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Resumen

Se estudia la dindmica de la red cristaling. Las soluciones de las
ecuaciones de movimiento de los dlomos se obtuvieron en forma de
matriz (matriz dindmica),a su vez calculamos la ecuacion secular en
términos de tres vectores de polarizacion (dos modos transversales y
un moda longitudinal). Se trabajo”en la primera zona de Brillouin del
cristal , ya que a partir de esta zona se puede reproducir el
comportamiento de todo el cristal.

A continuaciGn se determinaron las curvas de dispersidn, mediante
lo anterior se calculé la funcidn de distribucién de los modos
vibracionales g(v) entre las frecuenclas 0 y v en intervalos de ancho
dv (i. e. vyv + dv) en el cristal en cuestion.

El metodo que se utilizd para calculer g(v) es el de Gilat y
Raubenheimer [11].

Partiendo de las constantes de fuerza podemos obtener la matriz
dindmica en cada punto del espacio reciproco en la primera zona de
Brillouin (en la zona irreducible) para resolverla construimos una red
con cerdros q. y la diggonalizamos (la matrfz) respecto a ellos,
escogiendo los puntos para diagonalizacidn lo suficientements cercaros;
podemos extender este método a otros puntos permitidos por medio de
uria extrapolacién lineal (serie de Taylor).

Después se calculd el calor especffico de la red cristalina a presién
constante para H (red fcc) ,Al (red fcc) y Li (red bec), éste se realizb
obteniendo la energla total del sisterna (ya que Cv = ( 3EN3T ) ) en
funcion de la distribucion de frecuencias,se usd la distribucién Bose-

Einstein. i




Las prineipates contrtbuctones ol calor esperffico de un metal son

debidas a la red y ol pos de alectross.Cl calor especffico reticular

;some que les @omox 8 comporton como oschlodarss armdniecs
vitrando clredade d= sus pasicionss e cquilibricgle cortribupich

: alectrohico as debide @ gue an un metal so tienan electronss libres los
cunles pueden adguiru energia condfeca adicional, si se uene tne fusote
Larmiica axteaagpor Ly cusl s obiiene un amante en al calor espacif co,

mds importote o5 I aportaa por 10 red la ~ual s -l of jetr de uetro
esiurtia.

El conilelo 11 se refdere al concenlo de red eristaline,su deseripoion
analfica y clastficacicimadoms lus simel-fas para los distinias rades.
De ahi se darivan las red:s que so trofedFecibice cerdroda en lc cora
feo (HAD y cibice cenirad: e e cuorpe beo (L), Se mencion
brovemante lo red reciproco,la cue! n-mrmamrlew’nda
¢ ot deT5en e cul nes es mas facil Lrabajor.

[ mp. s Jes ribo lo souccié. de movimionto de [os ine en lar.dy
“u =luc’an, ned 't e~ coordad™s rormales y "1 mokr® dam 'ca,
nhteriérvlose la scvacich svculr,d» e'la rons*ruimos las covas de
dispersiff. Se traba¥ en ia vrimere zoma de Brillowin (PZB).

En al capitulo [H <5 deline In Funcidh de distribucidn de freomencias,
la cw! enumera los modo: de vibaecich dol sisterna cristaling. Ademis
se deccrit= el caloule de 12 fickh de distribicién , ol mdbad e= al g
Uil v Koubenheimer. | uemo s w’wlw lal SSpICEITS pore HALyLL

WO W O e e e e e

= -

on Loreatidd ¢! ameto s ruy peq o por lo que la cont ibuion -



En ol cepllule IV so oldlanw el caior sspecifivo a vodinen coustaris
[Cv) de e red n partir de su ererght inbsrna, In cuel estd relacionarda
con la funcich de distribucida de Frecuencias, tawbidn s prede rulcular
rl celor sspeciifico ¢ presich constanie ( (‘p ) mrdlarte una rolecidn
enkres elios. Ln ests copfacie teambién so aon (os divorentes
cproximacicnes para ccledder el caler sepesfficy 1 volumen constarts
ws so han atilizade historicomonte: [z tmorfa cléica,la teorfa da
Cirstzi: y la teorfa do Debye.Cn este tralajo s calould € de wa
forma vods  porercl.per  commideruciomes  cfiticey v imedionis o
dislribucidn Bosa-Chstehiocon uwa fiecusncia de corte en ol nmedio
cuntinun, 3e disron resultados pma HAL v Li.



Il Fonones
1.1 Red cristalina

Se conoce como rell cristalina a un arreglo regular de sitios o puntos
en un espacio tridimensional.En cada sitio pusde haber un ién o una
' molécula del material.
A los sblidos que tienen arreglo regular periGdico se les llama
cristales y al arreglo se le llama red cristelina.

equilibrio,cusndo se encuentran en su estado base . Esto es wuna
idealizacidn ya que  en un cristal real los dtomos oscilan alredsdor
de dichas posiciones. Ademds en un cristal real se tienen
imperfecciones en la estructura de la red (sitios vacantes,dislocaciones,
Frortsrascbgrw,etc.)aﬁcuwubsaprmamﬂthcbamnatam
cristal en sl laboratorio. La descripcidn analftica de una red es @
través de un conjunto de vectores linealmente independiertes a , b yc
{(vectorss base o generadores de la red y tres enteros (hk,l])
relacionados por la ecuacidre

r=ha+kb+lc (1)

As! ss puede reproducir el cristal si se traslade sobre las direccionss
a, b yc mediante todas las combinaciones posibles de mudltiplos de los
vectores base.Los valorss de los enteros {(hyk,l) estdn limitados por el
y tamano y forma del cristal. En lenguaje matemdtico,la red representa
T T T Tel'grupo de truslacidn de la estructura: v celde mitaria es una regidn — —

4



dei cristol definida par los tres vockorss generaderes , gue al brosioday,
s3 por weeslte de on nrititplo erisro de los vectores reprotiuics v ragidn
similer del oristal,

L celde umitorte printtive sz lo celde mras pugere sn vohemen qie
S& piseda weinir pare e o dode y sl conjpelo de vactores linsalroendy
indemsdiates qus definar deha cefda son los vectores hose primitivos.

la farmn de dfini- wna celdn es de marera impracisa,mesto que
podamos fersr diferentes celdns dapendiandn de la Torma da escopor los
vactores base,por lo que es desachle clagiy ia calily més simple pestiio
que cortenge un ruse Winima de #omes. Sifersies un seflc dems
dmiro & o celde uniterda,binemes lo que se Nlumu red de Brovats
Existan cadbovee yades de Brovals o formaas de acernudm- los purdes eu
Inn redos ovistalings oy baf vrodn que todus ine pdoz de dichnz radss
tangmy ectumnents el migme medo ciraadandsparg esio se da o
sixberne de reforencia en fog "tros o jex dal oristal’con lengibusdas o, by
¢ y trus dnguios canrespesto cesos sjes o, By v ( ver figora !,

Sigura 1.Fjos y angulcs de lu cald imitaria. ins iongitudes de Iz ajes
con ilamatos constodes da ja red
5



"as “atcoce Cedes se pue Jen agripar en ciete sisemcs coistclinc s

Nibico a=f=y=90° a=h=r
Tetragomal a=f=y=390° a=bfc
Ortorrdmbico a=f=y=90° azb#c
Trigonal 1= 8= yif 90° a=b=c¢
Hexagonal c=B=90y=120"a=bAc
Monac!inica a=y=9U0£p£ eztb#c
Iriciinico afBfy=90° azbgc

Cxisien ires redas cabicas (wubran tioes i edes clblcas de Braysais)pos]
ble: I culica sirple, la ~tb’~a ~ent ada en 'a cora (Fec) y Ta cbicn
certract er el ruerpo (Fec)

Fn ta red cfibica stmple los vectores hase colnciden ron las dire
ciomes de los ejes y la celda elemenfal{primitiva) es la mismae oue la
celda wnitaric;se tisne un dtono en cuda csquine.

En la red foc ademds da-los 6fomos en las asquings se tiens un @omo
en la intersececion de las diegonales de cada una de las caras.

£n w red boc se lenen lus diomos de la rew cduica shuple y wa
ftc.no udiciona’ qu. es.d siluaco e la inlorscocices de lus claguiales
en ol conbro del culo [1].

Estes prdes clbicas simples son les emplendas en los ~dlcvilos para
H ffec) , Al {fer), 11 (beg).

A eada estructury eristaiinn se [e pusten asociar dos redes:le red
ciistaling v o red reciproca.

Lo re! reclproce a3 va catroct 2 rote o de pmtos & el aspocio

é



de Fourier. En dicho espacio se entlende mds fdcilmente el compor-
tamiento de las redes cristalinas periddicas.
Si a , b y c son los vectores primitivos de traslacidn de una red cris
talina real,los vectores primitivos de traslacion de la red reciproca son
a*,b* y c* , definidos mediante las relaciones -
) a ezt -b=c""ec=1 (2)
y ad-b=a*"c=b"-c=b*-a=c*-a=c*-b=0 (3)

yaquea® -b=a"-c=0 el vector a* es perpendicular al plano determi

dorde A es una constarte escalar.

@*a=A(bxc) a=1 = A= —Tpi—
_ 1
- a{bXxc (5)
. . bxc (6)
s a-(bxc)
similarmente para:
b = cXa . = axb
LT T hxeY

Se pueden clasificar las redes cristalinas mediante sus propiedades
electricas , mecdnicas o por sus ccrmctar{_sticas quimicas , sin embargo
se clasificardn mediante sl tipo de interaccidn , que hace que los Gtomos
dsl cristal se mantengan unidos.

den en cuatro categorios gmar'}ule: idnicas, . covalertes ,metdlios y



moleculares.

Los cric‘clza idnlcor on aquellos - los que slectrone: s
valencla se transflaren de un @omo a obro dondd como resulteds que el
cris! 7 osté compu o de lones p tivos yneg vos.

Los cristales idnicos tlenen ewrglos de eniace relativamente altas
' come rosclfiado de 7' se carocls Tum par pedos da fusitc y
eMli&el&xma@nmetm.SecmMammww
mal. conductores  Cctrlcos o peratwras . males y ¢ siempre
son transparentas a la luz visible.

Los cri-*+las cowale " < son aque:” - en los o= varlos &oos
comparten equitat!vamente [os electrones de valencle , por lo que no se
tier o cargane’  soclada cor. ngin domo | cristal.

Los cristales covalentes son materiales dures , de energla de enlace
bastards ¢ oda, con s de osbu Gy Fusid clevedos.  on
semiconductores tipicos cuya conductividud elfietrica es muy sensible @
la | encla de enas Impe cos y aume : oal Inerer larse la
temperaturo. Son transparentes a radiocién de longitud de onda lorga y
opacos a [0 iud de onde  rta. Exlsl o inbervalo cordfwe endr: [os
propladades ldnicas y covalentss ya que un cristal dode puede tener
cual  des tanto | 1S COMmO . ntes. Loo . smentos m icos , en
estade libre forman cristoles metdlicos en los que estdn presentes
ectrones  es . El L o de que | elsctrors- ‘‘hres expii . la
elevada conductividad eléctrica y térmica de los metales . Los energlas
de ce reales los erist. 5 metdlicc  weden ser ° uy bajas
(como en o raso da los metalss alcelinos) o muy clevadas como sl
‘ungsteno . B



Los cristales moleculares son aquellos en los que el enlace se origl
na exclusivamente en fuerzas dlpolares existentes entre los dtomos o las
moldculas del cristal . A pesar de que un dtome o molécula no tiene un
momento dipolar promsdio , por lo general tendrd un momento dipolar
elsctrostdtico que a su vez puede Inducir un momento dipolar en otro
dtomo o molécula.La interaccién que exists entre el momento dipolar
original y el Inducido es de atraccidn y pusds servir para wnir un
cristal.L as fuerzas de enlace que se ariglnan en interocciones dipolares
de esta naturalsza se conocen como fuerzas de van der Waals. Los
cristales moleculares se caracterizan por energfas de enlace reducidas,
por lo general son conductores eléctricos deficientes [ 3 ].

Potenclales Interidhicos metdlicos
Para describir el movimisento de los lones en la red debemos caracts
rizar las energfas de Interaccion entre dichos lones , supondremgs que

los potenclales dependen solo de las pesiclones y se considerard la in
teraccich par pares.

Cualitativamsnte la Interaccién efectiva del potencial idn - i6n es la
suma de la interaccldn directa que es la interaccién Coulombiana entre
los lones y la Interacclch Indirecta a traves de los electrones de
canduccidn los cuales apantallan a cada idn.

De la literatura tensmos que los potenciales pusden ser calculedos a
partir de primeros principlos o ajustados por el experimento.En la
figra 2 se musstra el comportamiento del potencial interidnico [ 4 ].

Las oscilaciones a largo alconce que se observan en los potenciales
interidnicos reciben el nombre de oscilacionss de Friedel.

9




Ca:‘xsictsr‘amos a [os Dywe como neoticdores en un wrreglo cristalino.
En ol ensy de la calde cibica stmple tarsmes wn Siome por celda unitg
ria. Tomandn a R; , Ra ¥y Ry como les vectores hese |, podemas escriblr
fas nostctores dg eiltirio nomo

1= LR, 4 1Ry + 1Rs (8}

dondks L, , s v by Son réimeros entaros.

Al sespiczamiento dal 1 ~ dsimo dkome dosde [a pesicion de squiitbrio
(o senosamnes como u; , es! que ol vecter do posizide de! l-<éslme dtomo.
sera: Rl-,!*tz, (9)

La soergla clrbitea tote! (clbsicd de o red pstd dad por

=i 15 .ji ;
dorde M os lo masa dniza y :15‘ es lo compenents cortesina ! de u,
inmte sz, yoz.

Consideramns oun sl potencidl sal» Amendy de los desmlarumbering
atbmicos.

Podemos exeongor en eria oe caleneles ol potonziod [ O) @

(10)

= o N \ .f ‘A;
!!}.-r,r ,_{‘; AERN +’§ 2. @uzf J.,-b 1i)
dunds sl valor G es sl valor en sowliilrio.

19



"a¢
o, (1) =|— (2
aul
\ [+
i 2
e .(L, N ° 0 (13)
(b ==
J {aulau[,o

El subindice cero indica que-las derivadas son evaluadas en la configu_
racidn de equilibrio.En la posicibn de equilibrio el segundo término del
lado derecho de la ecuacidn (11) se amula.

En la aproximacién armonica se desprecian los términos que no estdn
explicitamente dados en la ecuacidn (11).Los efectos anarmdnicos se in
crementan generalmente con la energfa y por lo tento con la

temperahura. Las condiciones de invariancia translaclonal aplicadas a
d’ijr( I,I) nos darx

Qﬁ(l’,l)zd’u(l,l’)=lbu(l—l") (14)
y 3o, r1=0 (15)

Esta (ltima scuacién solo expresa el hachg" que las fusrzas sobre cual
cualquier Gtomoe son cero, st cada Gtomo es desplezado desde el
equilibrio en la misma cantidad.

Porque el sistema es conservative podemos wtilizer la funcidn
L agrangiana y sus ecuacionas de movimiento: I =T -V (16)

11



6 (a4 &
Nl (7
at| e iy 2 uy

L o3 scuaciones de movimerdo rasulton:

M;f;i: —?Zﬁr{f_"{’}uj ({8

Ahora procederamns ¢ cblesr la soluctén de ia ecuocich (18}, wili-
zaremes las condiciones do fromtera periddicus: el cristal con mes N
vectores de red | (L = Ne, o constwte de lu rsd).

Dafimimns las  ocordanadas nermales Qk como :

o o= R Ze Q¥ o)

q
g 3, i
nobar qus gy = Wi
Cadn coorrdsnada rormal correanende a la vibracidn del sisterma con
ura sule frecusncia y exas oscliociones companentas son lismugas ynodos
normalas de vibracidn . Todas las particulos en cadn modo vibran con la
misma frecuencie y con o misma fasa.
Se puedari considerar los rodos nortnelss comne movimientns indepere
: : '
dierwas de  frecuercia corectaristinn _ 2% . \
QT ——— tn es arero 5.

En lu scvecidn (10} lus veclores g pertenecsn a ia red raclproce y

12



estén dafinidos dentro d [ primera zono do E-illouln (Z0).

A 1@ primern zona de Briliouin también se le genomina celde de
Wignor - Seltz | es la zonc central en el espaclo g (aseclado a [a red
rac! prnca) m la cunl se puadn redicis poy cusstlores de s'metrfa
wependiendo dei cirlseol uiilleodo , al troswdar esla cona Wbtenenos el
comportamiento de todo of crista! , el caracter f{sico s las scluclonss
en as0 zone es el mitTmo gue pora totas Ins demds zones; se preds
tralajor imicuneste en ("4  de la ZB { zuna trieducible) wste su
pusde demostror por tsoria da grupos. Los vectores £ Son oe
polarizactén.Pora estos veciores se cunplen les relactones de
crecgonallded y cerrodura:

56l L= N, (20)
L
sl TV - 2:)
q

dende @ ss cualquier vector de la red raeciproca
Littlizando las relactonss anteriores v sist'tuvendo la tronsformaridn
(10} en lu scuecicn (3) oblenomos:

-0l = 0 30D qmc«: (22)
) T Ya SOy

dorde D { 0} 8s la moti?z dbidmdca con los plementos :

5 -1 - ,5Q-{ Y
G,J(q;:M Zd)l’l‘ﬁ - (23}

esta motr(z €5 harmitiona ya que ® J( ) lo s



Las frecusncias de las ondas descritas por Qq se obtienen de la ecua-
cidn de valores propios para los vectorss de polarizacién gq

Fowte
ZDiJ-[q)E = w Qq . (24)
' “Feuacidn secular

Los tres vectores propios de D{q) y las correspondientes
coordenadas normales pusden ser denotadas por gqa y qu g, p=1,2,3)
Los tres vectores propios satisfacen las relaciones de ortogonalided y
cerradura:

gqa ' gqa’ ~ %a0’ bl
26
2 =4y taR)
Adoptaremos la convencion de fase €= E g0
J— Q =q (27)

La ecuacién {10) pusde modificarse para tomar en cuenta la polari-
zacién , este cambio es trivial si tomamos la ecuacidn :

= (MN)? L 28
= (MN1E3Q €, (28)
Usando las ecuaciones (20), (21),(25) y (26);el hamiltoniano efectivo

correspondiente a la ecuaciones (9) o equivalentemente (13),pueden ser

14



5eviss en dorme diagenal.
Hog ™t Zl Q.,Q +0,0Q wiw] 9

d w?(ge) = < = "Ei D.. el 3J

notomes de le definicidn de Dig) que:
Lg+2) = Dlg (3.

donde Q es un vector de la red recfproca.Asi wi{(q) es peridlica en
la red reclproca.

£ el nodelo sldst’ oo co “fuc los b 2s ve tore : de p lariz cién :;qa
corresponden a dos modos transversales y un modo longibudinal,

En el medio continwo isotrdpico,los wvectores propias € son
wact ‘men’ © per, endic ilare- o poralel s a ¢, e<'o no 23 greral ente
cizrto en wna red dlscrete , solo cuando q osté a lo large de ias

-

direccionas de simetria de la 78,

Nicdos crdgticos v coticos

Lus tres mocos suwt degenerauos e 9=0 , incepena.entenente de la
simetrie del material,porque q:0 corresponde a desplazamientos
idénticos de todos los Gtomos del cristo!,les cuales cau=mn combie de

e 1 as. ques

¥go) =0 e q=0 (32)

Sin cmbar-go,si leneros r.ds de una clase de diomes{incluimes sn
esta descripcidn casos en donde los atomos ocupan fisicanm ente sitios
15



eyuivalentes) les diferentes cleses de dtunins poesen vibear Tuera ds
Fase unos raseacto a obros , asi que ig scuacidn (52) no sz mantiene para
todns los madous de vibraeidn .

St =8 manticne lo ecuacidr (32) para ios ires rodos y
tenares un Wome por celdo a los lres modos se les llama " medos
ccdsticos “y y si adewnds lus @s san pequenas teneinos qus lus
frecuencias son del craen de la velocided cel aonida.,

Lne modos pare los cuales i ecvunion (31 ro es ciertn tHeven
frecusncias en la reglon del infrarrojo del aspactra y son reforidns zoma
modas dplicos.

1.4 Curvas ae disgarsidn da los forones

A uma red vibrondo le podernos oseciar wpa opdayla ool ety
cugtizade y o see geuntum de energpinlondu eldsiicajle (Tamamns
fondn, teniende al mismo concepio da dualldad ondeparticule come se
aplica a lus folonss.

{ as curvas de disparsien son graficas wig) vs g g vector da onda en
el caso eridgimensional q = (g1 G2 ).

€n ef madaelo de Finslein se consideiru que las vibraciones atAmicns
son rependientes unus de cires y indus vibren a e misna Frecuencia.

En in incrfa de Debye se tratan o los moedss vibrecioneles de un
cristal camo un tedo(madio continun). Debye aproximé w(g) = v, donde vy
es wia velocidud de fuse cunslate.

Las cuvas ds dispersién obtenidas en la seccidn arterior estdn
dnogs por las scunciones (Z24) o (30).donde w Oprece COmo vnine
propio de In matriz dinémine 3],



L Emnectro fondnico
1. ! Definicié

Para una red finite (cristal) podemos definir la funcidn de distriby
cich de frecusncios gi)dords glv) dv representn ! némero ds
odos vibr cionc es do la rod en Ul int vale de fi ccuer ias 1oy v d.

Para evaluar g(v) dv tomemas un intervalo dq en el espucio rectproco
correspondiante al intervalo dv =n el especio de frecuencias y se flg) la
‘ensicad de modc s en [ esp cio 1.

g dv = fig) dg (33)

£l ninero de frecuencias en el intervalo dado por 3 N glW) v pueds
ser amalizado en coniribucionss g(m pare cada rama a (roves de
OB R )

i.a ncrmalizacic's parc cada rama sstd doda pors

EECEDESS (34)

dondg v,(0) es la frecuencia méxima de la roma,e! valor V¢ oparecs
~omo 'm va'or propio = la ratrf> dindica.
Parc una red tridimensionc! nc es posible obtener una
eupresion analitica parn la funcidn de distribucidn de frecusncios,
El método md= direrto prra co'cular la fumcidn e di=*ribu-idn g
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s el llamado * métedo de la rafz de prusbe ' en el cuul se genera un
mimero grande de frecusncias resolviendo la ecuacidn secular :

E“J.EQJ = 7 g;i en mn 1 ‘mer groode ‘e pootos distr ‘huid s
uiiformementa en "la primera zoma de Brillewin (PZ3),entonces ss
aproxima el espectre por un histograma normalizago.Fste método no
reproduce los ctalles finos del =speciro [67.

Las prirmeres irnvestigacionss de [a furcion de distribucids de
frecuencius fusron lechas por Kellsrmare: (1940) y Blackman 955;.

En la actunlided utilizande las computadoros podemos resofver la
couacidn secular pare «m nifnere mayor de puntos =n la PZB 5 por Lonko
calcular .a fucion g¥) con wa deturmirada poecision.  5Sin eanbaryo
debemas tomor en cuenta los peses apropiados para la frecuencia
correspondientes 2 los puntos en ol interior,sobre los -ares.aristos y
esq nas o la PZB) en lc red | }Cl’pl cal vor apundlce O).

Las constartes de fuerza que aparecen en la ecuacldn secular pueden
ohtenerse de los datos de constantes cldsticas o de medidas
exp rime talec de 'speridn - nev'-ones U mej -ami-nto cobre -l
rmitodc de muest-eo es sl mdtods de extrapolacicn de Gilat y Dolling
(1904) , Gilal y Raubenheimer (1963) en el cuul la °ZB es dividida en
una red imiforme de puntrs y In matriz dindmina D(0) es diagoralizaa
(medicnte vna tronsformacién unitaric) en =l punta q. el cual o3 el
cer.ro dei cub. pequaio d la i od. Lus obi us va.ores correpond.cntes a
las otras frecuencias pronias son obtenidns por extrapolacidn lineal de
'as valores obtenidos de sus centros.

"I miiodo us prociso y requerin os sc o un node’s de Tuerzoi [ 7
para efactuar el cdleulo.

18



Log nevbrones son wna excelente herramierte para eshudiar las
vibracion=s de la red per dos rozonss:
" La ngit 1de nda De “rogl i de sneroe (=7 /7 my I'uT)
es del R iismo orden que la distancia interetomica em los cristalss

(~ 10 A)

") Lo ener-fa 2 los neutrones =s d°! mi-mo ~den Jue "7 encrgia
tdrionlee ds los Gtorios e un sélido y el cambic relotive de la ensrgia
en la «..dwesm pueds sa grarde y mczlnu.nrta medida.

= neutrones tener veloridades de orden de 3 x 10 cm [/ seg v el
ti;apu e torden dichos mevtranes en cubri- la distowie 3A e

10 seg , el cual es del nuismo orde. que ol tieiapo curacte. (stico de
las vibraciones otdmicas , por lo tantn pueden notar los movimientos
atdmicos en su paso a brovés de un cristel v syministror w miitodo pora

studl - lo dind iica le lo red, supc emo. en .ste odel que las
colisiones neutrdn - micleo son tipo boles de billar y la dispersidh la
podemas dividir en dos tipos:eldstica e ineldstica.

l.a dispe-sién -ldst’:a es =n lo cual "1 enegla 7 ne 'rén ~srmoece
inoitereda. Lo dispersifn ineldstice ocwrre cuonde el newdrdn y la red
intercambian energla , asf que la energia del neutrdn es diferente de su
energia inicial.

Como considerarmos el arrsgle pariddice dz ndclzos =n wne red
rton.zs la dispe sibn g un adcleo puecs inteferic con a dispersica de
fos obros rdeleos.

Parts de In intcrferercia de lo dispsrsibn es lameda dispersi®n

oher te(s. el _pin e. cer. y r. hay isbtc os) , amlis dipers nes
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sldsiica o insldstica pusden darsa.

Si ol nfclac que comnpore la red tiene spin o exisie mds de un estady,
isatdpico , su distribuciln es al czor y los difersrtes ndclaos se
Hmersnn indeperdietormente y parie de lu diswarsion eldstica e
inaldstica as incoherends [8).

El estud’o de [2 digpersidh noidstica incokarente do revtrones {onfoc
por lus sdlidns determine dircctenmte [o funcidn de distribucidh de
fracuencies |, cdomas es wa herramianta poderosc pere wvestignr i0s
detalles de las vibreciones dz la rod |, desdfortuncaamante ic rasolucidn
oi la energfu de esos emerimentos es nobire purd evelor dataties finos
ae g,

La mayorfa de los materizles son predominanterente disporsores
roherentes y de lns elementns que 3o epcoertiran en lu rotoraleza solo
Higrageno y Vvaraaio sen dispersorss incohierentas.

Fspariro de frecumncios en of modeto de Finstein

La més simple muposicidr concornients a2 'a vibracidh carasterfstica
e un cristal fue hecha por Cinstein , en la cusl todos los 3N osciledores
wrinbnicos equivaledtes tieven (recumicic vp.ln aensided de esiados
rorrespordiertes es ura delte ds Dirar. _

gl = J(u—uE)

o s ot emi et e et ey

Este espactio se outiene supuniendo un comporiamierdn cordfimio
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medio eld=tico) del inter alo de frecusicias , ya que o frecuenc - s
podra incrementar sin [{mite , se corta el espectro hasta una frecuencia
mi: : , abajo ¢ o cual hay . | modos n les ( N v es en el
espacio q en PZB , si N es el mimero de dtomas).

La temp=r atura da Db, = G, esth det ida por:

kB p = h Yp (35)

donde v p &s la frecuencia de corte.

L ‘udiando las « das estacior  igs en un w0 contiuo - stico , el
ndmera de modos longitudinales con frecuencias menores que v , es el
ndmero de crteros positivos de puntos de la red (1, I, ,l3) obsdecicrdo:

2 2
v [—»ﬁ — + . Ly (36)

donde v es la velocided de las ondas longitudinales.

Overemos el re/mero de purtos de la red en un octante d= 1na esfera
de i lio w8t v «. grande con parada con v, / Ly decl s que ses
Jjustaments =l ndmero de paralalepipedos de velumen V) /V{V =
Lilg Ly) deniro del octanic . Tenemos:

vw = B r——-“-’—-] (37
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Siinilarone e teiwros dos inodos broncve sales con valucidad v,

b)) = S l—”) | (33)

L a Fecreencia de corte de Debye v E} requiare:
IN =N vy + N owp {59)

Uilizends (A7) y (38) obtenemcs:

41..\/ !: . I‘] . 3 - Iy fAMN
S rtaT| o C N (40!

td

Es facl varificar qus ea tSririros de la frecuoncia oblanomos:

Niv) = Ni») + Nc(v) 41
r " r L \31\ u < <
o "“‘—' ‘ 1 ER ¥
1"‘7; o
Ny = ¢ + {<2),
KT :) v
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Lo cato dfinicion sl aspecirc de fracusn-ics estd dedo po

o) v = ok [ My v - N | = Mtvi;:)

2
Par lo que g (v) es proparcional a v .



iiL2 ;M_;m de Gilat y Reubenheirmer

Gilat y Re benh imer (19€7) de arro’laror um 1 Stode de v uest o
para el chlculo de la denstdud giv).El modelo de costantes de fuerza que
se usc os el de Bornvon Kdrmadn [ ver onérdics A).

“omc cons’erar os @ los ¢'omos com unichs po res o ctes “ener s
| B ¢U§ =m- ) s las constuntes del v osorte (la 2l 105 da
las fuerzas sobre el nrésimo dtomo en la direccidn i debido al
de—lazemients unitmrio del ~-dsimo dtome m lo dire~cion j) , la
natri: din’mice D” (@) pora v1 pwio g on lo PZE estd dadu por:

=l S o[-t R [ (1-6.. () (44
Dj(g)w,;g)ﬁpl g Ry 1 (1-4,00 4)

do s R: da [ pos.cidn .nequilibri del on. ias fi cuer.ias { ndnicas
y la polerizacién en g son los valores preelus y los vectores propios de
Qi {a}.

Sila y R uben’ sime  disc “aror unm “todo n el ~ual = dic conal va
D {g) para un coiuntc denso de valores q en el centro dz pequenos cubos
que cubren el sectar irreducibie (!/4) de la primera zora de brillouin
pa~a crivtales de s'metrf cdbca ( ver Fi- 19 pora FOT y Fi- 20po-a BOM).

En cada cubo el gradiente de v ( 9 ) es celoulade respacte a las
va iacices ae q , pare despuds usarlo en @ exurapolucich a olios
purtos dentro del cvho [10].

E! métndo de sxtropolacién deo per Gilct y Rovhenhzimer calcila lo
fuidn de dstrib.cidn de f, ecue ias | ondn.cas &W) para Lister.os
ctibicos ( se puads extender a sistemas mds complicados ).
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Se calciic g(W) a pwiir de las constontes de fuerza las cuales se
tomaron de las referencics [23] y [Z‘f, para H , [26] para Al y [25]
para iy al gstir se las curv de dispers’’ a partir do  lenciales
interignicos calculados de primeros principios.

Tenler'> las canste (2: de fusrze ~odemos teos el walor & a
matrfz dindmica en cada punto g (red m,ti)rwd en [a primera zona de
Bril” n (ya que sta zona ! odemos e ler a todo spacio).

Fara obtener las frecuencias apropiadas de g podemos escribir
a scuacidn <ocular (24) oo o slgue

!

!D;j(g) - 5,1 0 45)

5., @s la deita de Kronscl o @ = mimero de onda.

il‘,ijcorrendefa3rdmukraselrﬂnm@6tmnommtacelda
vnil. 1 primitive

Si denotamos U { q ) come la matrfz wnitaria (ortogonal pam casos
solucidn para los valores propios pue de escribirse como:

U(g) Dig)Ula) = A (g) 46)
donde M(g) o la matr(z diagonal que satisface:
=4 g) (o= v e ,3r) {47)

J
El método cé extrapolacidn consiste en resolver la ec. {47) para los
alores pro;ios vy , disly iLiidos unifor:smente en = ospaclo reciproco
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despuds se encuentran las olras soluciones por medio de wa serie de
Taylor ce . de cada puic pare-cade volor prapie ezcogiendo los juntos
para diagonalizacidn lo suficientemente cerconos para extenderse a todo
gl pacio reclp o por med . de la extr Jlacidn lin para eilc
necesitamos calcular e! gradiente de o frecusncia ( ""03: {(g)).

El méi-io as numé o , an el cus! s inbreduce pequefos co.bios
para cada una de las tres comnonentes cartesianas ,ddndonos matrices
dirc. nicas medii .das muy p T q 7 &y 3 qa)cix, ' g, es un
vector wnitorio a lo largo de los ejes cortesianes v 4 g son peienos
incremeriios.

)
NeFfinimos los cambios en © : + pors

‘licando teo (v de perturbe ‘ones ( Apér s B).

1 i .‘.'"A;w"A
#j ]

S , . . . ,
dor'r €. es el ~umbio en ' dsimo valor e D (g}, y a &s [
cormponente de q i &.remmtada en o q,

El slementa A ;’ estd dado por :

AT = g AT UGy s
A prirera aproximocion la ecuacid: (50) se red oo @
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i
€T~ AT
j oAt

Usando las ecuaciones (50) y (47) obtenemos:

V.
(A v,) = —L
g J4 q )
T T (q)
- A (52)
872"0"'(9_) 6q

SV, = " (53
uJ(cl+Aq) uoj(g_)+[Aqu Aqg) {53)

Aplicando el método de extrapolacibn a la secridn irreducible de la
primera zona de Brillouin (PZBj , la cual se divide en una red ciibica
simple de puntos q_ separados una distancia Zb,cada q_ es el centro de
un pequetio cubo alrededor del cual se extrapola en un ndmero finito de
purtos ( permitidos), se puede extender a todo el espacio por simetria,
ademas el cubo es pesado dependiendo en que regién se calcuir(Apéndice L)

Consideremos un valor propio de la frecvencia “; ( g, ) obtenida en
q. » en general las frecuencias pertenecen a una superficie de frecuencia
constante pasando a través de q_. Al introducir un pequeho cambie dv
encontramos una nueva superficie de frecuencia constante a la cual
" ( q, ) + dv pertenece.

El mdmero de frecuencias que estan en el intervalo vy, ( 9 )y

vo (g, ) + dv es proporcional al volumen de la capa corfinada por esas
superficies.
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El método supon= que 'a sxtrepolocidn linsal es buana denire de! cubo
pequein y las superficies de frecuencia constende son reempiazadas por

plaros paialclos porpendiculaes a { grod i - q”

Fl elemerta ae volumen AV que coe erfre dos planos conserutivos es
proporcicoal al plmera de frecuencies wotie v, y .+ & inientias gue
dv ticnds ¢ core ( pedemas aprovimar el nmere de fraciencics ror el
voiunen wu que el nfimern de walmres permitides s rowy gronde en la
esccla 2u /L y podenios tona- e€se valor coina ciortd).

.. a¥ = Sdq (94)
donde S es el dren corfinada por el cube (5 = drea tronsversal | y dy
es ¢l csposcr dal elomontn &2 volumon, A cont!muacisn se arallzard 'a
variacion de la ssccidn trensversal cuando un plano barre al cuoo.

Suponemos que |, 2 L, 2 1y 2 0 son los cosenos directares del
gratierte y w la distocin desde q, (certros de 'os crbes) que pece
sster an cualquler plano hast &l drea de seccidn trunsversai S(wj,
adarmads por simsiria Si- w) = S(w) (i, e, es uvna funcion par).

Tomando al cubo de lado 2b lo dividimos @ la mitad, v va que las
dns mitcdes son igua'es por simetrfa tomamos ol cna do olics
(paa w ,0]. Despues calcuiamos la distancia desde el plano que pasa
por el centro dat cubo en donde se encuentra q_ a ceda uma de las
esquins v vemos gre sercinnes rectas = formon i
varlar w. Pora olteer o disicilucidn do foecuecios conplela e
suman todns las corgribuciones de todos los cubos, £! compertemiento
de w y de Siw) se da a contimacidn, para ol chlculo ver al apéndice C.



‘ 3 dt', Lﬂtf “? .m(,

wy = b -l D€ wsw

wg = Blli-L+ L] Wy S w S wy B
w, = ! [11 12' ~‘.} ' W, “w Wn S‘é‘,)
Wy ~ b*(ai‘*llz“"‘"‘.g, ng JVS‘}J.’

Al g el comp ~tam onto "2 S{0) cusdo v ey

Fara U £ w s w,

452

llﬁ'lz'g 23 S("'\ = T

S{w) ez un paralciogramo

L+l
sw) = 2R (L z,+l—13+':t:?*‘.*"*'b’“ms)

S( ) es nhe fgono

Fara (wy ,wy

La "orme de Lo secc’Sn bronsversal e un g ntdgoo.

Rl

‘Q(w} - ﬁ;[zoz(Slziﬂi’l‘ ’!ﬂ‘f‘l*ll)"b‘”["ll“"{z""q)“

302+ 07) (57)
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ra{w. wa)lo ormade 2secci transve al es v uadra?f‘ o
[ver fizura 2 I}

Ly

St = h s [ L (bl bwl) (0
“ara {we owy)

Ei drea transver sal es un triengulo.

Sw) = 'Zﬁ;‘[; o+ ) w P (59)

Dende 2b as el lodo del cubo.
La variaci®n ds la frecusncia vo; {a,) por extrapolacidh estd dada

Lo

v =g f)twlerad v, ! (4]
: T 0 geqe (]

Para construir g} definimos una funcidn g{j,q_ 34 s lo funcién de

distribucibh de frecuencias obtenidas de vy, { qJ extrupohmdo a través

L cubo  ortrado o qc.Su; iende g la dm, dad de | ccuencic. en un
#spc-io raciproco es una constants

gl wdr = CW  S(w) dvpara vy - we | p’”dvj »

SuSvnj+w4§g7‘advji? (61)
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dorde v y v estan ligedas ror 11 ecuacidn (50).

\k’q es el factor de peso aseciado con ia simetria de . ¥y Cosn
c

nd.nero ariitrorio constants a revss ds le zon: de Brillouin.
La funcidn giw) completa es*d doda por:

g = Jgljs.a 02}
M
Jaloiss propios | q_ cubcs.

Fale prictica todo ! infervale Je frecuoncias s dividilo o portes
muy pequencs pero Finitns (v, v + dv ),a=7 que gfv) es un hitograme
nue Hene un nurmero muy gronde de ranales.

Fn 3ste métada ln zona de Briileiin confribuve a tode gly) y ho @ un
nlmer: finite de puntes.[12]

Ei méiodo smplsado pora calcular zlv) aumendc considorablemente 2l
tondiio de la muestro y majora la reselucich en los detolles firos dal
espectro , 13l como también en los cambios de la pendients,

La funcidn de districucion de frecusicias de los modes normales de
sibracic de cristalos do fo. sdlidos g() , 10s Ja le pacia para enteade
muchas prooiecades de loo sClides como por ermyplor prop iecides
termodindmizas (emergfa interna U,emerpia de Helmhotz H, raior
especificc C y entropia 3) , dispersidn en el infrarroio vy
suparconductividaa.
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IV. El calor espectfico
IV.1 la energla interna y el calor espectfico

Desde el punto de vista atdmico uno puede distinguir entre varias
contribuciones al calor especffico de los s6lidos.Tenemas en primer
lugor la contribucién resultante de las vibroclones atdmicas en el
cristal;un incremento en la temperalura es asociado con un movimiento
mds vigoroso de dtomos. En segundo lugar en los metales y en los
semiconductores tenemos a su vez una contribucién adicional al calor
espec{fico debida a los electrones. Esta contribucién es relativamente
pequena comparada con las vibraciones de la red.

El calor especifico de una substancia estd definida como la cantidad
de calor requerida para elevar la temperetura un gradoe , obviaments
depende de las circunstancias bajo las cuales el cuerpe es
calentado.

Generalmente se calculan dos calores especfficos , uno es el calor
especifico a volumen constante C,{ en donde el cusrpo es calentado a
volumen constante ) y el calor especffice a presidn constante C_ se
calcula cuando la temperatura del cuerpo se eleva manteni la
presicn constante.

Desde el punto de vista experimental es mucha mds conveniente
calcular el calor especffico a presicn constante C_ , aunque a volumen

constante se puede obtener inmediatamente a partir de la energfa interna
del sisterna.
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El color =specffico o ) osldh consic e y @ volurmen constariz ss
escriben respectivamente:

-39 7o -[39)-[35], e

I rimentalm: - se mide r Fdcilmentc *. que C,, 7 'oquees
diffctl conservar el volumen de un cuerpe a volumen constante tuando
‘ste es cclootado. Sin cviargo es 4! calcular ‘odricaments .

Para comparar la teorfa con el experimento podsmos usar las
relo: " oes termod’ " nicas entr ‘yCvobl:;:" oz

57) - TV,

donda =

.1 [3aV .
y B =-y VV]T (65)

es la ¢ presibilid

: 5 TV
o hisn ;‘_“va-Cv g 5

H

(667

donds o es el coeficiente de expansicn linsal [13)12
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Suporemos que os dtonios de un s6llco ejecuian tn movimicnto
crmine sinple ceica J8 cus Josiclon=s de equiliric. Lo enorglc de
tbroctts de cala &ome serd izual en cado e de lac direcclones de
movimiento, as! (o encrgle vibraclone! de wn orista! contenlendn N
dtomas serd squivalenie a la energla de up sistema de 5N osclladores
arnoricos , Stande cawa o w. oscllawer méaice uni dhimensional.

La 2negla tote], €, 2w osclador crminte url-dinen lonc! ec'd
dedn por: P .

€=T+V = 59+ §Mw x {671

7T = ererglo chidtica
V= enargla potencial
M = masa del 4tamo

w = frecuenclo angular

x = desplazamiento instantbreo de la posicion de equidiblo

Ap'leardo Ta ley do Bolzm an parc cata o ctlodor | acord @ M1 ecal
la prohabl’lder de 1n #ormn que tenga tma mnerala fota' € o5 proporcioral
aexp(-€/ ks T).

,3 K
;)({);‘r_iﬁ-'..&m\g‘g/{ﬁr {58)
" e - £,
Jf"*< k57
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donds kg = constante de Boltzmann y T es ia temperatura.
La integral en el denomlnador asegura :
®
[P(E)dE = | (69)
o

Debido a que el oscllador deberd estar en uno de los estados de

ensrgla permitidos. .
La energfa media del osciiador € estard dada por :

1t

P(E)EdeE
05

LP(E)dE
ﬁ('e/kBT)ede
(]

1
ra" ¢/ kg D 4

= kBT (70}

Debemos notar el slgulente resultado para el oscilador armdnico:
El promedio en la energla cindtica
[ = 'ZEH ] es lgual al promedio de la energia potencial
[:— M w? x’] es lgual a un medlo de la energfa total

(4¢ que es iguai ay kg T)
3s



Asf, acords o la tecrdc cldstea, sl promadlo de ensrgic de im
ascilador wntdimersitne! ps kg ©S1 tenemon M dtomos e enargln
tolal de le rod = ws [gual a las prerglos tutales de los ON osclladores
armonices wil-dimensionales. Ask

F::,NRET 1 (71}

&1 tomamos un diomo grame do un cristel mornalmles €] rrmars
toini de Alomos daverd ser 1wl ol plmern do Avogadro N; . la snargia
lotal ds un dtoine gramo dal oristal sard fgua! o

Myl T = SRT (/7
dunde R = 1o kg T us la constarte du los gosas.
L C,o= 3R = € eol/mol K (73

v
Esio s la conotidu ley de Doulong-Petit . Exrerhneitalenie conomos

que ol elaverso ln temperatura , €! calor sspectfico se ircromenta
despuds Llends a un volor mds n menos rmw ) PV 0 Qs
para altes tempereluros astd cercow a 6 cal mol” "K

[ tab'a ! ros muestrn el caior espacficn o trmperatira amblents
para dieronias slemintos.

— e e e e e - B

En 1907 Elnstsin descrrotld la teerfa cudntica dol calor sspecifico
dn Ins =ol'dos , sumusy oue covla Aeme vibrn eon e Fracrentia v v es m
oscllador de acupido o o (eafu de Floek - 1, e .conemple ahv-
dorde n @& v erkarc positivo v b es la constonte da Plene” come
QUM colcular o ralar esrecfilro |, msthnas infuresedos solp en
cambics cn la snergla , por lo ous podsmos despreclar o erargie del
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2unto cevo de! oscilador (' hv) ), flsicamente s=-7: que se re:
un miénime do energla paro exitar al osciiador.

Find

oy

lo temperat: - del cristo! -5 mds bajo e kg T { v entonces

pocos usciladores serdn excitedos , esto podric traer come consecuencia

1 calar e=-=={Fico mds '~ j> comparad- -on el caso ~fsico , don:

ins

osclladores pusden sar excitados por cuclquisr cardidad de energla.Sdlo
ClLi la temper res altal 7 ») hvco oscilador ccitado o

un ndmero cudntico mds alto y - puede aproximar al caso cldsico.

i ol

sistema esid a una temperatura T es proporeional a exp( - nhw / {EBT)

Por = ‘anto laen ‘o promedic. . deunoescill -~ es

=+ .
=)

an
2>

r.=00

€
s-n‘w/kBT

o 04
74 TR

- Para un oscilador isotrdpico, la energla serd tres veces el valor

dado an (74! St considsromos un Gtorn- gramoyentonces la enargdlc

sorte

. 3N, hv -
B ’
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crdonces: 2wl b T

. R (hw/fkat) 87 "B’
€ = at - e -~ - ('13)
v al Ty |

Sa aenstualry sscribir e = & 6, donds O 65 lu rmpanln de

Einsbelri Pur lo e €, en térninus da Op o
% *
(&) K |
t:\é = 3R {'1'» T T T (77)
"l (e

Asl nomo e frecrencle carurinifstica v , in temperolore de Cinstain
B & o caniidad 7 Ju pore v substonein dado pero varfo ds roateriel
a maberiol.

Si tememos r dtomos la copacidad colorffica moler aeorde a la
tacria o Einstein sore

2 - B /T
Y 3
v -T.:l o 8. /T _ |\ ¥ ’

1)
A tomporaturas altas €/ T ({1 podemos axpandsr lu funcidn
wporoncial en serls do polenclas:

e, ) 'HELLH,EJ ]
| ;

C — 3B'R N
’ '8 ( 3 [ S
[+ g==—t M | —<
kuTu 1 \-T




Porar ={v 8-/ T ! set’ﬂm'(", = 3R i, e laleyde
Do:long Patit. A bo jas temper turos T/ 9p (01

35

2
(g ' o e
C, = IR [*EJ Ol '1-;'“*5/% }

v

2

L)

2
o (5e) eyt N
IR (o e/ T pare TRy (E0)

Asf a bejas temperatura= la coantizncidn de la= vibrociones de In red
tres como consacusncla una recuccién en |2 capacidad calorffica.

Sc ha .nconiodo que . mu, baj.s te.perc.uras , lo teor s de
Firistein falla pora explicer los resultadns experimeniales para la
mayorfc de los materiales , onque predice 'n comportamiento
cuali’ tive nejo que "2 tec fa ¢! 'sica.

[eoria de Lebye

e

En 1912 Dabye sugirid que en !ugar de tomar :ma frecuencia fije
pora las usclloclomes de os diomos , su consudera un wspect o de
frectmncias , por Io que la teorfs del caler esmecifico mejord
considerablemente.! as nsctloclones de los domos generan  ondas
sldst cas ¢ . los “ristc es o -md- Deby. con:. derd jue |_s onc s de ‘odas
las frecuencias caen deniro de clerto intervalo 0 v v propagfeioss
a través de tode el cristal.Pora un sotide ( 3-dimensiones) le densidad
'gm dos [ ara fndic B) ¢ =
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o .
| 2‘33;‘&1 pora O\v/;’m
1

v
g’(_ Y ) dy in (31:
L ¢ pra v L

Fi nimaro toial de modos

e

{ ,

| gr)ar = AN Vi €8 ln irecuencia mdoiman

lg
! a termperatura ds Debve ":JL-I e=td definida por [ relacio™

hu"' = kg8 (C2]
Fn términos de o eragfa Fonfnica £ = W podemos resseribir la ec (1)

IN B ot
. Wﬂﬂ'{{f(fn
| (kg 8))
glEyAE = 5 {83)
0 parn E > étﬂ
8
Jdorde Em = kg 6[3 es la mixiina enargia que un Condn en uni ciisial
puads tener ccorge con este teorfa.
Ya que los funones son bosones | la energfn tnial del rristol es:
TeglE)a 2
L= ; et
o e“’;B.T- 1
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sustituyendo g ( ¢ ) en la ecuacidn (84) obtenemos:

oN | kel dk

E = 8
kg8 | FkgT_ 2

o BGDE4 kT o

aE
c =[ ) - -~ (86)
v 8T (kg8 | kgT2(es “B'-1)
Intagrando por partss obtenemos:

k, 8
N [ ( kg 8" JB Dypgr
+ :

c = —_— |-
v kg8 (BT (&t kg T)
(87)
Poniendo x:‘:f’(kBT)y xmz:BD’Tobbsnemos
Cv = 3NkB fD(BD’T) (88)
X .
I x,(h 31(
dmdefD(xm) = -x:‘g i2 = - x (89)
e -1
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En In funeidh oz Debwe. ".Qjez’m?wimwmf*mxb
ol icmmenta.,
t}PmammT({b‘r te l.xn)} ! yaoux
< fe'm hHo—D < »o.
L& g ek (78) mels dedwow ol 'mi'y cpuiar de la
ir‘:ag‘tif"i s irrodcir wn aror cpreciab’s ( ol nteoraere dworoce
r‘pdoments cuando @ nerta » ) obtencmos

- G
Foix_ ) = 42, f_@_z‘f_ts’_hilr‘eﬂdn
pim m e -1 Xa r=1:?
7?2 S 1. 72 72 7t
=% 3 = — {4 —v-—%-uﬂ)
™m éi? X £ Xm

don'e £ (n) es la Fnchn z+ta 3 Remonn ntoces oblneros:

3
£ T

¢, = 27 {-BE} 1)

"q cunl a8 I farnos lsy T de Dabys

il Para el cese T ) E’D i. 8, X (!
Coria X K1 pudenos expundes i fucld: egorenciadl wn W
acuscic1 (87) y retoner los tdriincs de prioner ordon olteniand.:

3
i _ 3x %
P72

!
i
o
o
J —
rm————
Ll
3



“nlreuwmcin 32 recitc qu si lomaomcs v @ mo gene 813
corporde y accdrdo e sl V= N-oes el wimore de Avooad o
obt~narmaos 'a crnocida 'sy da Ooulorg - Petit,

l_a taarfa de Lebye det calar espectfice usa 1m modelo fenemenoldgico
sunpea pura @ funciun de distriuciin de frecusncies. lu cual eavislve
L es aposiclnes bdiicas : § isutropfa Cal W3lids , 1) L2 ne dispercidn
v loonlas sl onith e el neo, il de_jsne ac! A d- Lo difretes
romes de los moras parmitichs,

. Célculos de g { v | muestran que e= proporciomal @ 1@ cerranos a
v = 0 ( donde e/ maierial se comporta como wn cordfuc) puro para obras
frezuenclcs (2 forma €3 muy difsrecte al aspactio 2 Debya
(icuras 5.5 y 5.6) [12).

Otro apreximacidn del rspectre ds 'a red lo disran Barmvon Kdfmdn
et 19124, La dificuléad reside en encorérar la relacidn de dispersién
(w vs 0) an Ly primes a zuna we Beilleuin

Lo modid. de la conflnze de cualuic models es la recisid cou la
cal se pueda oxpl’car la veriac!®n ~on la ‘empercture de! color
esperfficn. Pare caltuler el calor esperifico de forma mas gerera! se
procedid dz lu sigelents forma : Cudn modo se commorta comio un
oscilodr independients dodo por la Funcién de disirtbucién Eose -
Eirsteia

Fo= mpihw2igT 93)

L erwrelu towal el sistena | F ; esd duda por:

CE> =3Tn g +ilhi @ 94)
i,
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-y o - o 5
Jasnuts de sustitulr e o, (@) en o ecuccitn corlor
&
manipulacidn algsbraica obtenemos:

CE> = ZTihviQ coth I~2—:}t§r} 29

Pae oltenss el resullado a temperatura allas , sl proniedia da
energfa ms kg T asociedo con cada uno de los modos de movimisnta:

CE> =kgT 2;2 = N iegT 96)

Entoncas €' calor sspe~ificn es ' constont

® o a( tv. ) e G L L
T W = 3N !,B 97)

a ctras tempsratras sc raemplaza lc suma sobro los modos por ura
intagral sobre la densidad do estados gl ).

La eergla lotal es l2 anne d2 las enecglis d2 los rodos rormules
individualss:

CEY =) FIE) gy dF
4

»

m
= igm coth {«:f‘f’-y)g%d*
B (96)
UGS . o
. m amth{ ;j",}
_ 8> _ B { i y
(?”,_E——T._ = 1L p e glm)na



taciendo algo de dipebra tencmos:

it 2
C =k, b ! Sita) b v (99)
v EJ[;’FT} - Ry Et

esta resultado es igual al obtenido anteriormente yo que:
v
| 2w gfh) v dv

E-*l—!%?r*‘r
Jo & B

CEET S| @
1 ‘_E 3 - l) (kB T)
v_ ]
(™ ]i kT
=2vk, | I — gy av (100)
7 lO{”B LU
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V.2 Rewnitados pare H, Al y i

Do ta figura 3 se tiere qre o mayor p?’f:?“‘»i'?*;/f‘ ( para H } disrminuye giv)
pero se desplaza ¢ frocuencias mds alto, esto es dehide ¢ que Jns freas
{ integrales) bajo a curva deben ser iguales a 3N,

Cri las Figuros Tigures 4 y 5 se obtwvieron las préficas de glv) vs v
gara Aluminio y Litio respectivaments.

Se calewld el calor espectfico o partic da las ourvns de dispersion
fondricas g (scuacidn 102) obtenisndass C / 3R ve T/ 8, (C,
mca % mal @, { temperatura de Debye ar K} pora Hidrdgene
maldiico ro =10 Gigea 4y 0o =08 Figure 5) este es a bujus
camperaires | ~—# 2006 %% ).

Se tienen diferentas grdficos yo que Oy as diferente pare cory 1ma,el
coior esper.fficn nora e =05 gs roucho menior que para r =160

3 / i
Se simulg la temparature de Debye en ssta casn como:

Vﬂ(!‘% )

r = constarie tde Flanck
’:5 = censtarite de Bollzmarn
o « LA
[ = YreCUETiti w
mox = recuencia oaving
El comportanviento del Hidrdsenn meldlico o temperoisns oling
sa de en i figora #6 (r = 1.0} y figura 7 r_=0.5).
5
4o



De la table 2 se tiene que Bp paa el Hidrdgeno es un valo
muy grande coinparado con los de Aluminic y Litia.

Se ('one que el orn de magnit i para el Alvinlo y Litio <o lgual.

En ia flpura B podemos apreciar los valores obtenidos pare Al
o respacto o ofra turva cHenlde de valores experimentales [20] con
una diferencla porcentual del 3%, odemds se compard con respecto al
mode/ - Debye[19 7% diferer  porcentue! n la figw se dan
los valares para sl Li , los cuales los tomparwmos con una curve de
dutos experimentales [21] [ 4% de diferencla porcenfual) y con <l
inodelo de Debye ( 26% de diferencia porcentual).

El, o . estd de! 1 como el o de la 7 cuyo
volumen es lgual al volumen por electron de conduccidn relacionado por
‘v Formuie 3

§

p =V =
3
donde p es la denslded, V es el volumen de la musstra y N es el ntimero
electronss; ademds por medic de la ecuscidn de estado
correspondlente se prede sacar la reloclon entre 105 camblos d= volumen
con la . esidn aplica’
La figural 0 10s muestra la vartaecibn de lu presidn para el Hidrdgeno
{temperaturas altas) , observdndose que al aumentar la presidn
dismirmve el calor eeracffico , lo conl Flsicamen®s es de esperorse .

e £



Corclusiones

Utilizando el método de Gllat y Rubenhelmer se calcularon las
funclones de distribucidh de las frecuenclas normales de vibracidn glv)
(de un cristal),para tres elementos H (fcc) ro = 1.0 y ro = 0.8
(Figura 3 ); Al (fcc) (figura 4-) y Li (bee) (Flgura §).

De las figuras 3 - § se observa que a bajas frecuenclas se pusde
aproximar g(s} por c® como se predice en el modelo de Debye ( ver
tabla 3).

Se aprecla de la figura 10, que si varlamos la presion (r) en el
Hidrégeno se corre sl sespectro de la funcidn de distribucidh a
frecuenclas mas altas y los plcos se hacen mds anchos , sin embargo el
comportarniento general se conserva.

Calculamos [usgo una propiedud macroscdpica , relaclonada con gly) ,
en nuestro caso el calor especifico a volumen constante.

Se aprecla de las figuras 6 - 9 , que la forma de las curvas para el
calor espectfice son similares tanto para Aluminie como para Litlo , no
as{ para el Hidrégeno,esto es comprensible sl tomamos en cuenta la
temperatura de Debye ( B, ),ya que ésta es muy parecida para Al y L1
ver la tabla 2 . _

Al tomar en cusnta las diferencias porcentuales observames que silo
al comparar los datos del Li con el modele de Debye lememos una
diferencia grande (26%).

A partir de la figura 10 se vbserva que al aumentar la presibn (para
H) disminuys sl calor especffico.
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Apéndice A
Teorfa de Born - von Karman

M. Born y Th. von Kdrmdn desarrollaron otra teorfa de calores
especfficos de los sélidos Independiente de la de Debye , el punto
esenclal en que difleren ambas teorfas es la manera de calcular las
fracuencias de vibraclén de la malla.El método de Born - von Kdrmén

supone que la relacidn de dispersion para todas las direcclonss es la

misma que para una cadena lineal con constantes de fuerza promsdiadas
apropladarnents.

La manera de proceder de Born - von Kdrmdn es la siguiente:

Conslderaron una malla particular { con una sola particula por celda )
en ia que las partfculas interacclonan arménicamente pero tomando en
cueta  exclusivamente interacclon hasta segundos vecinos mds
péximos. Intreduciendo las constantes de proparclonalidad entre fusrzas y
desplazamlentos , se pusden escribir las ecuaciones de movimlenio para
el dJesplazamiento de una partfeula cuclquiera de la red cristaling
Después se proponen soluclones de las ecucclones de movimiento que
sean ondas planas de frecuencia v y de vector de onda q.Al sustituir las
soluciones en las ecuaclones se obtisne un sistema de ecuaciones
hornogéneas qua tendrd solucidn (diferente de la triviel) dnicamente si se
cumpls la condicidn de que se anule sl determinante del sistema.Esta
condiclén nos conduce a una relacidn entre la frecuencle v y el ndmero
de onda q = 1 q | , en general podemos escribir: .

4 = vig) (101)

19



Fl siguiant> poso as obtenar o dis!ribci‘n ds putos en el espacio
lo cual e logre fdolimanto o particr del conecimicntc de los
condicicnes poriddicas a la fromera. Conociendo la fwcidh de
dstribuctdn g §) , puderos calculor la fumcidh de disiritucidn de
frecusnclas g(y) , de lo sigdedte mowra: glgl nos da el nimeo de
jurios cn sl espacio g poi wnided de lorghtud de q .

Entuaces glo) [ gl v + &) - o) | nos durd &l numeco da puntos dal
espucio g comprendidos ertre v y v + di.

El rafmero de pinios en el espucic o es proporcionul al nimero de
vibrariones ron frecuencie v mediante 1 focter A ous depende de o
multinlictdad de la relrcidn (1).Entorres

Al [qv+d) -ql | = 200 av (102)
Lo cunl es ecuivalerte o (dsar-ol'mnch en semier) &
g0y = A gl ey (103)

El métedy & Born - von Xdrmdn os cplicade a une malle afbice
simpla con N celdes por lado y un dtono por ce'da, e, ¢ wn orlstal



3
manoatémico con N celdas las soluclones a las ecuaciones de
movimiserto son:

Empleando las condiclones peribdices a la frontera las cuales son
como Imaginar el espacio lleno de cristales ctbicos ldénticos a aquel
con que estamos tratando; entonces, determinado dtomo del cristal
vibrard exactamente de la misma manera que su correspondiente dtomo
en los cubos vecinos.

ulr) = ulr + Nal)
ulr) = ulr + Naj) {105)
ulr) = ulr + Nak)

a es la distancla interatdmica

Las ecuaclones (105) son equivalentes a las slgulentes como pusde
verse sustituyendo en (104).

_ 2 _ 2 i _ 2x
ke = NaP ky”mq vk T NeT

dondep,q yr=14,2,--*,N
Entonces en el espacic q habra ( Na / 2x )? puntos por unidad de
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volumen y si 12 = k 2+ F ‘-‘-kzz’:::b ( N / 2u)? ¢ dy representard ei
nfimero de pumios que hay,por unided de dnpulo sollde en el intervalc
q y 0 dyyestoes lu functh de distribucidn de puntes en ol cspaclo g

g = WNa/2u) ¢ (107)

Se pumden calcular sl se cunocen les cundiclonss frontsca.

Si se susttuy. la scuacic: (LD4) en la couaclon de .novimiinte se
oltlersn res tipos de solcclorns conccldis come les tres ramas
arist!~as. Borr y von Yafah ne trataror dirsctrmerte con mu soluctdh
stno nue hicteron ura fuerte arror'macion al postulor l7 sisuiente
relacién para cade una de las rames actsticas:

qa|

SRR UL (108)

{
donde v; es un perdmetro a delermingr.Sust!tuyende las ees.(107) v
(108) en 105 funcicn ds distribucica se obtens.
f 2
jane o seny /vl
= . S - N9
W ¥ T (179)
Los resultados del modelo de Ban - von Kdrmdin son muy iferiores
a luz de Debye , esio se dels a lo cpreximucldn tan drdtlc: que se hacs
an 2 ecuac!dn (108) |, Ta cual ro solo o e whlide arc cedla va O los
ramas cztstices , s'no nus odernas Jifiere para cade whe de slies |15]
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Apéndice B
Teorta de pertwrbaciones

Los niveles de energla y las funclones proplas de H se aproximan
mucho a las de H, , sl tenemos carrecclones pequenias (debldas a
perturbacionss):

L{ = E'-l-é (110}
A es el potenclal perturbative

La scuacidn a resolver es:

I;l\lljz (t_ig+é)WJ:Ej\llj (111
Si suponsmos que estamos en el problema estacionario no perturbado

la solucidn es conocida y es:
0
BV, = AT (112)

A;qulos valorss proplos del hamiltonteno Hy.
Suponemos que la funcidén de onda del estedo perturbado n difiere poco
de la funcldn de onda del estado m no - perturbede por lo que podsmos

escribir:
WJ = WJ+§J (113)
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T, s I modificomion de o Puicton de mnds deblde a T pArecrboside.
" Norte %, 5 m ronfmer complste ,por 15 cval oddmes osor estas
Runtlorss fart deswrFollr I fiet™ doscinoflda T |

= ¥ +¥ 4 - {14
sustituendo L1 euacién (119 on L ecwecion [111) (heaen.os:
te (Z) ¢ Zep¥y) = ,}}m}f?;.ﬁ.; 410)

ademns:
by = Ay teF, W 16)

Sugt!tuyondo la ses (1 14) y (146) &0 e se. (1 5) obkenamos:

™ 0 a2 e ) €W
te emos:

B i S i — TG OO

= Eﬁi A e ad ji,,;.ﬁ ¥, @A

B i
re;.,;rw.nj = E,.
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A'ﬁ = CJ/AID (118)

0)

( o
zlAucﬁmu-(Au Ay +8E,)Cy = 55161(1“9)

J denota el estado que estamos estudiando y | cualquier valor posible.

La ecuacidn (119) representa un sistema (generalmente infinito) de
ecuaclonss algebralcas para los cuaies C,) ecuaclén (114) del desarrollo
de la funcién de onda y para las correcclones 6E . Aunque en general no
&S posible resolver exactamente este sistema (ecuaciones no lineales)

Tormando =} por la ecuacién (119) queda

Plataray Syt W
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Extraesmos de la sitmetrfo el término | = ] y despe jamos 6El
obtenténdose:

A,C
§E N = I (121)
17 2] 1+C,,

Esta expresién muestra los efectos de perturbaclon los cuales se
manifiestan en la energla del sistema directamente por la modificacidn
del hamiltoniano (término AU) e Indirectamente a travds de la
modificacién de la distribucidn de particulas (términes que contienen
g J1).El efecte directo es de primer orden , mientras que el efecto
indirecto es al menos de segundo orden.

Tomando | £ | en la ec.(10) y los elementos 6EJ con ayuda de la
ec.(12) obtenemos:

%, ByCp+ (1+C)) 8-
o D zlAﬁ M
Py = Ny ¥ By =y e, Py =

(con J £ 1)

= 0(122)

Este sistama no lineal nos permite determinar los coeficlentes C,,
para } # l.Para determinar C,, exijimos que WJ este normalizado a la
unidad.

¥ /¥ =¥, +>C. ¥, /¥ Ea
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= 1+2 Ji-p _]P le 6J1+1§pcﬂ C_ﬁ, 6“‘

1+Cu+c +§|Ci|' =0 (123)

o lo que es lo mismo:
c,P+2Recl+ 3 |C, IP= 124)
|“| 91 gjl ﬂl (
Conoclidas Cjt para J#1 esta ecuacién dstermina la funcidne

2 ol 2
(Recﬂ) +2R9Cﬂ+(lm H)
no hay mds condiclones que satlsfacer , por lo que podemos fijar
arbitrariamente el valor Im CJ J ( o lo tomarmos como cero ),85cogemos
Cﬂrealertomas:

£ \/1-2 1y, (125)

La solucidn mgm‘.!vu £s Inaceptable por hlpo&asls IC 1 | es pequena

comparada con la unidad | C |( 1.
Tomando las ecuacionss la 121 - 125 determinamos C, .
Con las funcionas de onda y con la ayuda de 661 los valores proplos da

la energla quedan determinados.
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Al potencial A = X\ A en donde el pardmetro \ (en los resultados
finales X = 1) nos sirve para conocer la pequenez de un término;
términos proporclonales a AA son de prlmer orden, proporcionales a
{ AA )2 de segundo orden y as{ sucesivamente.

Proponernos que tanto los coeficlentes Cu como las correcclones a la
energfa S E | pueden descomponerse en la suma de contribuclones
primero,segundo orden como Sigue

(1) (23 (%))
Cp = AC,+NC,+NC, + -

ﬁﬁﬁﬁﬁﬁﬁﬁﬁ JF jl —jl———.ﬂ—h_*msri._
SE. = NBA +ANEA, +AEA. H- 1
J J d J

Los coeficlentes A? nos sirven para conocer rdpidamente el orden de
pequensz del término , eventualmente A = ! en estas expresiones.
Sustituimos la ecuacidn (126) en la (125):

1+,\C“+A’CJJ+--- =

con un poco de Glgebra quedo:

:1_§x22 ICI Iz_ *A’E (c(;)tcc;) +C(:)C(2;*)+---
I S S
(127)
Tgualando coeficientss de potencias iguales de A :



Estos resultados muestran que a primer orden de la teorfa d&
perturbaclones , la correccién C,, es nula , a segundo order:

{1
¥ {gﬁlcﬂ !2
t.n exclusion del tdrmino J = 1 en la sumatoria se denotard:

AT

Para obtener las comecciones a la energla a los diferentes drdenes de
aproximacidn sustitulmos las ecs. (126) y (128) en (121) obtenlendo:

(§}) {2)
6E, = AE; + N6E + -
desurrolléndola obtenemos:

3 (3
AAJJ+>8i§ _]IAJL+>‘? c, Aﬁ+xl§ J! ji JJ) Ji

O( \9) (129)

Comparando coeficlentes de las diferentes potencias de A tensmos:

(l)

3 “ = (YA (130)

657’: S c‘J': CJ/ANY (131)
Y
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Y as1 sucesivamente , para los drdenes superiores.

La ecuacidn (130) es Indudablemente el resuitado mds Importante de
la teorfa de perturbacionss , su correccldn a la snergla estd dada por el
valor esperado del hamiltoniano de perturbacidn
Sustituimos las ecs. (126) y (131) en (122) lo que nos dé:

o
~ AR

() 3 (2} 0 m (&)
(2) o (1)
(AJJ-A”)CJI-E ]t ﬂ]+ =8 (132

Se debe de satisfacer a todos los ordenes ia teorta de perturbaciones,
por lo que el cosficiente de potencla de las A se anula por separado para
cada potencia .

A -(A

1 H Au’ Sy =0

(1)
H_Z”,, J, (A -AyIC ﬂ - (A= Ay) Cy = 0133

() ({1}

StA,, - A” = 0 | dada i es decir,st el nivel | no es degenerado
( o blen, si la diferencia anterlor no es excesivamente pequena 1, g. si
no existen pare jas de niveles de energla muy cercanos ) entonces:

A
)
' Cy = —m—u—m (134)
- X __ N -
y 1
6



o = (8-
W

§ = E{))
E Ay ™

(1)
! Cp

A (A,-A ) A

A=Ay BRUA Ay Ay Ay

A

Y as{ para las correclones superlores.En general se llega a segundo
orden .

La ecuacidh (133) es inconslstente si existe degeneracicn , pussto
que entre estados degenerados debera cumplirse { | /A /| > = 0 para
A arbitraria (no es clerto en general ).

Las férmulas (133) y (134) nos permiten calcular las funciones de
onda hasta primero y segundo orden de la teorfa de perturbaciones
correctamente normalizadas. '

Podemos sustitutr (134) en (131) para obtener una formula explfcita

para las correcciones a la energfa a segundo order:
1

A AL
o e R
(136)

Tomando en cuenta que A es hermitiano.
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2

A,

Ayt

l. ~ . De lus ecuaciones (130) y (136) obtenemos:

a _ ,m -
:EJ_JEJ+EJ = :
a

4 1
-Au + l% —or—L gy [16]

A

A
1J ‘Au




Apendice C
Secclones rectas y ZB para fec y bee
Dividimos como dijimos anteriormente al cubo en dos y sblo
tomamos una de las mitades (ya que es similar parae ia otra) como se
musstrae en la figura inferiar
Las distanclas (w) se tomaen desde el plano que pasa por el
centro (con vector normalu = (1, [z, l3) ) a cade una de las cuatro
esquinas los cosenos directores los denotamos:

ly, = cosa , I3 = cosfB , I3 = cosy
ademas [, 2 [, 2 [, 2 0.

Fara calcular las distancias se toma el producto punto del vector con
coordenadas ( x,y,z ) que localiza a la esquina con el vector u :

(bbb (L,—T»)
Y
o -
F )




Lla diste o lae codenade las esquine s B8

Wa = (0bo) - (llaly) = b(hy-lat k)
wy = [B,-0,8) TI,L%H) =b(L-L3L) = v =K, -1 -}

i = (B5,B) (huinly) = b+ - 5)

w; s valor absolut® ya g es rna dfstanc™ y no pued®™ ser nagafva.
Poa ol'oer a8 scocle s r-otas tlle omes 'a v il del clanc

cownoriual u = (oS @, cos B, cos y ) que sutd a uno distonca w wal
orteen, 1a ecumcitn os:

x.08a0 + ycoslL + sces ;o= W

Aderaas laproyeccidn S del nrea S que hace 'm dipule o con el e
x, sobre sl plio 'y " es:

S. = Scosa = sl ; 1, = cosa

P

Pora ohiamer ol crea ol polfgenc corvaxe de veitlees e sives
Prlyadsial Ya?2 ot P (‘/Q’Zﬂ,d este dadc por [27]:

’»ﬁa ﬁ’_'ﬁ 1’ E P"“"f a*‘f‘ ',yn !
Z 2 z, | 'zn z,|

;ZIA ‘1231 T

b4



La secciones rectas se pueden calcular al Ir barrlendo un plano sobre
fa mitad del cubo las secclones que se forman son las sigulentes:

En la figura 15 se tiene un paralelograme ( ademds se muestran las
coordenadas de los puntos donde corta el pleno ). La seccidn recta ss

obtiene:

Szél-b-b+-bb+bb+b-b
Pl bl |-b-b] |-68] [ b

ES

8b

R .

P 2

S =&

P— 2

S:SP:%
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£ la figoa 16 terumon un hexagenoel culcule de la seccidn recia
8 d” a contlruacidre So=

|- - b2 b el |
i ! ot
L m |
| (& w-obbh L w-bi,*hi b |
! i Iy | [ |
wiiesh | ] S
1 & +l P+
-0 -b l -b ;
Iy
- | |

lb AL b |wibl-bl + |
[ 13 +l lZ ]
| |
|w+bl, hia l .
| " i
iy I L

Haciendo alge de clg=hra nbtenamos:

[ ‘ 21 ? f . " ! l -
Sy = iAZb (L D h+klg)-Tw+h ) (k)
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Al seguir barrlendo el plann obtancmos un pentdgor ( Figura 17 ) y
gl célculo de |1 se_clo. recte
S =

———— A —— m——— T
&

pw-blalh b o _—
)
l + |+
b - Y
l b & b '
| l :

o
-3
L e

- X
'.r bp ::kll?*l,) wt3lgl‘+’ll]"lg'!“b"'( r' +, +’)

_aHJ}f\ ]l
6%



Conur poro de dlpabre obtanemos:

Sr) i _1 2
e

Despuss se !iane un tridhgulo ver figura 18

.‘;zp:
‘!_L.f-—(ktl"bi’g bi t 1
4 : |+
E w-bli-blgl | w-01-b1 A
'I !) l A!

' _ 1 1‘
SIS =y ML) b (L) -]
P }l 3 2 3 ]’

o

- = 2 - b i
E_‘, :f'E"z\ZL"?[?‘ ib({y+l"T’ﬂ]-w]
iy
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Debido a la stmetrfa en las redes cibicas fcc y bee , ila distribucidn
de frecuenclos solo necesita conocer las frecuenclas en las zonas
trreductbles de la zona de Brilloulm, ademfs se puede calcular sblo
/s de la zona de Brillouln ( se puede demostrar por teorfa de grupos).

Para el caso fee  su red reciproca es una bec . La zona irreducible
de su zona de Brillouln estd deflnida por los cinco planos sigulentes:

aqx

2r

=1iq =059 =g

W a5 (gta+g,)a=15

Para un cristal becc su red recfproca es una fecc y la zona

irreducible ( también se puede calcular solo®/w de la ZB) estd definida
por los sigulentes cuatro planos:

qz=0;qx=qy;qy=qz

(g +g,) =1
2w

Ver figura 19.y Flgura 20,
En el método de Gllat y Raubenhelmer se dividic la zona irreducible
en cubltos con centro q.» en el cual se calcularon las frecuencias por

diagonalizacion y las demds frecusnclas para los otros puntos permitidos
se obtuvieron por extrapolacidn.
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A cotinuoctln 8 docdn 103 pesas G- se llero . depe-diendo en Jue
reglun de la zona trreductbue se enconlraban los cubitos al cuorir csta:
Alguno= de Ins ch&itos no son bisectados por los plunos de In zone

ir: sdur";le - volu mr }, ofros contrlluyen =olo ~on 4 & su volunen
{ vaumen.t / H) wros won dividides dos veces conts (buye de sc.o co.

/E(Vthma / 2).
Quardo le- cub!'os eondriboyan con lo mited de =+ voiomen =3 curndo
aste’ enc pla q, =4, qy = q, oo lar o de Lt? in'orsec_lone
¢, y en la itersecclon 9, = q,

9, = 9, s 9, = 4
= ! terernos nue los cubltos condribuyen con

y
v 3/ {y ' gl
o/lu Yt Qy)
/e 2l wolumer
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A=(b,b,b)
B=(b-bb)
C=¢ %@ywb,-b)
D=(b,58)
O= (o} 0,0




A= (b,b,b)
B=(b,-b,b)
C=(b-b-b)
D= (b,bb)
O= (0, 0,0)

Flgura 16

1. (b, twabli-bols b)
2 (“*—-k-bﬁnbk -b b)
3. (b,~b ua.-.h%i&)
4- (b, m-\oﬁﬁbg; -b)
5. (‘D b%—%bﬂa b b)
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Elemen! | Atomic weight | €, (calymole-deg)
S ,,V,,,_;, e N r A ——
Bicnuth ‘ 2000 ’ 6.2
Lead 5 2072 | WE
Cold | 197.0 ; 5.10
Platinum t 193.1 ‘ 6.21
Tin (grav) 11e.7 6.0
Silver f 1079 | 6.n3
Zinc i 5.4 | 014
Copper | 63.€ | 5.92
Iroa ! 55.9 I 6.4
Alumirum 270 573
Siliron | 281 ? 5.00
E srot % 0.8 | 784
Carbon (araphite) 170 ; 2ol
Carvon (diaomend, 12.0 I 1.4
f i
TFrom Gopal (19606).
T7blr 1
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boro=io | 7679 | —
Ho4oF ‘ ‘

| r_ =08 | 12000 - =
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AL r =206 132 | 294
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b
Tabla 7. Comperazién del modelo de Debye glv) = cv con «! obtenids
del chleula de g0} parael H(r_=10yr_=0.8), Al ylLl

RO
r_==u.

5

( <10

¥

10
16
18
20
46
48
5¢

2 modei
)

modelo de Debye

n.V

.02

"
i

v 26x 10 cps' |

e Deby
meV
006
012
.02
0?8
013
014
15
i2 w2
280 0 epe

72

erifica
meV

.06
09
.105
.13
g &
.32

~dFlca
- meVY
.005
018
.03
018
025
.026



"\‘li

vV o2 modulo de Delye g dflea
{=i0 ) meV . me'/
0.5 L11 Ki Ji
1.25 L25 025
i.8 044 045
.28 .07 ’ 07

2.7 .099 .1
3.:5 .36 - 158
v$3.15%x 10 cps
ti
v moclo &= Debye grlen
(=10 ) maV me!
.6 L09 L1
1.2 .03d 04
.8 087 .na
2.4 L5 A7
3.0 24 23
J.6 .35 .34

i2 .
¥535x 10 cps*

*® 2 ~ 3 ¥ " ]
Parc un valor maoyor do w cu difarercle porcentua’ (de! modslo de

FeGye con respecto a los aatos calculodes) fue mayor ael 14



	Portada 

	Índice

	Resumen
	I. Introducción 

	II. Fonones 

	III. Espectro Fonónico

	IV. El Calor Específico

	Conclusiones 

	Apéndices 


