen a soluy-

ciones divergentes, es decir, la frecuencia de‘los atomos es mayor --

conforme la posicién de estos esta mds alejada del 3tomo impureza, lo

cual contradice a Ja teoria dada anteriormente,




Por tanto, para n impar, las nuiciones para la exitencia de modos
localizados son:

M>M>M'(Graf.6);M>M’>m(Graf./);M>M'>M(Graf.9);M'>m>M(Graf.lO)
La frecuencia para estos modos ‘ocalizados esta dada por ecuacidon(40).
Considerando n par:

de ecuacion (39) se tiene:

46) e (e Gt P f]

procediendo andlogamente al caso n impar,con las ecuaciones (46) y (9),

se tiene:

47) &Y vg(1- g)x3- el g% ' X% €' (1- &)X E(E'- )°

=0
Esta ecuacion tambien tiene como raices a + 1 ,las cuales carecen de
significado fisico, asi , la ecuacion (47) se reduce a:
48) X2-4 £"( € '-1)X-4(&'- 3% = 0
Esta ecuacion nos da los valores dem para los modos localizados con n
par. Considerando 1a condicion X>1 y despejando X de ecuacion (48) -
tenemos: 2

X=2 € " (eg'-1)%2 [e"z(e'-1)2+(£'- %)2'] />1

cuya solucion tambien presenta dos casos:

a) _*: {e,lz(e._l)2+(ea__2]-_)2 ]1/2>%__£n (El_l)
el cual se reduce a:

49) (e' +€")(g' -1)>0
M'">M
i) Sig'g 1 =
(g'+€") <0 => no exite modo localizado

M > M

i1) Sig'> 1= M>m> M
(E'+E£")> 0 => M>M >nm

m>M >M
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el otro caso es:’

2 z
b) J.[E"“(Elhﬂ‘) ' (6|“_21_)2]l/2<%- £u (8'-1‘)
2l rmual se reduce a:
50) (E'+geg")(£'-1) <O
1) 8i g'< 1= {M'ZH (M) >m>mM
(&' +g") > 0+=>'M">M>m
(m >M>M

M>M
ii) Sig'>1=>
(€' + ¢") < 0—> no existe modo localizado

Las condiciones (b.i) de ecuacifn (50) tambié&n nos conducen a
soluciones divergentes, y por el razonamiento anterior se eli
minan.

Asi las condiciones de existencia para modos localizados con
n par son:

M>m>M' (Graf.6) ;M>M' >m(Graf.7) ;m>M>M' (Graf.8)

La frecuencia para estos modos localizados est&f dada por la -
ecuacibn (46).

En este capitulo hemos obtenido la ecuacién de eigenvalores -
para las frecuencias de los modos localizados con la t&cnica
de la matriz de dispersibn, asf como las condiciones de exis-
tencia para dichos modos. En el siguiente capftulo mostrare-
mos gréficas para las frecuencias y formas para modos locali-
zados en algunos casos particulares.‘



CAPITULO IIT
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%

RESULTADOS Y CONCLUSIONES

En este c&'.itulo mostramos el andlisis de las frecuencias pa-
ra los modos lnc¢alizados con ayuda de las condiciones para su

existencia ¢ue obtuvimos antes y tambié&n presentamos las for-

ma.s para Los médximos desplazamientos de los dtomos en las di-

ferentes posiciones del coistal. w1 7 ta .ovura  onocila -
: . 17

salvo el caso de Wallis no s~ presenta. luas formas de los -

modos localizados, pero como nosourcs ¢onsilderamos importante
su anllisis para la mejor comprensicn < Lo- podo s normales -
de las redes cristalinas los presentarc.aos agqui en algunos ca
sos particulares. Comenzaremos con la obtencién de las fre--
cuencias.

Se han considerado seis casos en forma general, definidos por

las siguientes relaciones entre las masas que forman la cade-

\

A

na y la masa de la impureza:

a) M'>M > m
b)) M >m > M
c) M>DM' > m
dy m>M >M
e) m>M >M
£y M'>m > M

Los casos (a), (b) y (c) representan una cadena en la cual -
los &tomos en posicifn par (M) tienen mayor masa que aquellos
que estln en posicibén impar (m). Los casos (d), (e) y (f) re
presentan una cadena cuya relacién de masas es contraria a la
anterior. Recudrdese que la impureza guarda una posicifn par

en ambos casos.

Para el caso (a) donde la masa de la impureza es mayor que la
del &tomo que sustituye y, ésta a su vez es mayor que la del
dtomo en posicidén impar, no existen modos localizados. Para

el caso (b) donde la masa en posicifn par es mayor que la ma-
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sa en posicidn impar y, la masa de la impureza €s menor que -
ambas, se tienep dos mcdos localizados, uno en el gap y otro
arriba de la rama 6ptica (gr8fica 6). Para el caso (c¢) donue

la masa en posicidn par &3 mayor que la masa cde la impureza -

v, &sta mayor que la del &tcmo en posicidn impar, sz obtienen
tanbién dos modos localizados, no en 7 o « v otro arriba de
la rama dptica (grafica 7). El caw.. ¢ } es anidlogo al (b) so
To gue aqui la masa en uouicidn impar . puyor gue la del &to

mo en posicién par y, la masa de la impureza menor que ambas,
en egste caso se obtiene un modo localizado por arriba de la -
rama Optica (gr&fica 8). En el caso (e) la masa emn posicién
impar es mayor que la masa de la impureza y, la masa en posi-
cidn par es menor que ambas, aqui tambié&n solo se obtiene un
modo localizado,con la diferencia del caso anterior que aqulil
se localiza en el gap (gr&fica 9). En el caso (f) la masa de
la impureza es mayor que la masa en posicifn impar y, esta a
su vez mayor que la masa en posiciédn par, se obtiene como en
el iltimo caso un modo localizado en el gap (gr&fica 10).
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Tambié&n s.: nuede mostrar facilmente que cuando las masas de -
los &atomos que forman la cadena son iguales (M=m) si la masa

de la imperfeccifn es menor que la masa de los fdtomos del --
corntal wnfinite se obtiene un modo localizado (Fig.23), y -
cuando la masa de la impureza es mayor gque la masa de los &ato
nos Jde la cadena no hay modo loucalizado, esto coincide con lo

obtenido por otros autoresl.’zyl8

continuacidn vamos a moscrar las forma., de los maximos des-

plazamientos v para ello utilizaremos:

1) La soluc 5n a las ecuaciones de movimiento de los &tomos -
(22.1) a (22.4)

2) Las condiciones de frontera (19) a (21).

3) Las ecuaciones de eigenvalores (43) a (48), y

4) Las relaciones de dispexrsién para los modos localizados -~
(40) y (46).
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Considerando que las ondas que salen del centro dispersor no divergen, -

Ta solucion (2..7V a (“2.4) toma la forma:
50.1) Uy = By exp (-1NQ) N impar , N<O0
S0,y Uy, = B, exp (-iNG) N par , N<C0
50.3) Uy = By exp (iMN9; N tnw s N0
50. 1) UN = 84 exp (iNO) N par , NZ20
Sustituyendo estas ecuaciones en las condicieny. ' frontera (19) a (21):
para N = -1
51) B, = —2§CosG ] B,
miZ 2Kk ]
para N = 0
wln = [ i : Ly
52) -M'WB, = K|By exp(i8) + B; exp (i) 232]
para N =1
53) 83 - 5250050 ]Bz
mW- - 2K J

de la condicidon de continuidad para la solucidn (23), B, = B4 ’

sustituyendo esto en las ecuaciones (51) y (53), se tiene que B, = 83,

por lo que la re]aciSnnde amplitudes para los modos localizados es:
-2KCos0

54) B, = B

Utilizando esta relacion y normanlizando la amplitud resultante (Bz= 1),

los desplazamientos de los atomos estan dados por:
u. _[.-2KCose 1

N P

exp(-iNe) N impar , N<O

UN = exp(-iNO ) Npar ,N<O

Uy = -_2|2(QJ§9_ exp(iN@) N impar , N >0
mW~ - 2K

Uy = exp (iNe) Npar , N>0
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. : nmw ) FHT :
Para modos localizados © =§+/h, con ; = —5 para el caso impar , consi-

derando n = 1: ¥ = %}- por tantc Cos@ = Cos(Z + iM) = -iSenhm con - -
X = exp(2 M ):
L 1/2 -1/2
55) Cose = (—’< 5 X Y( - )
exp( 1N9)=exp [1 N(-(z)~ + 'i }A)]_—; X'N/Z [exp(lr{]?_\]lN
G exp(ing: 3y

Analogamente para el caso n par, con n=2: ; =M

57) Cos@ = (2 M2

58) exp(ing) = x"N2(_)N

Debido a la simetria de la solucién.con respecto a la impureza solo obten-
dremos las ecuaciones de los desplazamientos de 1os atomos a la derecha de
la impureza incluida esta, aun asi graficaremos a ambos lados de la misma.
Utilizando las ecuaciones (55) a (58), los desplazamientos de los atomos

quedan representados por las ecuaciones:
_[X -(N-1)/2 oy -(N+1)/2]
U= ] 1 1 (

59.1) \ _ ML N impar, N> 0
2 - Y1
-N/2 ,.\N
59.2) Uy = %7 (1) N par, N> 0
mw§

donde Y,= k » Para la solucidn impar.
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59.3) U= - 1X?~(N—l)/2 + XZ—(N+1)/2J N
B S (-1) N impar, N>0
2 -y
2
59.4) T (- N par, N > 0
2
donde Y2= il . s )
R » para la solucis par.

Los subindices 1 y 2 indican que la solucidn es imapar o par respecti-

vamente.
Con la definicién Y = mﬂz las frecuencias de los modos localizados son:
; Xl 1,1 '
@ gy [0 e ] e
1 X2 .1 1 g
61) Y2= -7 [(1- £') - 7 + YE-(E'--ﬁol solucion

par.

Las condiciones de frontera se pueden reescribir como:

62.1) N=-1 YW +U,+U -20 =0
M w2

62.2) N= 0 K U0.+U_1+-U1-2Uo =0

62.2) N= 1 YU1 tU, ot U, - 2U1 =0

Las cuales son satisfechas por frecuencia y los desplazamientos de 1los

atomos para cada modo localizado obtenido con las condiciones ya dadas.

Las siguientes graficas muestran la forma y variacion de los modos loca
lizados para cristales ideales,se hace notar el nivel de la frecuencia -

para cada uno de ellos.



De acuerdo a 13 definicion €- m , £ nos define la cadena diatomica

para cada relacion dc masas, solo consideraremos en forma general dos -

L4505

a) SiM>m, &

e S

b) SiM<m, &

En las graficas se muestran desplazamientos verticales para hacer notar
con énfasis los movimientos de los dtomos, sin embargo tales desplaza--
mientos son longitudinales. La columna del centro o de la derecha en
cada grafica muestra el espectro de frecuencias para el cristal dado y

la ubicacion de la frecuencia de los modos localizados.

En las grdaficas de las figuras (11) a (25) las lineas punteadas indican
los desplazamientos de los dtomos en posicion impar (m),y las lineas con
tinuas los desplazamientos de los atomos en posicion par (M).E1 ndmero -

(1) indica que la solucidn es impar, y el (2) que tal solucidn es par.
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Fig. 11.- Ma&ximos desplazamientos atémicos unidades arbi-

trarias(u.a.) como funcién de la posicibn; para
oL caso: &€ =2 ; M>Sp>SM s M=4, m=2M =22
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12.- Maximos desplazamientos atémicos (un.a.) como fun-

cidn de la posicibén, para el caso:
E=2 ; M>n>M ; M=4, p-= 2, M' =1
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Fig. 13.- Mdximos desplazamientos atSmicos (u.a.) como
funcidbn de la posicifn, para el caso:

E=2 ; M>M'>Sm ;M=4, m=2, M
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Fig. 14.- Miximos desplazamientos atémicos (u.a.) como
funcibn de la posicidén, para el caso:

E=2 , M>SM>mn;M=4,m=2, M =2.2
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Fig. 15.- Maximos desplazamientos atémicos unidades arbi-
trarias(u.a.) como funcién de la posicibn, para

©- Casdig=2 ; M>m=M ; M=4, m=M =2
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Fig. 16.- Maximos desplazamientos atfmicos unidades arbi-
trarias(u.a.) como funcién de la posicidn, para

€. caso:ig=1/4 ; M<m=M ;M=1,m=M =4
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"ig. 17.- Ma&ximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcién de
la posicidn, para @i caso: €= 1/4 ; p> M> M s M=1,m=4, M =0.95
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Fig. 18.- M&ximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcién de
la posicibn, para elcaso:t= 1/4 ; m>M>M ; M = 1, m=4, M = 0.8
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Fig. 19.- Maximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcibdn de la
posicidn, para ei caso: €=1/4 ; m>M > M s M=1,m=4, M = 3.9
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Fig. 20.- M8ximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funci&n de 1la
posicién, para el caso: €=1/4 ; n>M'>M; M=1,m = 4, M'=2
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Fig. 21.~- M&ximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcién de la
posicibén, para el caso: =1/4 ; M>m>M; M=1, m=4, M =8
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Fig. 22.- M&ximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcién de la

posicibén, para el caso: €=1/4 ; M'S>Sm>M ; M=1,m=4, M =4.2
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Fig. 23,- Miaximos desplazamientos atémicos (u.a.) como funcibn de la
posicidn, para el caso: § = 1 i M=m>M ; M=m=1, M' = 0.9

(cadena monoatémica con impureza isotdpica)
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Fig. 25.- Maximos desplazamientos atémi —_—————
cos (u.a.) como funcibédn de la posicibn,
para el caso: € = 0.087 MI >m>M
Rb- Br Li

M=6.939, m= 79.909, M' = 85.47




De las graficas anterioresg podemos sacar algunas conclusiones
de tipo conexr -l jura las formas de los modos localizados, pri
nero es clare gue las fornas de los modos con frecuencia por
e la rama Sptica son d2 tipo 6ptico ya que los despla
zamicntos de los atomos o :.8n defasados 180° y que las formas
4y los modos qgue tienen frecuconcia en el gap son como las que
ncontrd Wallisl7 para los modos Jde supecsficie, es decir, que
© localizan por parejas, y son las Jdnicas formas que se en--
entran para tedos los vale eg de 1los pordmetros del sistema.
Tambié&n se puede observar que conforme la masa de la impureza
disminuye, el modo de impureza se localiza mis de manera que
en algunos casos particulares el finico &tomo que se desplaza
practicament - es la impureza ver Fig. (12-2), (18-2) y (24),
en este caso tambi&n la frecuencia de este modo aumenta consi
derablemente en magnitud resultado ya notado por otros auto--

24
res.

Las figuras (24) y (25) simulan cualitativamente una impureza
de N; M R; en Li Br not&ndose que las conclusiones anteriores

son validas tambié&n en esta caso.

En este capitulo hemos obtenido las frecuencias y formas de -
los modos localizados y hemos mostrado que los resultados --
coinciden con los de Mazur et al4 que utilizan condiciones de
frontera fijas en sus cflculos, esto significa para nosotros
que la existencia de modos localizados es independiente del -
nlimero de dtomos que se tengan en la cadena, lo cual coincide
con el resultado de Bala et al8 en donde ellos mencionan que
sl el nGmero de &tomes cambia de 5 a 21 los cambios en frecuen

cia son muy pequefios.
CONCLUSIONES

En este trabajo podemos considerar que el resultado m&s impor
tante es el haber resuelto en forma analfitica utilizando el -
método de la matriz de dispersibn el problema de una cadena -
diatdmica infinita con impureza isot6pica. Este método para



47

obtener la solucién ha mostrado que es mAs sencillo que otras
técnicac, por ejemplo, la funcibén de Green, la matriz de trans
ferencia, etc., y gque puede ser aplicado a redes tridimensio-
nala: Achar et a13 1 Fukushima%g También la importancia de -
la solucidn analitica en cste caso nes warcce maAs trascenden-
te ya que ha sido mostrado por Lucovsky et al7 gue este mode-
lo unidimensional sencillo cuando s un poco modificado da me
jores resultados cuantitativos para l.os frecuencias de los mo
«ios localizados que checan mejor con los valores experimenta-

les que los calculos tridimensionales mds complicados.

Tambi&n hemos mostrado que la solucibén del problema de una im
pureza isotbpica en una cadena diatémica infinita coincide con
los resultados obtenidos por Bala et al? gue usan condiciones
de frontera libres y a su vez con los de Mazur et al4 que usan
condiciones de frontera fijas y, que es independiente el nGme
ro de particulasB. Las condiciones de existencia y las fre--

cuencias de los modos localizados son calculadas en este caso

de manera que checaron las condiciones de frontera del proble
ma. Esto significa que la solucifn de nuestro problema si es

la que satisface todos los requisitos para ser solucibn, hay

que hacer notar que la mayoria de los autores no hacen esta -

comprobacidén de manera que las soluciones que se presentan en
general para las frecuencias pueden no ser soluciones del pro
blema qémo ha sido resaltado recientemente por L. Andrade%5
Finalmente haremos &nfasis en el hecho de que nuestros resul-
tados coinciden con los obtenidos por otros autores, por lo -
que se refiere a las frecuencias de los modos localizados y a
las condiciones de existencia, pero tambiéq indicaremos que -
hemos mostrado las formas de los mlximos desplazamientos até-
micos de tal manera que los modos con frecuencia en el gap --
tienen una forma para sus maximos desplazamientos y, los mo--
dos con frecuencia por arriba de la rama S6ptica tienen otra -

forma.

Podriamos intentar extender este modelo al aplicarlo a proble
mas con un mayor nGmero de imperfecciones no solamente impure
zas lsotbpicas sino también cambios en los potenciales de in-
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. . .. 6,8 . : .

teracciftn de la imperfeccién '’ o incluir los efectos de in--
. 20 :

teracciones mds complejas) pero recientemente se ha desarro--

Llndo en 1 Grupo de Superficies de la Facultuad de Ciencias,

- . 14,7 C . . e
U.N.A.M. una técnica & que simplifi-a sorrrendentemente -

Los cilculos de este tipo de problemas,
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