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figura ; | | Pdgina
11 Arreglo en capas de enpuquetonients compacto . 15

en las redes con stmetrfa hexagonal. ;o o
-”:1?} . Rnlacuh ds dlspa'slm mcspmdm a la md 19 T

o : jVVV¢!a'ns axporlmnolns pcra las arvasde
“dispersidn . (b fmmcs para of Barmo a !o lurgo
b la d.racc!m 101]0). o S




En el presonte trodajo se oltienen las curvas de dispersidn de fono
nes para ol berilio, elemento de estructure reticular hep, e lo largo
. de tres direccionos do alts shnetrfo utilizando ol modelo de DaWumes.
) Lehman '(15] Se umza Ia wlmaclm rm&ucn [26]

Ya qw o meo pnul unq’:smm'a ‘:x anm:m_ cerrado
_ haxagonal: existen. dos redes mmw!m quodn luga*n’msrams
vllraclanbs.bmodoqmaldlagunuzr!awmwmma -
maodo do Jacabt [24] amzudn a tmvés d: un poa'ama b canpuadu-a p




Mnnsmlnsdrwclmz yT avsmmsbfmlu#wv .
ym&fmm:mmﬂtmmmﬁw!w:ﬂm&ath.' ’
mlctmsqmmla direcctdh A so obtienen dos ramas de frecusncias
djticas y dos de frecusnclas acisticas debldo a la presencia do depenere
cianes. Les frecuencias langitudinales son diferenciadas de las transver
mhsau'w‘sdnlosmthpotwtzaclﬁl.




CAPITULO |
INTRODUCCION

Dertro dol anfilisis do la dinfimica do redas, resulta de particular in
tards el estudlo do los espectros de las vibraclones ceracleristicss de
'hm-MMkmawbmnMﬁWmm
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. CAPITULO I
REDES CRISTALINAS
11.1.Tipos do aristales

’ Los materiales que se puaden considerar como sBlidos, so claslﬂcm
'ﬁld:m-tcbmio:m amcrfns y a‘utahms Enel pragnte trnbn)n nos

o U t=ni+kb+ K hkdateas)
_;‘ Doadammpadma:wub!rmahhuﬂtrhcanomngl&:f



madio de cualquiar miitiplo enferc do dichcs vectares reproduce una
 regtbn simililor dal cristal. A tos vectores @, by ¢ so les lloma vecto
mbamymmuu)mmcmptadnmlmhnm lnbpmd!m_ ,
tes.

s
o
Y /_____ ____l:
[ 4 / ® / -
° o . e
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M N7

$ ‘Pa'u ostc, rocnnbmos qm  la !ocn!lzacl&: ch mpsuo “m la calch’
. mlta-la ) wpoc:ﬂca por lras tﬂmm u, v, w, mtﬂtlplos t las-



- vectares base, para los cur.llos cado. cwhmdu‘f&scrjlh- la distancla

dasde el origen. Ast; ya quo ol retfeulo dspacial os hoxaponal stmple

can una baso da dos omos, wo en 000 y of otro en 2/3 : 1/3 : 142

pa'gomnw'ﬁsaltfiﬂqwlaruzmcblaalura:bla celda al vecino
mds ;r&x!ma esta dada como

. c/a=18/3)

orem n23

o ';_F lgra 11.3. C‘aldn mwﬂa cmvmcuml pnra la oszmcura & unpaqmta :
. mitento ccmpucta luxagmul Cadn domo tiane 12 vecinos: més préxtmos,
‘_sslsmal ﬂmomimoybwmcadamrbplmwtbnynba_}o. '




Los cristales hop incluyan o los elemertos do la columsa N de o
tabla peridice de los elementos, tales como Be, Mg, Zn, Cd. La estruc
tura hcp o5 estoble para alpmos olomentos do tronsicifn o bajas

o nae :m:m dawmrymnmm cristalogrificas
cuantry mlo mw”m p!mo crl.talo_

ey rﬂcﬁroco ( ver seccttn I1.4 l. al Pln ABC = mr‘fﬂr mas cavg
 rate h como .1 ,,z,m { hu ), do manara qm los. Muns dr Millar




nprasmlarazdz ‘ SRR .
~ Chikit= 1w L r/u. B | N

o todo cm' {1k |. A, lax direccionss do un cristal 4-
'moﬂcmMIM]cblmmmmﬁsmwutMmmzm'
_, ,.‘,blumdn!asmmmladlmccl&:ylosqpscblamldu.




Figura IL.5. vmcl&: de la celde unltarie ptram cristal lﬁdga-l '
mastrando los vectares { de los cusles cuniquier poreja de los tres prt

meras san Independisntes ) usadas en la farmulacitn de cudtro thdices de
Millar.

-;-lrldmmﬂan!,'laudnctpaca‘mal aspndo bFalrhra mmwglav
prmdlco e uﬂn!tn do putns cuyos nspu:lunlm son inversamentc
; 'p'apa'clmabsulns MI:!G.: mﬂmb lurodml. Cano las
",vadornsmot oqm:lorml umamntam«blugmdmmol :
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aspnclo roc!’pmco tianan -dimensianes . da ( lmguud) .
Do asta manara sl a, b y ¢ son los vectares Fimitivos de transtacitn
m la md cristaling real, los vectores primitivos de la red reclproca
a b yc sa&ﬂ:mmmﬂmlarglac!&l »
'a a= B 5-c.c —!211 ’ .41
&.'=E,é=.5.c 5.a—c.a—cb 0 o 4.2
0. = 0, n! voctar. a nsa'tagmal al p!mo"cﬂrm! :

a4

vallmm de la culrh m!(ar!a pcra nl mfculo &l emac!a roa! y no chpmf.

| ,b&loﬂtnmqma.ﬁycprmum. R
E! !nwrsa :b la -‘.rmm’mnncl&z dsf‘inidnpw las mlm !!.4 Sa

e



H47soraal!za(bmammmﬁlogaob&mlmdo

a= mtbxc ) et - 1.4.8
"‘Y"‘T -
a.lbxc)

Paor consipulente, cunlqmcr vectar i~ que conecte dos puntos reticula
_ras:biaradmctp‘om«bbntanrlafa'ma 7
,,r__na +m5 +nc’ RN (2 K-

, ",(“mcl espmtomfp-om)'nlplmm(ﬂl)moi macio'rml Raca'&m
‘V@qunolpl«n:”&l)pasnabwo%zb!osmmla/h}.{b/klyr;

o u.s ans do Brilloutn

, Cam:!da'm aI movlmlmta vibratarto Imguudtm! do una cacim ;
‘ -gds domos lmlm ¢b mam m. qm estdh mldas antro st” mad!m o



resartas. £n estado do qudlih'}b, los Gtomos se encusntran lpualmante

espaclados, paro en estwdo de excitacibn producide por el movimisnto

vibratario, los &omos realtzan movimientos pertédicas alrededor de sus
posiclanes de equiitbrio.

Sl.wmgamns qu los Guicos interacciones de fuerzas sipnificativas

' .sm !ns s SO ojrm‘dlmtmnmlm tas &omos mds crcm Da-v

',rM‘tn.s’ mnlo'umn!as&mmsml yrt, ast’

e =Bl g g =) .
e f'l dﬂﬂl ﬁ 9‘ la Mtb le Iw«b Hooke qcp npwu !a p'qurc!of

-\relacl&ubdsws n o Lo e

T un/nn/'lsim('/'mn 0 usae
. Rcmltaqm.umosfur:imlmlchr, ¢bmmbqulr¢a¢bm
madio dlspcrsivo. En 1a ﬂgu'u 1.6 ca muostra una’ grtﬂcadnum‘
.,fmcl&z W x camo se. dn on I!.SA. Sin mb«rga. sl 50 rmm'qm la.sﬂ;_



valoras de ¥ mucho menares qus N1/, y, par consiputents a valores do
A mucho moyores que ol doble de la distoncia interatfemica a, entoncas
lahmmlamwwﬂwwmmmlmlcmr.yummm
msn,m[ 1/2 xa)=1/2xay , :

B - B=im) R o uss
: 'm cuyo cm,»la,w!ocld:d b-fm;y ln wlacuhdb}grwo nr:ﬁcuum o

lwmlna&.npntm!wnﬁmhnommu:hbu’mwv
(yptrcnb lbunmma'xl Emmmmmurnwm:
" . represantaciones dal mismo patrfa dnb.v!nzmhto nuinlcomn! qnv
‘!wlnchgnmva}w'dutm:bc. i
‘ Doostumwn.mo.wnundmmhﬂgra N.?,Mhdlrx

s ,’.‘—12-



muchas valares de k que carrespandan al mismo valar de @. En la regifin
contral, que o edlands dosde -Ti/a hata Ti/a s tianan sdlo dos pro
~ babilidades, una onda que so propapa hacta la derecha can canstardo do
;rapapcl&rr.ydraqwmthmlm!‘m!alulzqﬂrthmmcm_g
-te do- p‘opngucl&z k4= e Las rqlans mcrcahs anasta I’!gra can Ios -

v wbmmdmlorwfpmwﬁwbmmmtb!andrndlmcn'f‘“f
, yllmkmbprdcm}:tobplammnummblamdf :
‘mm n!;uto cm estos vactmcmol espacio rcc!brocu. Lo figro -
S 11.8 llustra ssto . plrn mn rod Md!mrn:twnl As!, prn o locallzu:lm’
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de A{x) el uspnn!ovmfproco hay unn cmvspuxﬂm lonnlliti:ttﬁ -
Al x ) dontro de la primera zona, referida por - .
¥=x4+0G i1.5.6

F!pra II.8 Un ptrcidm b! mc!a m!ﬂ-a:a m un M bld!mm- .

s!mnl.. mostroxb las linoas qua - blnwtm los purtos medios do. alph

. wedtor'dela Mmr.‘lp'oca M A. Las sols. lulrnccimsb o505 vec
o toras p‘odn:m ta primar: zma do Brifioun ab‘odada' d’n A. ’ ‘




11.6. Zaom Irrnd:clble :
- La primer zana de brilloutn descrita en la seccttn mtcr, no canadt

tuye necesarimmente lo rogidh mds poguane que es posiblo defimir, tal
qun o sigan conservando los propiedmbs coructeriSicos de la red, stno

i qun nxlsto wn roglﬁ! mﬁmﬁs pcqmn: can:uh como !a 2o !rmdu:lbln

| 11.9. Primar zom da briltoutn pare cp- Lo zom hrred:
:c!b!oqnu 1724 do !aprimu' zona, o3 tndicadn mpwﬂm!a-.f, |
7. Estructuts mplnsdn-nmmm compacto
‘Cunado se tienen esfaras Iguales dentro do wn raciplante, of empaque .
- -_tamtutom&s corrarb o computto qwsopumh log"ur os, tanar wa capa
v @ Inbmmlnqwcmh cd’a’unstomchndupa' atras w!sadyucaias




con capas exactaments igunles encima de ella, utiltzando los tntersticlos
triangulares entre las «sfaras de la capa Infertor para acomodar las que
s van agropando en la capa inmediata supertar.

Ro.mlta c!aroqm mmmvglntb-nmmmwtocanpudomda

b";"rlgra M.!!. Mvgto m capas ‘do mwdamam caupudo an !nl
wrahscmsmdrtahxagunl St : i : e




H.B. Estrncﬂro.s dlddmcns

Yaqunlos 9'mnm&m-u:twuhmpn1chmmztamhta“ ;
compacte { hcp ) pusdan sar descritos por medio de dos redes

7 hwmgmales simplaes Intarponcirdndose { ver figura 1.3 ) entonces hay
" dos. ttomas par m!ah mmrtn p‘imlﬂm { I!gra m.4 )s por lo g con

. s:p.nypm,mww'mwam. bm'cmku
v ruglnbmndcoﬂchnbnmdmu&bwhm.«
'dﬁ&lammmidytmwmwchtow : -

J“'zi‘,‘.;'.' Ac“ m,t am'ﬂml = .‘"n'




Pa s —Bo"“-‘ (2n - ”'"’-p,m 2 ras

Substttuyando 11.8.2 an 11.8.1 y ompleondo 11.8.3 para exprosar todos
lastb.vlmnlatnmt&mhmch Hap ¥ Hap,s 2@ tlano que

mw.)h,,—ﬁ.[ i +d2"‘“ lm,,,.u 2#.,,1‘ |

m [

S U*—(’f."]) [l tj l - 4’.’,’1:0 ] 11.0.7 ’
E'n la ﬂﬁra H.!Z nmﬁkmbmmltm :
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w (€)= (PR
B = <A
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O T A A T s '/W
‘ V///,/Z’Banda/de frecuencxa proh/glda////

PR LR L LB 2o

= [ 20 ] cicam s
: ' m( Bﬁﬂ) - ' '

. A.ﬁ.‘a Imgmdtbamm;myampastblodoanmwzmm
~'v&~u!auln os dos veces ln d!stancla dn Ia colda mitm'ln dn o rod qw. -
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mMcmuZmEﬁomclmm!au&dtbaﬂzmm&h
curaspauﬂahamvnlrmdﬂmothuthﬂ/)amlnfrumbla:*
primera zona. Para este valor de x 11.8.7 da

G, = Y2B/m y ©.= Y28/m . i.8.10
Las ca'mtnr&lms fiSicas del movimianio se erilandan me jar, obser

: ‘;Qwubloqwmrmxbx-—bo Enutecaw. pa'aahulu'lnmla"




. CAPITULO Il
CURVAS DE DISPERSION DE F ONONES

H1.1.1. Dispersitn wneldstica de neutrones |

La wwbmmyfmmmwmlmnmdxs'f
porsidn mwldstica de nowtrones {11. La seccidh transversal para disper
%mldutmbm!mﬂwdtuﬂdumhm“ ’
Mymudm Ladtspa’slmcdmnat!m:bla

.-uin (O. Ut. H os ol vocur da ln’ ndmlﬁmm 'n-os'ol'ﬂ'm-'o‘dezx




 fananes an ol estadb ( q.p ) ¥ 2w as of factar do Debye-Waller. ol signo
awur:a refiare a la creacltn del fondh, mtm”e!s)pn
tferiar so refiere al proceso de aniqutlacidh. La prmera fcn:lﬁ: delta
mlnhyb ta consarvacitn do la anargla

ACf- f-)—(ﬁ/zm)(O- o:-*m omt2

’i.- dlqu-m p(r m-dco b wa munln tml. mmun. 6‘1

';'Brmm b m:nra q:n los m d:pc-albc l'cldn,mh- m.{:

; .-22?:




"i?cmtndor da. purﬂﬁulus. Ests proceso se rmnzn para difwwtcs dirac

clonss en o crlsta! al variar ol dhgulo da incitin:iu dol haz de mtro ~
nas.
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Par 001»Inﬁm se puuhrpmvnmndar-ellna:nuﬂ de intaracctbn
ldrwn)ryrﬂnaﬂodbsus¢krumdm¢xpmudhsseohuannlascamum
tes do fuarza prtu-cbastascmdefmmommlos
danatoschlomdﬂzdmdmmDu (Q) para cada punto q de la primeara
zona do Brilloutn. Al dlagonalizar estas matrices en direcclones do afta -
Jnnu&1hsoahu-un!wsﬁvunnmasrnqndmms.ycmn&ﬂhnlascunms_ =

| u @ ‘(a th) AR | R ”“5
o dudhﬁtkﬂdsznnnnn1zdugunlqu;atummw ,’v f‘ el
| Au @= 4%, @ u=1.z.3.. ..3r) ‘m.g.s;fr_ ’

' fr 524f. 'i'




mhwwmwmmywmww
wttlizamos para resolver a ecuaciin 11l.1.6.

HI1.2. Aproximacitn Arménice

Consideraemos un cristal que no tenga l)npuwns. vocanclas o disloca
clones. Por stimplicidad, nos ltmitaremas a la celda unitarie primitiva,
mhgauulmcm&tmutommndumm.

Tmﬁhwﬁmwm l26|. o!hlmllulnm los

H= 8IS 8 +VIR) S maa
: akm -
MVshwghmww ﬁl&ahsemlnml.b ‘
whshspsluuﬂmmp&mwu

. VR=Z i Rw_-k“"") R o mzz

configuracién mmmmm&wmwbum{f
haaa..aymhsmmbaqmmrloﬂcrm!uﬁmmﬁ
s 1= l.¢‘+l.a.+l.a. S 23
"""Mln!uyl. 1m’Lummmmnmm,
L :ammmmmuueb‘w&upﬂmtmubwf
como un resuitado do fluctuaciones tdrmicas o temperaturas finitas. Sea -
dbsplmnmtmmummcm&muhwum
‘patvacta-&puﬂcl&:&!&anolui - _
RO =y ' ma4
Para osctlaciones m ol mmnl m opadrse e

~25-




an.unsu;nnnnlsnccui:nuuum:noslos:nodﬂas)rawraxunncurluiqnn
wetltzamas para resolver la ecuacitin 111. 1.6. :

in.2. Aproximacifin Arménice

- Ca:slhmma'mlqwmtmgaimmmmodum
= ,cumc. Pa*_sm:pncldad. nos ummnmos a In celda unitaris primitiva,

o nnm«“u
- _@Dalmcbpum&lblm‘!ui S el
Pm acclhclans m ol m.:tul m w’ -

J -25- .




tirminos de los &splazmmas.l.a sarte pusde cavergar rdpidamente

sl los desplazamientos son pequencs comptrmbs con el espactaniaio

titeratdnico. Para la mayorfa de los cristales, este condicitn se satls

face a temperatures no cercanas al purto de fusitn. Umhnnqwxm

cih es otanida, eltminando lost&mtmsdnahmﬂw(o(u” o
 en la sarte para V, abtentendo la apraximacién armdhlca

wa-v.una;m'-—«"x ku‘--}") |
o .,_);,;V) wﬂ--f)

m2s

c.ld\ h mlllrlo. (b manera qn V; es’el pncm:ml ch! msa! mcwt,‘ L
) .vublo.}m:m qm el a@nb uhmm m &anos m aqmmno uf L

a.} );

- EsommnqnlacambfmnaV/(&’ \4“-
,dmimblammtOcm“do!ufmwgvdguqu’ Gt
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cuando ‘sl dtamo 'Rrsa desplaza una unldad de distencie a lo largo de la
direccitn f. Segm la definicich de constante de fuarza conclutmos que
| ‘m = M“ o M1.2.9

- Ademds, lastmdrl&&mstac!anldﬂcsrc&smquzi«vqm

v =vis | . m2.10

-

sun uvtaluhdvb la mdesm_}ata @ wa translocin untforme, J es

ol cristal, es decir, el tfmero do lmas. sq s wm wdar lnmrto b‘f{_
‘ ph-mclmqummw*wm:mmoﬂmuzn/x Lc. o
"'m!amcltumpocstdcatmlduma ostoas L oE

i (e o



Esto condice a la ecuacifn en notacidh matriclal _ PR
s (D—Aif))é =0 O m2as

M_Dyummummye o..unmdrlzmhlun.dmhlos
nontos de D“’ do la matrtz dindinica D son

B Tl

Sl mdupltcnmos la ocuncuin m.z.:s pcr €

wymmu.._
oy '7'f‘ou-m¢nptmm.z.zop 3 | -




Las modos longltudinales de vibracldn, son aquellos para los cuales
pcspzrololoaq. mmmnm!osvmmbsewam
dicular al vector de onda §. '
Laoqulvn!mcmdal Iﬁnuacblalmgmdcbmtm do lo solucin =
o de la ocmcld: mz 15 cmlnocmcldlm !ns;m”olﬁsum dowm

| mwlwmmwuwmmﬁmwmmm‘m
“stdad tgual N/GB, . by x B =  v/81 donde v as ol volumen do la totalp
- dad del cristal. Pa"aNm hdub'lhm&auwmuammmz.

’ ;’Yﬂlmsdlvq.pndnwrmpwpwuu m;ﬁ,

o lz9-




_.._‘:. [ 3 '
2..... (2]1’ v 111.2.24 |

 entances sbstituyends 112,25 an M. 2.26 y este muado' o m.z7 y'{_ |
axuun&kadunmglhrvamuh ,' " : R _
dtamaspma !a matriz dmﬁmtca la s!gmm wq.rvs!dx LA S

’:30%“7“‘




,@ M ;um apﬂ, UGeha - n,n,ml m229
donde la suma 5o extiende sobre todos los vectores fl de ja red reclproca
 La expresith do la matriz que 5o eecoge depende dol tipo do potencial
de Nieraccitn Pora corto alcae ( que es nusstro caso ) la ecuacifin

111.2.16 cowerge mds rapidomente, misntras qu-m distoncias mayo
‘f.'_l‘ns.!am!&lm229¢cm¢=_wm“ o

o Mmhmmaummmuu.z.a don hugar
m-acclaas m tos m&a& b lc mmmm




* Estas interaccionos antre andas do la rod ( intoraccifo fondhfoufd son
‘esenctales para camprendar un gran un nmero de afectos fiktcos tales

_como expansidch t&mice, resistivided téfmice, ensanchomiento de los
picas de un fonion an los oxperimentos do disperstn neutrdntca. MNotamas
que las frecuencias orménicas w (¢ para g, p dadas, son diferentes para
distirtas tamparaluras, porque ras,cmmcb!arvdwdela

S 1113 Modalo Axtalmerte Stmiitrico (A - S.

’ nr iemarie la sumna
- por una fusrza do tarstdn { *bond bens

 ("bond strotching® ). St ULRI ) o5 la energth potencial do interaccin
 ‘entre .dos: curpos separados por um distacia R, las constarges do




fmdaw-smnywmwuest:ﬁriwuhsahrumym
dertvada dol potencial U{ R) ). E1 modelo axtalmente simétrico, por
mmmb@m&fmamdem
portamianta do cada grupo de vectnos.

En el_modelo, IR| denata la de R, de manera que 51 U
mm“hmmmnn?fﬂmm qnn dontas

© O UIR+al) = VIRD + VTR (@R )+ 1/2 URY L xR x.va? |

. hcrtmns‘aubv um dlfmlmﬁ:mm nR. El ngnh L
td-mlm pnlb sar bqncmd) m ol ,Mo dlllmco b'rubs. m

{qd?nol'mbpaclmbqul!mwoyfo!hsphzanlato&m‘_,-"v-‘
- &amo en la celda ) - ﬁma&hrdb&mwrdmwndﬂamm;
_;lccnl«hmMamC}o ”yc}," nsmlascamuschﬁnm_f

s




dlectivas de estiramionto y de torsidh respoctivomente. Substituyondo
la ecuacich 111.3.2 en la scuacitn M1.2.26 y este resultado a su vez en
on la ecuacifn do la matriz dindmica H1.2.16, los elementos de tal
matriz puedon escribirse como

NG =1/M[ AD) - Mq) ] o 11.3.3

A(q) ;,’ X0 -1y

Va-dm;y:Shklo,;m. Immtmdo uprnsloms m lns elamuas"'
.cblamdrlzdnﬂmcamodlmmmmbla.mmhfccybcc ‘
7 _Apltcm el mod:lo para obta:r el aspctro b vlh'nclﬁn y las

e




| cmcldodns cnknﬂm daColn yAlumnlo mm mauns
m&s alld de tres vecinos.

Lelyman et al [6] M.Mcmm»mlahm
fondnicos para metales haxagonales en téminoe del modelo A-S tncluyen
d:mmwnsdewcm Lnsmdefmn son camparg

ckaraus cmdmvcilc stumfm'm lc -m‘mt
U E,= hE.(a)+szr( J.a) B

"b‘.‘,VME.(a)asolttmw&lumtammupmm -
;Vr(R‘J.alhmhwgmmtm&mlmmmw[ -

m.4. 1



&m:.JprmmkaydMuﬁm . »,

la dependencia explicita del volumen do Ey y Vi~ El subfindice I sopusds

transformar, segdh el grupo do purtos I, mdm&hmb
" Brilloutn asoctada con ol metal en cusstidh. ’

£l modelo axialmente simbtrico discuttdo en la seccidh 11.3 es ua
mmbmnﬂwvrpw&mmdmdn
oi&tcmuu umﬂr:eoypu-anﬂgmau. ls fmumm

VitRia) maz




Hl.S. La Mm"lz Dlntﬂnlm

Laowamdwcblasala!uuscblammduﬁmcasamm
fundanentada en el modelo axiclmente simétrico modificado. Para of
caso de cristoles hexagonales, -el potencial de uuucclal Vl" estrf dado

v,.uz a)-u.rR.aqu.tR.anzwma) g

lﬂvatﬂpnnm.il,w cos dos
~~-="‘,fqn.mol limite do la Wbmilmkwm&wuym
_ Lacel«hwm'lnp-xmmwmwmkpmmela
ﬂgra 1H.4. Estaumthsmtblagmda@sﬂmm



: &gdob 320 E!mmumﬂadrdﬂanfnnbp v
‘losdosmmvsyesblwadc. La coldn mm:ma;*
‘mmamnA-yH,pﬂ&umlacddnblamdcmWal—o. El
vecta~ do posicidh do! @omo A dentro do la celda esté dodd por @, = 0.
B s ol primer vecino relativo de A, mientras que ol equidistanie puto
- H constituye el segundo vecino en la celda initaria primitiva.




La matriz dmamca para. cristales huagmalas s pmde awﬂbtr ‘
canounwude?deaMpa*D(q).ta!p ' ;

- D@ D@ : v R
H1.5.3
o = [D (6)' D (q) ] _

N qummmhpmmdsmumylosam '
..;,-D'(q)mnm'm.sdew : , . :




La mmm los d’sylnsmﬂiead"cclnpm o
al camparar ta ecuacttn 11.5.5 con la acunc!dw 11.5.6 tenemos por

o L [n da de
0"+ b = | doy des dn
do e

7 La matriz dnﬁnwn ml dade par la ml&:5¢lii;545iaﬁ'b:"“"@ (

ns7




parmite dartvar expresiones para las constantes el@stices de! cristal
con dos Stamos en la: celda witaria despreciando la correccitn Sptica.
Es&ommsraqmthspulmdoolmavmwumwmde(bsws
el modelo A-S tmplica un clerto nfamerc de constricclanes elfisticas.
Canstderando la matriz dindmica en el sistema candro de masa, pode
mosouawunnmude.‘lxacavamdtma la teortt eldstica 117)

: !Cu +C.Jq,qz
: m 5.12»:

(cu+ C-Jq,ﬂz




‘ mmmmmbmmm!mw
" mente quo reemplozar 1a constante Ces por 1/2(Chy— Crad an la ecuacifin
111.5.12. La matriz dada en la ecuacitn 111.5.11 pnb Sor escrita camo
una suma de términos dada por

1.5.13

| nf!aanl dlma'whs mh‘ """"“h “—‘-" &l'

L ~-4 2,




3Ciz + 2Ces — iy — 2Ca =0 n.5.17
Por consiguiande, dentro dol cotaxto M mn&lo malmm s!mdﬂ
cod:mﬂdohsladwn.!nsommdshmumﬁnm
mma!mptmmmls Interacclones de capes de vecinos

mypndmwohtmldosamlrcbhsmcmm33. m.3s.«

Gl3 2= 'ztzr.x c,
**"f[cu.l-z: ‘2c 3




11.5.19.b




MO =mD =mD _~mD,=0  ( Ecuctones 111.5.20 )
Mlaganaumhmmzzb tcnnmosqun , ,
-mD,_ = 44 2F3, + F,C, 1€ 2 ¥ 264l Fay + 2F,C, 1C, +1661 F.xG
+ 2h,) C, +2s.,12&xc. +Fy,1C, +46.[!6F.xc,y+‘
, Fc. +25F.x ]C + 45.,‘[F.xc. FxC.+F.xC IC

wgsmmmsmmmmwmm
+ anm clmm al mismo stguﬂmb qw qnl“mlcbmlas(."s.




mientras los otros pardmetras s
a= K2, 1-1), 8= Cyl2, 1-D,
a=KE -0 B Cgldy 1N,
ac= K6, 1-1), = Cyl6, 1-1, { N

- ns22

- ~-¢}i"l|wmr~ycl!¢¢lo lh‘pblum!m | g
: ,;,__n..z.r. T‘R.S.S’PyUmwwalxlcpwhs-»emac.ngZn.




'm los cmhsmmdtasmmhsalo hrgo&!as' ,
direccizies A(0001), =(0110) y TU 120); Desafortunadonents, - las
ramas medides, junto con las canstantes elfsticas, permiten Iam'm!
nacidn de solamente un nimero initado do constantes de fuerza tndepen
dwtas. ,
Schnu* et al l171. Imronuzmbmedlcmns sobn ol Beptra !ns_
ramk -Mcns‘y mm*m»flm‘ 'drmtm?*mﬂ'y’\(ﬂﬂﬂ). sin




CAPITU.O v
RE&LTADOS Y corua.w:om:s

; Laswwsbwwakumalo !wgoblaswvccuuﬂ_;_f««
MOOO!). 2(0110) y T(1120) mol aqmloq. ye quo para estas direc

'c&u 1-2) -0.1383




 Caul31-2) = 0.2671
- CpfS -2y = 0.1500
K(2,1-1) = 1.357 ‘
K(4.1-1) = 0.2039
K“& '!)-'o-
- Cpyl2.1- ﬂ = 0.0756 .

,.;,49_ e




rmawmwamm-mmnm .
Los parGmetros b ta red para e! Bartlio sn lai=lqgl= a —2.38$6A
lal = ¢ =3.5832 A’ y la masa atémica es do 9.0!218*1.6604&&!0
gramos (16).
. LascmbMMhammal las figures IV.1,
V.2 y IV.3° para los d:roccwnns (0001). (OI‘IO) y (M!O)w




Pwmmmmm:emmmcmwwmm;
final de frecuenclas as! como el calor especfico en trabajos posterio -
res.

El méodo ampleado para la obtencidh de las curvas de dispersidh
MwoptwadoaanlanelaWcmsmtakp.Mmh
pw!aouawl&:b!asmbfmauwm

s.m‘mdmwcm(ws:uo rd/sog)bloswlavs,_’

).EKA (‘/M Ez! ‘0" .apl-lxr aﬂ,]
xi u(t ,)e‘fx S L v.2
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qﬂrumm&mhmhmmrzmbmnmxnmm
mpmbtcﬁ.tcmmmmmmyacm
Maqndtmdmmmwdnhsﬁlaulhmm
Smmhgxmmmmm«m'bp
.abtiens variacionalmente la me jor seleccitn de las constantes de fusrza
Mmmopnhhncmhmfa.camlonluww;




b.f}ngura,IV.i. Curvas- de dispeisién fondhicas,éa:a Bérilid,'l

" a lo largo de la direccién (0, 0, g ).
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q'/q mox

: Flgu:a IV I

‘a lo largo de 1a direcc:.én (a , o, 0).

I. curvas de dxspersién fondnlcas par

3‘754‘ :‘f i : tf :

a Berilio,




e
1

S :
0.2 04 06 08 10
q/q max |

Curvas de dxspersxén fonénlcas para Bérilid, a'ié e

:Figura IV 3.
0.

'”filargo de la direccidn (agy. qxtg30,

'“““455=j




" Frecuencia’(

Veétoi-ﬁe.éhda~

i Réd/séé}

;avfrecuénéia a‘lo largo de la direccién' (0001),

2' Val6res.cé1cu1$6oé para

" ‘Tabla IV




~
k3
LA
-
4}
=}
o -
3
0.
@
S8
B

Vector:-de onda

e Ra;d/sé'g_n)‘f o

Tabla IVL3.fvéloreé calculados. para 1as,frequehcias,’a‘io 1§:go de 'la direccién (01I0)
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‘Frecuencia’ (-

a

vVegtbf;de on

'avlq 1arg9 de la direccién

Valores calculados ‘para las frecuencias,

Tabla IV:4.

(1130) .




04

q/q max

v 'r"lgura' Iv.4. Curvas de dlsper516n experlmentales para el Berillo
'a 1o largo de: la direccldn (0001). T 16:1
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q/q me

Flgura IV.5." Curvas de ch.!:per516n experlmentales para el Berillo,

ra lo largo de la dlrecc16n (0110) el 15 o B
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DESARROLLO DEL. MOOEL O AXIALMENTE SIME TRKD

Sep oi dasarreilo ue Tayl:r. st um fuxcitn thene mds do ua
variobie mdapmd!m, of ebsaarol!o trodiclonal se transforma an

R = f{a,b‘ + - asaf/ax * (y b)affay

2 f‘sy b‘&‘f‘ﬁxéy} 3{x n!(y b)af/(axay:+
5 gy b} affay ;4- :

' victor do wvmsmtn mwo o pustcui! m nqumbrto. Huc!mdo
eorrar mASni!'nd!cnntnrmos f



| mm«n-uwn |,,.,_|R,+(u.vxm|rn tm_m +
| U2 LRV VD Ry Heeeee

| ' Emwmb en tfminos do camponentes cartesionas
X IRM ) = WAIRN + (ux. » u). (B/O', a/a 873 )UiirD)
H1/D) 1 (U,t.u,.uaﬂal a/a axaz) l Ullrll 'lrl-lRl oo

B a/ar'mirn ) 'lh.,_w M

u IR+ ) = ORI + _.':.Rl% u-um) + w:n { u, ru+ uz L

YG’IIJ‘J IBI-IA::BI +|A.Bt'l.mlA,xB| +
lA.Blv-A B'.Dnmmalrn o T R e




X i ) = ORD + §.R UORD +_1 [ G RIHERE —

M’l%&n+%'m’§:gl§n+.....
‘2R 3R |

o ,,ca-u/uzv"”q(-uunx
Whmm.z.um L

G e63en A



,tq)-uva mt'#xa;zl-n)
—~ (/M ;v“ R

-
,@ = /M Flop K A - 11 Vap

;-p Q= -uxmy;}u ntp(lq-(o -81Y, aﬂ -

,,@-- um ;u -jmvt?aq.mv,, w1

L (0-9_ S
-0 a‘umnwau,) [




-qﬂhlusldntkhdunnnurmnhs
ABxCQ) =BICx A yAx(BxD-ULQB za.nc

au@ u.rnuir'“.nm',.nc‘"' + Bl - (a',n |
f' (ir'hté""‘ B

9= ) gt - gl ip®)
 €??(;:i“}'¢V'HwV'ﬁf " af8.

,&mg'dbnmrlranD(ﬁLQIannnnﬂhncnﬁuﬁ ‘ R
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APEADK.‘E 8.
METODO DE DIAGONAL IZACION DE JACOBI [24]

Soghdfmllmomnlpbntbm! & postble encontror una
matriz Q tal que dlagonalice a una matriz stmitrica A, eslo 85
QtAO D‘vm DAa.: ua mdrlz ‘dlogn:l‘em Int vnlu'w proplos’ oA

o gmy=0 o es

Lo heETE



1 Oy T * o,
t‘;fmﬂk ' - PR
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S X R N TN
ek ehtoogs, o 1 aan's, — 26K e, cost)

n m N M

« [ ]
t‘:tk '-:Ok+tk !mok-l-)t*"'-d.cuok ] B
th=eX=1r2) u“" ot wnZ0, + c""mzok |

Pa
4. mldfrnhb‘p.y J;df"h:bq,

Uanb hs mlau & «um n (812)."
cdalkrg-. Mm«bﬂ ‘ : :
: A k-l k-!
“J“'“Ul [ J]+[cu] .}dfawuchpoq (B.!G)

g e e



[t']+[tqq]+[twl-[t”|+[t 1+(t"1+[¢'J @
donde 6, =8 escoge como en [n scuncife (B.149), 2= 0. Por o tato
lum!m.(ﬂ.!?ly(ﬂ.ﬂ)_pioemlﬂ.ﬂ)m:mpuk ey T8
ypvkﬂ(vk.lbhdn!aac.(B.!Blmumpt."- p-t

_toth:hsmdrlm Tkamm&'lm:.ln-:_mt h‘:lung'lblcb!m




y do lo ‘ecuactdh (B.B). podomos calculm" los 9!nm¢m do Rk+1
mtémlnoscbisostbRk—[rb]

k+1_ rk
Mg = r,p me,‘ s,

Fig
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