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INTRODUCCION

Eri una revisidn critica de los recientez ezfuerzos por
entender los efectos de apantallamiento en las superficies
Feibelman?® considera que las cuestiones centrales de interez
desde el eurto de vista fizico en 21 contexto de 1a
electrodinamica de superficiezs son:

1)4Cual e el comportamiento en el espacio y en al tiempo
de los campes inducidos cerca de una superficie cuando la
Loomisma e somete a un campo. externa?
RY LG mecanxsmcs 1nterv1enen en la formacidn de los campos

o fprasento trabaj 3 ‘ )

;“~‘.~nsfuarzos Por. | avanzar en tarcaro  de. ustos, hfoqua
e que por - lo denas o asta: ;ntxmamente conectado con' los
.. dos. Enlos ultimos afos: se  ha, manifestade un creciente

Jintares. .por. explorar - las = posibilidades . d. : lasg

espectrometrias épt;cas»;‘como técnica . para’ el .sgudib
“oxpar;mental de -

las Prop dudqs da las’ supcrf:c:es. Entre
troscopias se ‘encuentran . la
% su ap!zcac16n a

_de onda de la luz, que: r-sult- ser mucho,mtyor quc cl -

distancias 1nterab¢micts. Por un lado, ‘ellc hace’ sy dif;cil
obtener informnacion - sobrn la  estructura geomttrxca ‘e la
superficxa estudiada; POr . otro, 1a d1=*anc:a de penetracidén
¥ St : - i = r.sulta grande, -por. 1o due &S un

;. dorde mqui-y & 1o largo.. -
R'dt todo el trabajo. cntcnd remos por - 'Pequedo’ todo lo ‘que -
. Sea dos O mas  ordenes d. .magnitud menor.‘que la longitud de
- onda de la luz cn el vacio (24000 A). Talas son por eiemplc
la tacnicas de refiectancia diferencial®-3-+  g]lipgsometria
diferencial* %, excitacidon ‘de plasmones . por relexién total
_ frustads  (experimentos ATR’), mismas ~que discutiremos mas
adelanto an el taxto. . - o -
ta - forma mas sanc;lla da modelar la presencia de una
,superf1c1e es - comsiderarla zimplemente una transicion -
discontinua entre dos medios homogenesos con “constantes. -
"dxnléctrxcas dxfarentcs. A partir de dicha surosicidn se -




obtienen condiciones cle contorno para los campos, llegando a
laz conocidas ecuaciones de Fresnel, ampliamente discutidas
en los libros de texto® 2=, Una =superficie es aen realidad
algo bastante mas complicado que una simple discorntinuidad,
y el problema de determinar el comportamiento de los campos
an la regién superficial dista de ser trivial. Una de laz
Principales dificultades asociadas a la presencia de la
superficia se deriva del hecho de que campos incidentes de
longitud de onda larga (lease alrededor del rango dptico)
Pueden inducir fluctuaciones an ~ el campo  en ascalas
- microscépicas, y dar lugar a efectos de los que no dé cuenta
'ln*raspuestaj macroscépxca promed:o asocxada al irterior del
i = p.ns-r Jen un’, metal &n

'del campo: electrico norm

rnaturaleza

interior. - Pueade

frocucncin dada
‘un‘modo “con_

S carcade -1a: sup.rfxci v
sdiferente a . los que-
: inclusxva dar:c el
incidente se .xcxtnn an
"difnront. vector de onda B .
‘contorno usualas d.j-n ‘dé’ ser suficientes para d.t.rminar 1a;
: zolucion (problomn dc 'A d1t1onal Boundarv CQndxtxons' 6:ABC - -

1 rcspuost- ‘ ! e
,var;an an uh-.escala mucho mayor qu. ‘el” alcanca ‘da:la” no-,
"'localidad, es posible describir la respuesta  del-. mat¢r1a1__
“mediante una  funcién dieleéctrica’ - que solo’ derende de 1a
-frocuencxa de la luz incidente (rezruesta locald.  En 1a
8y i - los .fecto _no_ . locales: puedan  ser .criticos:

tedrxco ‘al e ,portlm nto de” los “ metalas :es .1 ll-mada['
“modelc de’ "JllQI"(J.llium),' que’ btsicamente consiste ‘en’’
“considerar S al - matal . como  un. medioc - con znvaraancia~
traslacional a 1lo largs de su - supar ficie formado por
ealactrones libres neutralizados por un sustrato positivo
estatico. La forma de modelar la  superficie v el cémo los
elaectronas entran en interaccidédn con ésta ha llevade a
diferentes aproximaciornas, entre’  las cuales resaltan la
aproximacion de fase estocaéstica ' (RPA*=-22), @1 modelo de-
barrera infinita semifclésica (SCIB**), y el modelo
hidrodinamico?®. En el-modela ' SCIB se modela 1la superfzcxe-
B ~C=11 T B ¥ T o barrera . infinita semi-clasica ‘en la .  Qque las
- funciones de - onda de - los electrones se raflejar

AL




aspecularmente, dando lugar a dos contribuciones en la
conductividad: la debida al movimiento de los electrornes, vy
la debida al movimiento de sus imagenes. La aproximacidon RPA
es mas realista en el sentido de Que no supocne un intaerfaz
abrupta, K perc implica cdlculos mas complejos y largos. En el
modelo tidrodinamico <1 'gas' de zlectrones es susceptible
de albergar propagacidn de meodos- longitudinales en la
denczidad de carga del medio.

Una manera alternativa de atacar el problema de los
efectos de superficie consiste ern buscar correciones
adecuadasz a las formulas de Fresnel. via wun formalismo

Lperturbativo. Formalismos  perturbatives locales como el de
McIntyre v AZprnest*®, an . al cual se modela la 5upcrf1c1e como
: : finito adicion: sustrato,/ han .
f“talos como el - ot

. formalismo ‘pPerturbativo - propuesto ¢ Moch-n,'ﬂ :
L Barrera’®-23 . yna ventaja importante de dicho’ Formalxsmo
Cconsiste en  que, fuera ‘de ‘exigir el que la perturbacion se .
encuentre localizada = en una rpequeXa redion alradedor de la
 jsuP.rf1c:e, la aleccibn d. lc que’ as el problema parturbado.
Vi el no - parturbado ‘s’ totalmcnte; arbztrnrla.‘ La  idea
ncxal es conszdarar qu. el efecbo n-to de la Perturbac:bn:
Ldel :nducir i ) ‘que - hay Cque ‘
‘coh la- ayuda

: C Una nplxcacxon ‘da ‘dicho formalismo que ~ha raesultado

,_alcntadora se  deriva de -considerar el efecto del.cambio en:.
. el campo  .local que -polariza las moleculax de un cristal Aue

-1 cncuentran. an la‘cercania. de la suparficia, DPicho efecto
” ha = ut izado par pradecir. a. Partir -cla .sp-ctroscopaas

‘1110)*° =°-=‘ El dar cu.nta de stns -nxsotropias tn ‘el
caso de metales no’ ‘es “sencillo; - pues’ - tal. como seXal:
Feibelman?!, el problema de cémo incorporar la “estructura
cristalina en  los modelos usuales para matales presenta
serias dificultades, ello en particular para lozx que parten
del modelo de 'jalea'. Un avanze importante en este.sentido
 se deba a Ho et. al.®®  que explican la apariciém de
anisotropias en evperimentos de electroreflectancia. en
metalesz a partir de un formalismo auto-consistente de seudo
- potencial, conziderando’ la medulacidn que sufren los’ estados
: de superficie al ser sometzdos a campos 1nten=os.




3i‘extendxendose an el capitulo

El presente trabajc parte de conziderar la poszibilidad de
encontrar una alternativa sencilla de incorporar los efectos
de la estructura cristalina  en las propiedadez dpticas de
metales a partir de generalizar el formalismo de campo local
mencionado arriba. La idea essncial es atacar el problema
partierdoc de wuwna red de iones e incorporar a ésta los
electrones libre, en contraste de acercamimntc alternativo
de partir de un modelo de gas de electrones & incorparar la
estructura crigtalina. Se decidid conziderar 21 caso mas
simple, modelando el sistema como uwuna red de antidades

. polarizables sumergidaz en un 'gas' de electrones tipo Drude
S local. La no-localidad entra en &l calculo solo a kraves de
clas, fluctuacxones alrededor de‘ la supekficie debidas al

V;hace una breve revxsxén de

respuesta dieltctrxca; de o= materxales,,
‘concepto de  no-localidad. En el segundo capitule’ >
‘el ‘método parturtiative utilizado, v como -es suceptible de
aplicarse para dnr cuenta  de los efecto de campo  local,
tres para el modelo propuesto
en . 'este trabajo..  Finalmante ‘en el capitulo cuatro se
muestran los célculo rcal:z-dos, intérpre@anqo'eﬁ‘lo.posible




CAPITULO I -

Una tampo importante de arlicacidn del electromagnetizmo
1o constituyae al estudio del comportamiento de los campos en
presencia de ~medioz materiales. Come hdad ocurrido. en
inumerabtles ocasionez 2 la histéria de la Fisica, el
tratamientc fue originalmente fenomenoldgico, en la medida
en que al hacerse las primeros acercamientos al problema no

‘se tenia todavia una idea clara de la  constitucidn
microscépica de [ la materia. A pesar de ello, muchos'de los,

resultados: oy - modelos gastados o en . el -seno. del,
! T =i S SV txenen

cuyo tratamiento
‘an l- mcd;da‘

‘angnég de las propxadadas épticas vdi 'di‘lcctrncos Y
matalaes,  mismos  que ‘utilizaremos Posteraormcntc ~en los’
“ ct1cu1os an el Pr sente: traba;a. Aclaremos de una.vaz’

iflflsiqéﬁféééitxca.

: Las ecuaciones fund.mentales d. Ialcfectrqsfﬁticq an
términos del campo cléctrico son: R ) ) ’

N xE ee L V - E = am o . ié'b_'u;x.i‘)w

o}ﬁign; en hérm;nos del potencxal escalar= 




V= vir) =an'a L 11,2

donde V(r) s el potencial electrostatico, del cual el campo
sea obtiene aplicande el operador (-)gradiermte, y o es 1a
distribucidn volumétrica de catrgaa.

La z=olucidn a las ecuaciones antericores cuando imponemos
comao condicidn de contorno el que el potencial se anule en
infinito =st& dada. por .

U[‘.’,“nrlr d"r' ,

(r.1.3)

es mas = que la loyyd.‘Coulomb parn na; dxst 1bucxénuj\
;v continua - de carga®. Exceptuando. cas particulares muy
osimples, no  es en. genarali. el método ‘mas’ ‘eficiente i de
encantrar ‘el potcncial al resolver d:rectnmentc la: :ntegral
(1.1, 3): sln embnrgo, dé- una forma: directa: da; cbtener el
’ ip P.ra ello ‘e fija un:origen
'_de Aste (

- P i;: ‘®l- llamado dcsarrollo multzpolar del potoncxal,'dcll
. que 5010 hemos - mostrado los’ Primeros términos, =iendo 'q’la

X ' total de’ la distribucién, p-el moment‘ ~dipolar.
c ! €

propxcdades de: ‘cxortos materialcs uon pros‘ncna d ,un campo
‘cldctrzco conziste en considararlos como un continuc  de
mataria susceptible a adquirir un momento dipolar por unidad
de volumen P, en cuyo caso. el potancial estara dado por la
expresion®™ S L :

o o a ety Ple) e pty L
Vir) = I gop ——zzelfi) . oo BRI AE D P) 1.4
R > . . . ;r - 'l',"_i" - ’

R Y N R




dornde la Oame representa aqui la carsa ‘exterma’, i.e. no: .
incluye la inducida en el material por. el campo cuyo efecto
natc por  hipétesis estd incluido en P, vy la intaegracidn es
scbre todo el espacico. Integrande por partes se llega a

1
VAr) = j d>y — [ Oaxuir') = \/-P(r) 1 (1.1.4)
ir — '}

‘que. comparardo con (1.1.1) vy (1.1.3) lleva a

"rﬂsolver' ecta ‘ecuacidn: ne i Teana

. Para poder
relacidn constitutiva: cntre P v E. La hipétesis mas sencilla .
-consiste.  an Suponer: que. el - material - aes homogeneao, .-

.—isotrépicp,,y su respuasta  lineal; y = por tanto axista ura
L constante }X' (susccptxbxlxdad del medxo) tnl cque )

',- ® Y7 V(r)_v

sust:tuyand' en- (3.1 5)

‘(1,176)'

ri

11av

cohstante d:lactrxc Jd-l medxo de m-nera que'

D= eE e R ¢ ¥ v 0

: do ‘la respuestam;dcl mxsmo al s.r‘ sqmgtxdo
Teléctricos queads ‘cohtenida en %. : Lo B e I
\ Si ‘se ‘quita “1a restr;ccxbn ,dq- que el medio -sea
isotrépico;, la - susceptibilidad v la constante dieléctrica
deberan sar - tensores y las acuaciones (1.1.6) ' y (1.1.8) se
convertirin en sistemas de ecuaciches. . La posibilidad. -de
inhomogeneidades llava. al problema’ de las . condiciones  de
eontorno Que’ debe cumplir el campo-en la - frontera entre dos"
medios, mismo que retomaremos mas adelante. =




nyéﬁggciones de Maxwell.

Las ecuaciones de Maxwell macroscépxcas rara sistemas
de permeabilidad igual a uno son, en unidadées Gausz=sianas:

V% E = ~(1/c) 4B (1.2.1)

b

(1.2.2)

(1.2.3)

se inducira, un campo el
lxm;ta a est.. En

que

m.gnetxcoj tanto a la

. como- &l cambio ™

corrientes’ ertcrn £,
Jfronteras, vy’ con l-ctt. o T Posxbl

solucionas Fundamantnlcs da dichnf ecuaciohes se Puedeni
ribir como un suparposxcibn de. funcionqs de: la forma

(1.2.%)

aue parnv - éﬁ‘o 1mplicn Cim transvursal;dnd d { i
electromagneticas. (al: qu;tnr dicha restriccion da lugar ala
posiblidad de ondas longitudinales, :tema que no trataremos’

Por ahora). Asi - mismo de (1.2.7) la magnitud de k estd dada
i por PR R

Lk = wE/cEya (1.2.9)




que establece la relacién de dispersién en el medio. La
) ecuacxén antaerior determina aquelleos modoz electromagnéticos
‘susceptibles de propagarze en’ el medioc. La ecuacidén (1.2.8)
noes S dice’ que no es posible  fijar arbitrariamente 1a
-frecuencia v el vector de cnda en un medio; eztando ello
determinado por su respuesta dieléctrica.

En general, la respuesta de un medico puede ser muy
complicada. En particular el . medio puede ser inhomogeneo,
anisotrépico, dispersivo, etc, particularidades que deberin
incorporarse en la estructura "=, asi como en las condiciones
de frontera apropiadaz a cada problema.

@héutrhi' forhidﬁs PO
: ‘Tigado - ‘ . ; MErZh J
oscxlndor arménxco ;.mortxgu-d -En. d;cho caso, la scuacidén

£
, gc-pitulos postcriorns). W ;
f;suficxentc suave . -COmo- par- L despreciar su d.pendcnc;- de 1a

lvatomo, entongas'podemos proponer

N e P - —ww}*e 302>
s;eﬁdb NeNg. de &tbmbé/vol; e Junto con' (1 i. 6) nos d&,
para la canstant- di.léctrzca. la expresxon

e/ ¢




: L 4nNe®/mn L S ;
S(w) = 1+ . (1.3.3)
‘ (W™ - W2 —ipg W)~ ) C

Cuarido == resualve . el rroblema cudnticamente
introduciends valores esperados para las magnitudes ficicas,
es posible obtener una expresion aniloga con varias

frecuencias de resonancia y sus pesas respectivos. Aunque en
este caso la imagen de "rasorte" pierde sentido, se pueden
. segyir “interpretando las frecuencias de resonancia  como
h las energias, an 1 as e la probubxl:dad de transxcxén

'j;tltctr1co &cntrO‘ ‘dal ‘madio”

restitucién dada por -4:N.’z, qua  aquivale a ‘la de& ‘un
J.oscilador arménico de - frecuencia - w.?= k/m = 4nN-=Im.
Interpretamos entonces a la’ frccu.ncnn de plasm& como - un
Imodo da’oscilacion normal. dal sistema, siendo el ejemploc mas
sencillec de ' los modos  ‘de naturalezZa: longitudinal’ (campo en.
1la direccién del vccto

 ‘sistama. esta  como un todo. se movcrt’:ujuto Y un 'fuerzajdcwvw:%

de. onda), que se dén en ciertos

“materiales, y = que lleven a efectos  de no ‘localidad. Este.

tipo da. efectos no. s abordnr&n -qu( Y nos 11m1taremos a
safalar . uaf;

una ‘manera. de 1ncp(porgr1os es dejar- a7



rosibilidad de que . el 94s de electrones tenga variaciones
de densidad, lo que lleva al modelo hidrodinamico?=,

4) No-localidad.

La respuesta de un material al campo electromagnético en
~un Punto v txemPo dados depende. en genersl, de la respuesta
Puntos N, tiempos diferentes. . Si los =~ campos
i var;an Lan. . distancias del: orden del
] i ‘Ehprg;iable;, debe

‘:?D(r.t)"ldt-fld°rﬁ,'Esr,f e E) E (r ety

ndond. por el prxncipxo dd éausalxdad se 1mp11c1tn que la
minthral an el t:.mpo se realiza en: (-0, t), v- & as an este
i "fango 3 que opera’ linealmente scbre el

C1.4.2) '

Dlk,w) = E(k,w) Edk,w)

dondéi
D(k,w) = Jdt Id’r_ Dir;t) @ tt¢w-r - wsr '(1_4_4)

; tenxendo expresxones andlogas para "E-y . B. L& acuacion
(1.4.3) determina la respuesta del matearial para cada vector

'qfde onda Kk 'y frecuencia 'w'. Dichos modos tenran un caracter -

transversal siempre vy cuando el operador = sea no nulo. Lu
Tacuacidn €(k,w)=0 Proporciona la relacién'de_disparsién de




los modos de naturalexa longitudinal (plasmones de volumen),
que como Se vé son propios de los medios no locales.

Notamos  <ue =i el medioc no es homogeneo (p.ej. que esté
presente una interfaz) la ecuacidn (1.4.1) va no s puade
escribir de la forma (1.4.2) vy se debe en principic resclver
directamernte la ecuacidon integral en el espacico real. En el
modelo de ‘jalea' &l medic por hirdtesis presenta simetria
ante variaciones a lo largo de la interfaz, v ello permite
tomar la transformada de Fourier en la caomponente de vectar
de onda  raralela a la superficie. La forma de hacer esto se
expondri mas adelante. L )

. .. Finalmente .cabe aclarar -que., en el caso en que en: el
fcampo ‘E Svarie muy’ poco en . la regidn. en Fue. los . ef&ctos o
TR signiﬁzcativos,“ ’




i de las superficies.
ool axpondramos wun método aue

CAPITULO 2

"En el mprasente capitulo trataremcs el eroblema del
comportamiento de los campos electromagnéticos en prezencia
de interfaces. Primaro discutiremos

5 brevemente laz
ecuaciones de Fregsrsl para la reflectancia, e introduciremos.
el concepto  de impedancia una forma de
rearactearizar la respuesta Posteriormente

permite hacer correcciones en la
mpedancia de superficies perturbadas cuando la perturbacidn
tt 1ocalxzada ern una regidn mucho mnenor qQue la longitud de
. i los CRNPOS. incxdenbes, rara - finalmerte abordar el
2 :;-fccto de- campo. local ¥y de como &3 suceptible

: ,fl fditho método perturbatxvo.

superficial como

Consider.mos dos - medxos localqs zemi xnfxnztos, s para os,
por\qna 1nb¢rf;z plnna y abrupba caractnrxzada PoOr ‘un.vector

dc tnl farmn quc

.fy dondct tenqmcs uns on a.electrama n&txcn el

- Las Primaras dos -stnblnccn ] 2
S conponentes normales ) la :upcrfxcxc . d-l vtchorgf
S dazelazeamiento v del campo magnético, miantras que las ‘dos
Caltimas implican: lo propic para las componentes tangenciales
 del ‘campo - eléctrico v el magnetico. En realidad sédlo dos de .
o dichag acuaciones  son. indeperdiantes . pues la
campo mnagndtico

amplitud del
) o esta determinada Por la del campo eltcbrxco
oen cada medis. :




Supongamoes ahora una onda electromagnética monocromatica
Caue incide  digamoz desde el medio 1. La direccidn relativa
entre la polarizacién del campo eléctrico’ vy &l plano de
inciderncia diztingue doz casos, segun la primera - sea
rparalela ¢ perpendicular al plano de incidencia. En el
primer caso hablaremos de polarizacidn 'p', v en el sagunde,

-

rpolarizacidn ‘st En la ciguiente figura mostramos
ezquemnati camente loz dos casos i

' v o= Lo &, ME P -
£, LY S T P

CKe

F:gura (2.1)— ; :
) Luz 1nc1dente con polarizac16n ‘pt,
i " ; Y § plano;de 1nc1denc1ay

Birme = By .I-l‘lvr = l.ue

: k'.ﬂ ==

que ost-blccen las’ relacionos de disporsxén an cada medio.’

; ,Aplicando a estas soluciones las condiciones de- contorno"
- obtcnemos un. sistema de ‘eacuaciones acopladas en. ‘las
. amplitudes de los campos;, que determinan la amplitud de E.
‘en términos dé la de Ei.. Esto lleva a lns ecuaciones de
,Fresnel para al coefzcxenta da refleﬂlon - .




_ 2 na Nz cos@i B
Ve = T (2.1.6)
n=® codBi + na 4 n2= - ra= zen=ai K

2 na cosdi

n

V- (2.1.72

Ny= cos@i + N nz® - n.® can@a@i

con Na= = =1 ha= = &2, donde re. ¥ re son el cociente
Joentre las  amplitudes de los canpos refle;ados e 1nc1dentec
5para polarizncxbn 's' v 'p’' respectivamente. .
forma alturnatxva para dar cuenta dﬁ la propxedades,

1 42.159)

a tal como se
an evalqﬁgcs

fﬁclectromagn‘tzcas s entxende si ‘pensamos al " ‘Campo magnatico
eomo  si fuera inducido ) por corrxentes superf1c101¢s
""1nduc1dae a. campo eldctrico. D::ha imagenr- +QMA'
an. cacaqter' i  congideramos. .

Zap= (E®(-E°.)cos0i = (1 = ra). E-.cas91
7 AB®u+B=y) (1. + r-) By

. de~donde'qévinmedja£q~obtener



: - ngf ) Zie ~ Zas
Eopw = e S =

Zip + Zzp 2‘15 + Zag

(2.1.40)

Las formulas artericres son de caracter mas general que
las de Fresnel, pues se deducen directamente de (2.1.9) cin
hacer minguna hipdtesis acerca de la respussta de loz
medicos. En particular, s5i tenemos dos medios lacalez con
interfaz abrupta las impadanciaz estariam dadazs por

 Zap = gosei Zap =  gome ' (2.1.11)

"«consideradus zon - en Pri
‘«pnrtxcular,v 1a parte
~;xmp11ca un. decf.cxmx.nto

‘onda’ &l propagarse. .en’

‘:onstante dzeléctr:ca-f

de. . ‘r'’ trae
la“onda Ln::donte
de

"ﬂaﬁﬁdé 2l - valor absoluto
~amplitud rel-tzva ».ntrc

: 1 cambto an
ablendo en

longitud de onda de 1os.
superficiul, pueden tstos verse 3. afes
debidos a la suptrfxcxe de los ‘cusles la - ruspuesta ‘an ul.
Cilinterior no .de cuenta. . En parb;cular Puadcn ncentuarsa los
‘efactos no-locales an Ia ‘regidn superficial; para ver ésto
recordemos el andlisisi hecho en-la  seccidr (1.4), ‘donde
~taniamos que . an un - medio 1nfzn1to, izsotrépico. .y homogeneo,
los '~ efectos. no-locales los pod;amos . incorporar owia




transfnrmadas de Fourier en . una.constamte dieléctrica €.,
que para una frecuencia y numero de onda dados cumRliera con

Plk,w) = €(k,w) E(k,w (Z.1.13)

"dormde la suposicidn principal fue pedir invariancia ante
traslacicornaes en el ==zpacio y en el tiempo (ver pag. 7). En
el cazso en que trataemcs con la presencia de una superficie
tendremos un rompiniento de simetria al cruzar a la mis=ma, vy

" por tanto la respueszta a lo= campos ho se puede escrxbxr de
cla forma (2.1.13). "

~E1- problema de cémo

'ncorporar;los efﬁctos superf;cxa as

Con:lderemosf ur sxetemu

.sxcndo &’ un tcnsor ‘de- rango 3, ru = (rusry) " la proyeccion de
r paralcla a la supcrf:cxe, v donde hamos usado el hecho de
Cque‘al | haber simetria traslacionnl -a " lo large de ésta, €
"dopende PERrA dicha: dxrecc1on :861lo de la posicidn [elatiVl.
Tomando: 1a. trahaformada de Fourzer en la .. componente del
vector de ohda paralelo 'a la. suparfxcxe Q- y en el tiampo'
T obtenemos T RIURFEIE ‘




B espucz Oa

Deaew (z) = I,dz‘ ZE @ (Z2zZ') E o w oz
‘ ‘ (2.2.2)
donde Ql lc mismo en ambos iados de

cumple. 1a ley de Srell=®7, y donde para pasar de (Z.2.1) a
(Z£.2.2) basta tomar laz transformadasz inverzas respecto a &
y w, utilizando el teorema de convolucidén y.definiendo

la interfa=z, i.e. se

Elr, )

Enu(i),_e L bl RET %

En adelante suprimxremos ‘10s .. subandlces sobrcntendlendo
que trabagamos jcon componentesA de 'Fourzer, excepto

o’ se - prest confusién.. - ‘Al ‘hacer: ésto -lasﬁaﬁ"

Cearcs de” la s&perf:cic ho tiena que ser’ pcquena respccto ‘&
€0, siendo un término p.rturbat;vo er el =entido da que ez
diferente de cerc sélo‘ an una reg:én‘ muy‘ pequeﬁa del

_ De las: ecuac:ones de Maxwall,
res olver @S’

obt&nemos que la ecuacién a .



<7,x~§7 x € + [W¥/cA] ek = - [w=/c=) A= E

. R - : ' UR2.Z.4)
donde vemos aue =i  Lomizemos el lgdo derecho igual a cero,
obtendriamos la ecuacidn para el medio no perturbado. Sea

Eo la solucidn ne perturbada, v G un operador Que cumple con
ia ecuacidn

-V x /% 6 .+ (ws/a® el = 1 (2.2.95)

I.siendo 1 &l operador idemtidads entonces podemoz transformar
(2.2.4) en. la ecyacion integral

(2.2.6)

,lado deracho ,
,-susceptxb11idad W, oo
gﬁ~obhienen Al derivar 1&
o j-—in. Q:crxbimos -

(2 , 2. 7)\;

dxroctamente af'una~‘

esta'ultxmi
la: func;én B una

‘Asi m;smo _al‘compar-r
r para.

1ecuscxén con (2. 2 5) se gy
xnterpret-cién fisica' como un

1~'-'—c’/t4wxw) 6(2-: ) . "‘

an la  direcién k, an presencxa' dc un - m.dxo cor funcxﬁn
dieldactrica €o. . ‘
‘La ,forma detallada de. resclver 'perturbabivamdnte' 1a
ecuacién (2.2.4)  estad expuesta en detalle en la (23). La
ideaicehtral’eS‘ancontrar,1a’fuhCién de Green a partir de su
Lointerpretacidn fisica vy sustituirla en (2.2.6) para resolver
“.log mampoz  perturbados en  términos de  1os no perturbados).




donde la aproxinacidén de onda larga permite evaluar leos
canpos de-variacidn guave Ey v DL en cualguier punto . cercano
a la sJuperficie, y =xtraarlos de . las irtegrales del tipo
(2.2.2) que aparecen (EL- . | as discontinua vy varia
violerntamante =n la superficie, por lo que ez conveniente
trabajar con DL, qQue es continua). Finalmzante de las
definicionesz de impadancia zupaerficial se llega a una
expraesidn  que Permite resoclver la  impedancia de 1la
supaerficie parturbada en términoz de la ro perturbada, y una
conductividad: superficial que contiena la informacidn del
aefacto rmeto que en las propiedades dpticas induce 2l término
parturbativa. i . .

) Alterﬁativamanfe & asta deduccidn, cuya exposicidn
detzllada de=v1ar;a el propédzita del. presehte trabajo,
‘preeentamos a contzhuancxon una_deducc1¢n s1mplif1cadq Y mas
intuitiva e g -

"71) Dcducc16n 81mp11f1cada.'

‘_podemos consxderar qua el efecto'
’conszste jen;‘1nduc1r S un
/\: en la regzén:

_Tal~.como menc;onamos,
parturbar la superf1c1o‘
la' densidad o ;

”—§2.2.9)

‘Luego, podemos modelar- el sistema 'perturbado como ‘uh
- . mpedancia" C

G B> >, ELG0):

iy = <<A aus>> Ev(0

i. = <<\ Smmd Dm(0)

donda en la direccién 'z' se define la respuesta er términos
. del vactor  dezplazamierte por ' ser el  campo que  en . dicha
,direccidn varia suavemente, vy los campos estdn evaluados an
la placa. Al resolver el problema d= lc= campos radxadas por:

-—-1‘5.




una placa  ern la Aue fluye una corriente superficial de la
forma . ! .

Jix, =)= i B(z)er@m, : (2.2.11)

se aencuentra que las condicionez de contorno que dsben
cumplir los campos en la placa son :

Ex® - Ese® = 4ANnE i

(2.2 14)'

incidencia en. 'RIZ} 'y . con vector =F paralelo
Cinterfaz &, Aque incide 5qbre 391' sistem;‘ pertuvbado

;1mpcdanc1a Z2p. U En la siguiente.  figura 11ustramos
_situacion B cn T g o il

E-°/B,u a zo. L (2e2a 1)

ﬁiontéas qua ‘los campos a la izquiarda determiran la
- impedancia superficial del - sistema perturbadc, Aque por
definxc:én esta dada Por . i R ‘

Euxlavz = zp., S o (Ze2a14)




_ Notese que dada 1a forma en que sSe definié la 1mpedanc1a,
o importa -‘cuales seah las contribuciones a estos campos,
que incluyen una superposicién del incidente, los radiados
Por la placa, ¥y lo=s radiados por el sustrato. La corriente
superficial inducida en la placa serd de la forma (2.2.11),

For lo jue E.”, H,™, E.T, B.T deberan cumplir adicionalmente
con las condiciones (2.2.12)

ZQVBVD - ZP BT = 4TQ ix

(2.2.15)

‘evaluar’ Ios' campos ‘en’ “la placa, dada la discontinuidad que .
San ilos - mismos | ‘induce’ ésta, .. Esta  aparente ‘-mblgﬁqdadr
) ' ce al- notar que, Il ‘ordan ' de aproxxmacxdn usidot
int-quanj‘-los _termxnos rlineales Uen . -las
8L f ] es. Para: prncisar ‘“ésto cbservamos .

>, as el cambzo totnl .an la densidad de: corri.nte

‘ b e T perturbucxén, Yy supohemos

R 1-5 -3 consider-mos ! X
./ Tal como - se ve d. (2;2.12), 1w diferencia entre los campos
en: ambos lados de: la Placa ‘es proporcional a 1a corriente
: . i scohductxvxdad-s); luago, “la
1 Slaizquidrda "o .a la
uad lan-

A << A g > Zp BUE
< o TR
'hefo dolla'ley de thweli—ﬂmpdra

i@ B, ¥ = -1w/c | P

de donde podemos despajar D- ;g“sdstituirv‘ﬁn S {2.2.13) 1y
e obtengr,g} s;stema_dg ecuaciones R PR . :




Zp - Zo By® = 4nGOTc << S\ Smmid Byt
B P w B, P
. A : (2.2.14)
ByT - 1 = —an << A\ 0w ZPp BT .
B.* c B ©

Podemos  ahora resoclver para Z2p en término=s de Zo y las
conductividadas superficia}es, chteniendo

: Finulmcntc. sélo proscntar.mos el r.sultado Para:- cl caso
I,de Polarizacion 's', en
fpgrturbgdo esth dada por: SR n 5

'provi.ne dea, hccho dc C e N isu’ d-duccibn,_no ‘&S necesaria
hacer ningunn “hipétesis acerca del caracter dal ‘problema
pearturbado y ,no-p.rturbado. Fuediendose  ésto dct.rminar a
: niencia segun . .1 problam- appe;;fi;o que '=e  quiera-

L LA p-rtir d. 1- .xpr.s:éno; obt.n;d-s E T 1. ‘saccion
'ant.rior es posible. c.lcular las propiadadas OPtlcl! . de
sizstemas en los. cuales ' el mttodo p.rturbativo sea
‘susceptible de arplicarse, i.e. un sistema que  sufra uns
Perturbacidn en la’ supcrficia. sobre el que inciden campos

. dea: longitud de onda larga. De particular interes  an el
Teontexto de - &ste trabajc  esta el calcule del. cambio an 1m-
reflactivzdad de una sistema a sometarse a uha parturbac:én.




i) Reflectividad

Sea Zr la impedancia superficial de un sistema semi-

infinito perturbadc en presencia del vacio, sobre el cual
incide luz= corn polarizacidn 'w', v Zo la propio para el
sistema sin . perturbar. Si 1a impedancia del vacio eg Zv,

entoncas  los coeficientes de reflexidn del sistema no
perturbadn v perturbadoe seran

(2.3.1)

k ut;l;z.rso como - herramienta
v<exp.r1mnntos de’ refl.ctanci- ‘diferencial  de .muy  diversa
indole, dada la libertad que se tiene de escoger el caracter
de la  perturbacién. Tipicamente -an dichos experimentos se
trabaja en la regién del optico, donde claramente ' se cumple
la condicidn de. longitud de onda larga®e, U




ii) Plésmén de superficie.

“Una - propiedad importante de los materiales conciste en
la posibilidad de presentar modos propios de oscilacidm
localizadoz en la superficie, o plasmones.  Estos modos se
Propagan a lo largo de la sup=rficie con amplitudez que
decaen rapidamente en las direcciones normales a la mizma, vy
son par tanto de las llamadas ondas inkhomogereas, wombre
gené&rico con 4<que se designa a aquellas ondas en las que las
amplitudes no estas moduladas en la miz=ma direccidn que el
vec+or de propagacidn=7, ’
e Para . una interfaz: entre un medxo local homogenea y. el
vacio, se. . puede demostrar JAuE para que ex:stdn ‘estos’ modos
& ot " é superflcxa:“

(Z.346) "

'donde em  es la funcidn . dieléctrica local. Si:los campos van *-
& decaer : ‘&l aleJarnosta la superficie, (00)7 debe ser. mayor.
onda tanto en el vacio. como an
que los _plasmones o

e Para anontrar el camb:o en 1- relacidn de dxspersxﬁn de
un’ sxsbema ‘que sufre unx: pcrturbacién se parte -dal hecho: de_
Cdmdo;

Zp + 2Zv.m 0, ' , , "(238)‘

,que permite’ encontrar LI c-mbio en la relaczon de dxspers1¢n
. del plasmén. a partir del cambio en la impedancia del sistema
el ser - Pcrturbado. Suponiendo un ‘medic con interfaz abrupta
Ly que-las conductxvzdadas superfzcxales ‘"o dependah de Q, se’
',obtxene_ : L -




Zo ZV & [\ Ouse 2 + Q"= C= & /\ Zpm ?

AG! = anw - c w2
Qo= - oo 1/q + 1/¢(Em k)
2.3.9)
donde @= estd dado por (2.3.6), k! Yy 'qQ' son las

componentaes normales a la superficie del vector de onda
dentro del medio y el vacic respectivamente.

4) Campo local .en un cristal semi-infinito. .

.Canpo’ ‘local, que ‘ha mostrado ser utxl ‘o expl:car p-rte de i

S la estructura  de reasultados obtenidos en  -eéxperimentos . de Sy
reflectancia d:farcncnal. an p-rtxculnr los relncionados a :
- anizsotropias . épticas,

s materialas: isotroPicos
~.xp.r1m.ntos se

: supcrfxci

obscrvadas ey l1a superfzcxe  de
5 bulto"-*’ N 1 TN dichos

EY momcnto dzpalar =
o alor del campo: cltctrico : o L Ca :
i lockl, - oal. Ceusl an gcnoral ‘no cozncid. con el campo

’;macroscépico. Ello -a% debido - aaue el c-mpo Clocal tiene-

_‘_pucd. cambx-r significnbivnm-nto'rcsp-cto nlAque tienc - al -
“wxntcrior, ‘induciandose un’ c.mbio can o lac r.spucsta ‘e la
region i superficial. El  aefecto de campo - local 'produce -
- fluctucionaes a -scal-s microgscépicas ‘en la superficie, . v ean
este sentido es una  fuente de no-localidad: el campo local
que polar;za a una. moldcula depende del campo. local que
j~polariza Y sus vec:nas,f,el cual  a su vez depende del que
<vpolar1za a las vecxnas de’ éstas, ctc., : ol




iy Planteamiento general del problema.

Sea un cristal formadoe por moléculaz =usceptibles a
adquirir un momento dipolar pPs dispuesta=z en una red cibica,
vy cuya interfaz <cea raralela a una de sus planos
cristalinos. Suponemoz ademas que la respuesta al campo de
las mismas e3 izotrdpica y lineal, de tal forma qQue para
cada frecuencia exista una .constante 'a', que drnominaremos

“la palarizabilidad de la. molezula, tal que el valor de p;
asté -dado-por la relacidn: L : S ae

local sélo: Ccontribuyen al: <t i 1 lard
las demas- entxdadas,robtenem0= &l conjunto . . de’ ‘ecusciones
acopladas . ... ' LT S TR AT

“la PL : g
nlrededor ‘e’ la superf:c:e : NG, . meRor- quelan longxtud de .
L ‘onda del cnmpo incidcnte. [ Se - dqsprnclan tambzcn campos de:.‘

nduccxbn, d radxaczén,

donde n,m  numeran los "planos, ‘Siendo - n=0. el ‘pr;m.rO';d
-allos, v hemos normaltzado con el volumen ‘por’. moldcula Q,
de forma. qua P = B/ y T a/St. : :

El temnsor | U determ1na 1a 1nteracc1én entre ul n'asimo y, 

el m'esimo . plano, de manera que: P Ui = campo electrxco’
“praducido por ¢ el m'ésime’ -planc.’ cr:sta]:no Casuna distancxa’

‘-_2n=na, siendo val. la dzstanc:a ‘antre planos. .Para encontrar =
~al valor - 'de U,, ' es necesario  encontrar ‘el campo producido -
por una’ red b1dimens:ona1 de d1polos puntuale prablema que“,u.

a continuactén resolvemos.,




i) Campe de una red bidimenszicnal "de dipolas puntuales.

A cortinuacidn deduciremos =1 campo producido par Lna red
periddica bidimen=sional de dirpolos puntuales, caracharizada
Fpor dos - vectores ay b, taxles qque las coordenadas de
cualguier punto de la red estard dada por urna combinacidr
lineal entera de &sto=. Consideramo= primerc urma red como la-
‘arntes dezcrita que en cada citic tenga una carga 'g’
Entornces la densidad volumétrica de carga estari dada por

4-5(z) 4.8 B SLGGy), = (im +3B)1 3 . (2.4.4) 0
e R ) o ; i ¢

a b1d1mens onal.:
SRR 3 e . Puntuales, ;

e al plano ~z=0 -y en-los. s:t;os de la- red...
'_propxedades de Ia Funcxén ‘6 son amplxamente dxscut:da: en la
,lxteraturaz' Eeta ‘d1tr1buc16n productra un’ potencxal dadO'

donde !. -s - una fﬁnc:éh de z, v'@ Le] vector a determznar que"
- deabe ser tal que =a cumpla (2.°4.5) ;" 1.e.

el- P = et- l.' - n'- mm'-: .

179~a s,23n75?;:' ,(2£4.7)*'

R my



que.. establecen un  sistema  de ecuacionss gue. daeterminan
-un;vocamﬁnte al vector @ Fara n.,m dadas. Vemos entonces que
la zuma. (2.4.6) es en realidad wna doble suma pues cada
vector g estid determinado por dos indices. Los vectores que
cumplen (Z2.4.7) se denominan vectorez de la red reciproca
msociada a la red daterminada por lo= vectores a vy b.
Reszclviendo (Z2.4.7) =2z inmediato deducir que: )

by - mra.
2n - ) ) (2.4.2) .

Brebry - EueE,,

©ovezr-obtenido log va
la ~ecuac16n de “Paoisson

o (2.4.6),

v= 'v z '.PJ - —an a[z.Pl o ; : :ji L

“ donde o es la dansxdad volumetr;ca de carga. EXRliciténdd'

L IEL isiguiente paso Y es multiplicar’ ambos: ladosl 4laj

ecuac:dn par  a~ie P donde Q' as alguno de los. vectores @ R
. e integrar -en una coldn unitaria determinada por a v b, de. ol
tal forma que, contcnga una’ sola'carga. Delulado 1zqu1erdo‘ e

Sy : Fmino: asociado ¥ S
‘carga que. ‘e encuentre en la- cclda unxtlrxa en la que ze -
integra, ello port las’ propnadades de la‘funcison s. Luego, 1a
- ecuac:én se convzerte an

. ‘ ‘ . : e
{3%; - 9= > i- (z) = ~(4nq/A) - S{(Z) .. (2.4.}1)

La solucidn para g q_ es iﬁmediata'

© . g=0z - . !.‘-.a(z)= Vo =~ (4masa) - |z|




Fue no es. maz Jue el términoc correspondiente a  una
distribucidn uniforme de carga en un plano. Fara g diferente
de cerc, vemos Sue la ecuacidérn ez honoasnen en todos los
puntos fuera del plano =0, y tiarme por solucidm

By (Z) = Bgo - WiI=, Fua= cta,

>

. donde &1 valor absoluto viene de eliminar de ambos lados del

che'z' las soluciones  exponenciales cracientes, que caracen

A sxgnaflcado fis1cc. Para determxnar el '‘coeficiente &g, -
o ’ - Svla ecuac16n (243105

k”donde ®l términc de. derecha proviene dé que al derivar

S aTeilm) ce biana una. d;scontznuzdad en z=0, la cual al derivar
'por segunda  vez sea —conv:erte ‘an la Funcién &3 -el  primer -
-sumando . pProviene. ‘de. ‘agrupar . las . funciones “escaldén  que.
buedan;_Luegg, -t 1nmedxato de (2 4. 11) v (2 4 14) obtener ;

'/m atz),,_‘ 2w

de 1. funcidn &,
‘ Da (2.4.13)
‘-cqefz;xeans‘f

cion axacta.

cuniquxer z. dxferante de. cero. ,"‘ _'ff o Lf"°':;“

Tenlendo 1a expresion (2., 4 14) pod-mos ahora encontrar
la correspondiente  para el caso an que. loe puntos de la red
. estan ocupadas por dipolos puntuales. Para «llo superponemos
L dos redas de cargas. puntules de signo opuesto, deseplazadasz
Centre si par un vector csteg.ay,an). luegs, por el principio
Vde superpos1c16n el potencxal estara dado ror

ka(,‘, PHr =viz, P - e Z ot e, Pt le,ed).

- R6




Si suponemos  que lzi>leqt. lo que as exacto en el lxmxte
en gque ambas - distribuciones se acercan entre 51
arbitrariamente, entonces

Iz + @l = Izt + =gn(z)eay,

donde sgn(z) e la funcién signo (1 & -1 segun =>0 & z<0)) .
Luego podemnos escribir :

: Vd’“z"'q/A gki/g)é-'l-',.eA-'l‘ (1 —e--.n_f-}.p

'badd@bs';fa;£okizaf‘;.;171' tomar
Volimite en. que 1.- tiende a

da) depandencza ‘el
ariico teérmino | QUQ sobr.v;ve as ;'corrnspond:cnte a Jla:
funcidri escaldn,  aue implica “un snlto en el ‘v.lor doL
potenc;al. al cruzar .l .Je z igual ‘a; ) : :

Vio-) —V (o+) = 4np=/A

Esto ult:mo eas 1mportahte,;porque permzte adquirir una
.ﬁadea clara de comd se:forman los campos de depolarxzac;dn en
‘los medxos‘ materiales. Si pensamos en unalSuperposicidn. de
‘michos de ‘eztos ‘planos - dipclares paralelos ‘entre si vy
valineados a‘jl ~largo - del eje. 'z’ de tal marnera de que hava n
- *unidad ride distanc1a,«uyémdaia;gglgmg§¢ las_%

.27




contribucionas g% A‘tendremos que en una distancia (z-za)
ﬁl Fotencial tendrm ur cambxo total ’

V(A~zo) = (“-*o)(4ﬂP.)/A,

Perc recordando que A es el 4rea de la celds unitaria y por
tanto n/& = numero de dipolos/volumen, obtenemos que en
promedic:

V(z—zo) = 4ﬂ[z—zolF'2

S OAE 1mp11ca un campo\macroscép;co constan+» B = ‘ e

deila Fuhcién gignoy’ " éxto’ rdﬁulta £laro al’ Gbservar
todos los dcmaS' térm:nos ; fluctu-n P.rzodxcnmenfe
distancias de 179 del ‘orden del spac;-m:anto de la red).:

' 08 " C i ; » ; P ddicamente’ en
1A dtreccionos (X2 bamos:- de -entrada  asignando . una
gecmatiia espccific. ali problama,  i.®. pr:vzlagxamos Cla

directidén z  como aqu-lla e la que se rompe la simetria. En

*,;ihtgrfazfplaha,,-lp correcto ez .sumar por planos;:-en. el caso. -

general se encuentra-que -las convergerncia de  las  sumas
: dipolares depende: de.la. . forma en que se sSumenrn, VYV la marers
fcorrccta de. hacerlo astid determinada’ por  1a ggeometria. del
‘sistema -macroscoépico’ qQue ., queramos . reproducir. “Para una;

aaeometria como - la  nuestra de  medio.  sSemi-infinito con.

SSUNar -

de querer describir unidieléctrico esférico, ‘sedeben




‘por esferas concéntricas. Una vez aclarado #sto, volvamos al
problema del efacto de campo local. "

1iii) Solucidn al problema del cambiao enrla rezpuasta debido
al afecto de campco local.

En el contextes del presente trabajo, resolver el
problema del campo local significa encortrar la solucidn al
sistema de ecuaciocnes acopladas

Cetrd) = a Ea v Eiper) o N0 1r

P = T [ Ea+ T Pm.- Uvm] - __,~Q (2.4.16)

mey

o con 1la condicidn 1imite de fqui Pn tzenda al valor de la"
: polar;zaczén en- el bulto: Po. : - :
: ,{n' d:fﬁrente de ,'m' podemos Lusar. la'

 _(u,a;;;7j; (ZwQ/AY E (9,2/g)e-wi= - .;;,;:}H_;;,

AU = (_2*9/93 E {9 -. 26(2) )Qi"r‘ ih*'m"i“e#-‘;v.l’vh_l;) )

,,ln ‘distancia e
apreciar en la. tnb : l, donde ’Mostramos SUS valores para

'i‘las diferantes caras de un cristal FCC.

‘En. el intericor la respuesta del: medic estara caracter:zada
For una . polarizacidn macroscdpica Pz HoEm, donde Em es el
S campo macrosc6p1co [-ToR el bulte dado por

B = (E.’:", Ee.'. Fc-/;,) i




Y e @8 la suscepbtibilidad macroscépica. Lejos de  la
superficie la polarizacién en  todoz los  planos serd 1a
misma, y por tanto el tensor U,,, debe ser tal que:s

Po = [ Eo+ & Po  Unmls (2.4.15)

M -

de donde ' podemos encontrar el valor del tensor de auto-
”1nteracc16n U en térmxnos da. I, He, v .. 1a suma de 1osf_
términos-n #*.m que K15 rapxdamente convergente. I : :

(2 4 19)

El métodoV para resolver ecuaciocnes acopladas del txpo
la forma: de intraducir” las constantes fisicas que
8 Pa b1cular F)'fse discutira con mas detalle on

: ie ,esolvamoz Para:; -

ﬁf por tanto la corrxent- superf:cial neta deblda al efectof
‘de’ campo local'dada por : : .




CAPITULO III

En el presernte capitulo desarrollaremos el modelo . que
constituye el punto central del prezente trabajo, ¥y lo que
de aportacidn  original tiene. La idea cerntral es modelar un
metal por - medio de Lin sistema compuesto de una vred de icnes
polarizables sumergido ern un gds de electrones tipo Drude, v
generalizar el.. ~formalismo, de. camro-local expuasto " en  la
seccidn’ (2.4) del capxtulo ;anter1or. La. funcxén del modela’

“super ici
1nterxor.

,jde electrona-,
rasolver.

N perm1te plantear las ecuacxones acopladas a

\esbozaremos el

”Finalmontc wmétodo util:zado
) §

PAra

(Gea un

- polarizables’.

_ funcisn dxoléctrxca Clocal Gg, que pusde ser’ por ejemplo un
L. gas de - e!ectronos. y al. .qua nos referiremas ‘como- tnl. Aunque:
en principio., banto lo= .lectrones en ur metal como sus-iches
't:enen carga_‘neta, suponencs  que. la contribucidn importante -
a la, - respuasta “Sptica.. del material  proviene de . laz
=“corr1entes asociadas al- movxmlento de las cargas: libres AR W
Y-t dxpolos 1hduc1dos, Y o asi tra+ar al Qas de clectrones Y. &
‘lo= iories como: si: fueran ‘nautros. o
N En  presencia de un campo externa se 1nduc1rén er - cada'
‘antidad. momentos mult:polares ‘de (ppdos los Jdrdenes, dandov
T UPAN &) Campos .auepuadan | ser. | muy conplicados  en sus
e aetalles. Sin’ embargo, -n“l- -madida 4. que nos’ intarese Ta




respuasta macroscépica an el bulto del sistenas, ros bas tara
‘poder calcular el promed1o de la polarizacién inducida ern wnh
-volumern Que  corbersa mucha entidades, v cuva geometria esté
determinada  por el’ =tema macrozedpics  que quersmos
reproducir, i.e. ur medio semninfiriito con interfaz plana, v
.caracterizada por un, vector et normal & 1a misma.
Supondremos que cada entidad eztad localizada e una
ragidn mucho menor gue la diszstancia entre cualauiera doz de
ellas, de forma que 3ea posible envolver a cada una Can WNaE
esfera imagimaria de radio 'a', lo baztante grande como para
wque el . campo producidc por la entidad en puntesz fueras de la
esfera sSea ecencxu‘mente dipolar,  pero suficientemente chica
o ! 1ntersecten. ‘entre.. si las esferas

5 El primer ttrmino_ as la . contribucidén de ‘las esftras.
ldonde_m Pi es el ‘momanto. dipolar total de . la i'esima esfera,
Y 'n'el " numero total. d. cllas en la rebanada- Eri  pa hay
- contribuciénes tanto del momento ‘dipolar total de 1la 1‘.51mq
';antxdad, ‘come  del momento dipolar ‘total de-laz carsas del
945 de - ealectrornes | que . se agrupan: ‘alrededd i de aquella
apihtallahdola,_"aSi . Come -.de: la polarxﬁacxén y Ucargas:y
Cinducidas - por. el campo el&ctrica an la porcxén de gas quni‘
f cae dentro de la esfera imagxnaria._ :




El segundo 'térmxno ec la contribucidn fue?é de laz -
esferas, siendo  ¥g la suceptibilidad del g&s, ¥ Vaxe la
regidn de integracidn fuera de las esferas, ,

I d?yr = v = (4n/3I)na.

Vanm=

En (3.1.1) E(r) es el campo eléctrico en Vaxc. aue a
continvacidn separamos .an dos= contribucidnes: una dipolar,

v que’ tiene su.origen en el momento dipolar inducido dentro de
flas esferas, yflas cargasxque la apantallan- v. las dema=z

Su orxgen en las cargas_,

CEMR) R el ¥ E P TR wl) : fﬁ_wu (3:1.2)

V;déndewdgffniméi_éi;féﬂiptfdg“intéfa;ciaﬁ diPQIﬁf'r

31,9

'aparente ‘que’.r ; 2 de ellas B,
“ode Crelacidn B TR VY - RPN
recs;rxb;mos (3.141) comov;* BT I

v;zntagrachn. v se obtx.nc
an. dicha reg10n.

CEL Primer paso eas encontrar la integral de volumen del
. campe pProducide por un dipale puntual.  Si el -dipolo esta
- contenido en - una rebanada  de volumen - 'v.! con el = vector
S umitario normal a la.'mlsma. y ~dafinimos ,s(v) como la:
‘. superficie de 'v', ‘dicha 1ntegval esta dada’. por ‘




(3.1.5)

Tran

J o ‘Pfs;‘7 Cir - ra-* = |
v .

n
]

[ da-p's Y r - rafj-2 -4n{p', rellet,
s{v) . :

e decir, . =4lo contribuye a la integrial la componente del
Vﬁmomento dipolar perpendlcular -a la rebanada. Si el dipolc e=
: ésta, & 'si ze wencuentra fuera @ del volumen de
Cla 1ntegra1 ec : ] Para ;obtenar (3. 1. 5) ise
ra- 3 ;de volumen,f &

".(.37-_ 1,-5), v:_} oy

'-A>L¢6ntinuacién raal;-amoe la integracidn de E dantro de -

la contr:buc'én de un. d:polo_f‘

1 esimo. sumando .dal, t.rc.r. tdrmino :de “Ya ccunc;any

ol

'(3.1 4) Adxc:onalmonto hay Que xnc!udr ia” conbrxbucxén ‘dal -
" campo dentro de la esfera provunxente de ‘todas las entidados

Y cargas que estan fucra de la misma, Y. Aue:’ estsé dado por
E; =E..f+ {:p' f (r, r_.),—: gf.. eI - '(;.;,s),"
ny cuva ‘1ntegkal,'dé  vo1uﬁén' en . ura esfera s, én’mlay

aproximacién estatica®,  -“igual’ ' al ‘volumen ' de - la  esfera
:multzpllcado por el valor»del canmpo. justo. en_el centrofde'la




misma, i.e. el campo local en la i‘esima Fosicién de la red
(Evro) -« Bsando aesta definicidn vy la ecuacidn (I.1.6)
obteremoss para el tercer térming del 'lado derecho.de (3.1.4)

F ((4na®/3) Eioe -(4n/3) P 2},
L k

<te

L )
S I Gr Hg E(r) = *
2 IVamr v

(3.1.9) -

Luzgo, de (3.1.4), (3.1.6) vy (3.1.8) obtenemos pPara la
Frolarizacidn. promedioc total ’ . .

jéélgularf

el dxpolo aparente P’ que‘e
cohtribucxones.

3 ' de funcxbn d lectr:ca eg,
‘contr;bucxon esth dada Por:

3 p;r

prya

e (31011
“Zeg + 1 . »f' 'f ' : - -

SRS En,‘nuestra aproximac:én,_ ‘el campo local actua sobre ia
c:vxdad coms [ un :ampa_‘constantg,.,y For tanto Vpodgmqe—




utilizar el tan conocido resultédo deducido en varios libros
de texto®™ para encontrar la segunda contribucidn
. 1 - eg
PPy & e 8% E,oc {3.1.12)
2 g9 + 1 -

af;és el radié de la cavidad.

(31D v (3

Pra = Pl e PE

SANAS XKD E* vow -

- Kg « ::a*"}: (Etect 2= E p'a))
. s . L8 .




.dunde notamos  Que los términos corn Eiec ce . cancelarn, - de
forma que definiendo N = n/v= No. de entidades/volunsn, sa -
llega a laz ecucacionss

PL = Np'd + g E'L (Z.1.15)

. ‘momento dipolarféparente.pgpmegiq‘
en la rebanada. & - o

Las ecuacxones
‘xmportantas de ésta

P larzzabxlx ad ‘a% la - co stante - qQue acopla . los moment0=
»dipolarcs ‘da 1os iones vV al campo que producen.,”

. - Seaa.un medio ceminfinito como’ el descritc an la seccidn
Eantorior.-sujetoi a un campo. externo Es. En la medida en que:
Nos  interesen sdlo las variacionas de 1oz camFos en

“distanczas mucho mayoreg -~ Que  la. ﬁistancia entre las '
v‘,entidadas, la respuesta en. el interior del sistema estara”
o earacterizada’ por . un U funcidn 7 diléctrica efectiva

Gar=)+anHae; | que supondremas local. Entonces el campo
'macroscbplco Ep estgrt ‘dado rPor o Tl

ST

‘u?“§°+(§!" -j_-" Bl o

A3aZo 1)




dornde hemoz separado el campo en su comporiente perpendicular
ala interfaz (EL), que incluye al campo de depolarizacidwm,
Yy U compornente paralela a la interfaz (EY), que coincide
corn el campo externo. El aue ello =zea a=i es claro
considerando que el promedic del campo se hace en rebanadas
paralelazs a la interfaz, renitiendonos a la discusién del
final de la seccidn (2.4.1ii) acerca de la formu correcta de
'realxzar 1l0s promedic= macroscdpicos
e Ut111zando los. resultados (3. 1 15) y‘ (3:.1.16), v la
, obtenemos : Para ’;Ta

=vh-vEM" = XQ Eo® - ég:P‘“,

Lo ‘donde P'- Np' No de dlpolos/vol, es el dipolo por unidad-
Lm0 de volUumen | asoczado a "‘los ‘dipcloz:'aparentes', que zon loz

e ua detﬁrm1nanv'¢1 campo  dipolar que una entidad produce en
de las 4otras. Nétese que er 1a dxrec:xén normnlndﬁ

N P’ = rExeea.

donde Eiroe as el campo local aue s;entan las ent;dades cn el
1nterxor, y ho incluye el autoccampo.

dxflere dal.  campo macroscép;co pues d-Pende -~ dal

i : X da enbxdnd. e 1nc1uye contrlbuciones .

aCinas. cuyo - o

cercanos da 109;
1 - Posterxormenta‘ se.-
lTos ‘iones _-cercancs: se  -anula por: ! e R
. campo macroscépico hay que-restarle la contr1buc16n de ﬁstos
‘al ‘promedio ~ macroscépico, obtaniendo asi ‘la expresién
corracta del campo local. En nuestro . caszo la contribucidn
que hay Aque rastar as la de los momentos p', por lo que la
‘correcciédn al campco local en el interior es ’

Eicc = Em + (4w/3Np : L (@.2.5)

Comb1nando ‘esta ecuacitn con (3.7Z. 1),(3 Za 2),(3 2. 4) 1%
,(3 Z. 5) obtenemos para las componentes transversales’




" polarizacidn - promedio - (3.1.15) ”9.,(3 1.16), " "no - se

Pl = HarEml = HarEcol/Sar {por definicidn)

Ko Ext/E3 + Tl Eol/Sar + (4x/3Np'] (de 2.2.2)

= A3 Eol/=g + [l Eod/Sar + 4T/ 3{HgprEnl/Ser -KaEL/2gl 1,
donde en el dltimo paso utilizamos de rusvo (3.2.2) para
exprasar Np' en términos el campo externo y las constantes
‘dieléctricas. De la expresidn anterior se elimina el factor
EoL, _obten:endo una ecuacicon ‘de la- que podemos
QUe toma la forma

despaJar M en

Al considerar ~un- medlo formado Por esferitas de un
‘ dimléctrico sumergxdas @n otro  dieléctrico, -la ‘ecuacién

43.2.6) lleva ~a 1la formula dev ‘Maxweall- Garnett: - rara la -
";polarxzabxlxdad efacb:va,.(~v_ que’ - de . forma | totalmente

Tqu remos. calcular . “al’ cfecto del campo local ‘an el

“las ‘propiedades: 6ptxcas an la superficie, ‘e precisamente la“"

respuesta efectiva la que nos interesa. A traves de (3.2.6)
Totrae: informacién . tanto de la respuesta macroscépica en el -
i @l medio como - del gas . deé electrones que rodea &

deduccxon,

cuanto pParte .beraszoneiA para
ninguna hipotesis  acerca de la. forma de' las entidades & de

‘como el medic que. las rodea entra en contacto con las
mismas. : : :

. Q) Planteamiento de ecuaciones y método.

CERLlas. seccxén anber:or s2  obtuvierdn  wna .serie - de

r.lacxona -socxadas"a ia respuezta “erm el interiar. tdel .,
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madelo. de iones polarizables  sumergides en wun gds' de
electrones local. Las relaciones relevantes para extender el
formalismo expussto  en el capitulo 2 v estimar el efecto de
canpe local debida a la presencia de la szuperficie son,

esencialmente,
i) Las expresiones que relacionan la polarizacidn neta
con la ‘aparente', dcadas por (3.1.15) vy (3.1.16). Mientras

que la primera de 2llas =25 la quea tiene una relacidn directa
con la respuasta macroz=cédpica del sistema, la segunda es 1a
SQue debe entrar en el rplanteamiento de la ecuacicones, por
cefectiva en el campo que un. ion praduce en . al sitio
otros.- Lo e T T R S o
La expresi

lpor glarios. E=tr1ctamnnte hablnndn,,la unica ecuqc1un que no

~me cumplira en la superficie sard la: exprcsxén Para el campo -

local (3.2.5),  a la que hay gque sustituir por un. ‘siztama de

. ecuaciones .acopladas  que toma .en. euenta - ‘el rompxmxnnto de~

1sxmetr;d aso:zado a la presencia de la superficia. .

; S Tal o como ser h:zo an ‘el capitulo 2, - en " nuestro
1gnornrcmos g RC . ode retardamxento,‘ g

i : ries - importantes q :
plantem;ento del: priblema estan: iasoc;adaa-fa” 165 efdctos
dabidos a _xntroduczr explicitamente’ al gés ‘de. electrones en:
laz ‘ecuacicones, ‘que =on ezencialmente
" v‘lnb.rlor, : traves .

‘siguiente . figura '




CFige
. an nucstro j‘
‘,directnmcnt. Y.

otro lldo- vemos quie U plano. cr;sb-lino ‘dado™ xnter.cc1on-k~
conilos  demas planos Yy con “-los ‘planos:. Limagenes da los
mizsmos. Exsto. nos. lleva. a daf;nir un t.nsor U tal que. UT..

determine la’ ,xnturacczon’dal ‘n'esimo planc  con el m'esimo
Planc vy su :planc - imag . tal forma que damos ascribi

. q 0-pOr 1ms* -“ecusciches

mns un: tenzor. ! 1 Trms - Situando  1a frontera .
~del” 'gts' de electrones  a: mcdia distancia interplanar: a la’ -
-izquierda del’ -planc 0, vnmo: ‘aue . 1a interaccién del glano. -
"m' con-la imagen del planc 'm' seras igual & ‘una interacciocn.
directa entre dos planos sztu.dos a una dist-ncxa de (ntm+l),
multiplicadn por ury factor

(3.3.2)
’ . &g - 1 _ ) .
FylEg) = kg mmmmmmeee B kyai(-1) =i jax,y (z)" g
Jet=a e e £ b ) C
Dicho fi:tor proviene da resolver el problema» ‘de H :

. encontrar . -1 valor del dipolo imagen .inducido cuando: ponemos
- un.dipolo &n. un. medio g an P oncia dc una 1nt¢rfaz con el”
vacio (ver fig. 3 4). : .




F:g.(3.4) Dipolo sumcrgida an un mad;o g vy su,
imagen, producida. por las’ carg-; inducidas -en la
Vfrongorn del med;o R T . :

'cazo de  cambiar la posicien de la
cto . al primer plano cristalino, ‘&l

Er el interior- d.l‘m.dio la, polariz-cion no. dcp.ndc de{‘

numero -de’ pl-no cristalino, vy ademas, dadc que la frontara

estd lajos, ' -los términos del tensor Inm son despreciables y
por tanto;U'q--qu, ror 1o que podemox agcribir

Plo = Pl (Eam, Eov, Ea=/ey) +”“_§_P‘.,-‘U......l, (3.3.4)

donde P'o=Np' "~ es la polarizacidn promedia apar.nta en el
dAntaerior, 'cuyva relacién con la polarizacién total esta dada

Por (3.2.2)y  {3.2.3) identificando la direccién ad- con 'z'.
- 1 ) d;reccién obtencmos de (d 2. 3) P .




- .
Pl 7 Po® - W Em/En = ¥ Eo/5,. -~ Helo® /e, (3.3.5)
aue cambirnardo cor (3.3.4) ros lleva &

r Ea‘/en

i = Mo Eo=/Sn -~ HeBo=/=. (3.3.6)
1 - N = Unmg
']

Eliminarnds Eo* podemnoz despsiar la zuna de loz tercores
C U™ @m bérminos de U, 5., =S,. Sustituysrndo la exprasidn
TH{B.R2.6) para MiEe,E,) en {(3.32.6), e ercuertra gue dichas
cantidades se &liminan, obteniéndose el siguiente resultado

(3.3.7)

! andlisis: ; aﬂterxar par
componentes raralelas a la. iRterfaz ‘se’ ﬁncuentra que

E Unm™~ = L u;mvv‘="4u/3‘ ‘ ' RRRRE-12- 2

CmE— " . ms-w
nos - permiten  calcular ‘los
cen  hérminos de.  series

&lxdas para. crxstales con

¢ cuncxones anterzores‘

a plantear las ‘ecuaciones a resolver. = Re ,
(3.3.1),  reagrupando y normalxzando ,respectq
osbteraemos _ . e

(@390

>f“kr < z Uﬁm - D xnm }"

e - L e

,(9.3 zo)g;

‘donde. la n csima compononte ‘dal- vector dP as 1gua1 al cambxo'
normalizadoe en 1la polarizacién del n'esimo Flanc criztaline,
v-M es una matriz simétrica de tensores diagcrales dada par

Mamd i F Sem Bas = T (U 44, - - TR P

Los - té&rminos fuera de la diagonal se puedern truncar &
partir de laz n,m tales que .n-m!(N, dornde N as. txpzcamente




del crden de S, tal como se vé e las tablas 1 v 2, v M es
por tanto una matriz tridiagonal por blogques de la forma

Bo Co U 1] g - - -

A, By €, 0 O - e
M= » (3.3,12)
[v] ﬁ: B= Ca O ¢ o ,

trlangular;j superior i )
'respﬂct1vamente. Para.  resolver =21 sxstcma (3. 3.10)
“fijado el - valaor para ') se utiliza &l método de e11m1nac16n
‘gaucsiana ‘mediante un algoritmo  recursive "doride prxmero
CJ vames calaculando matrzces B‘ vy vectores “p; definidos’ Por
. lnduccxon medxante s s L :

$3.3.19)

“l"l :=. “c" “tol -

donde las .matr1ces B‘ son t1p1camente de st Y por tanto no
reprezentan aespacial . problema para . ser invertidas
uﬁumértcamente. Er - las ecuaciones’ anteriores s elzmznan laos.
- podamos ‘e crxb:r-la ocu-clén

L cambio: -an . la pelarizacién’ correspond;ente'“'
ﬂ‘planos ‘o THETCEIND , 0 CIND + L, faees CAND #UNZLY s L
. ‘Si. la'itaracién’ converge,.es deci ‘51 efectivamqnte Ia
polarxzacxdn ‘de -los plancs decae a - su valor an elm_bulto
répidamente, entonces, despues un numero M’ suficientementa
grande de iteraciones, la polarizacidén de los plancs no
diferira aprec1ablemehte de la del dnterior, por 1o  que
Podemo= hacer

T = 00 . '(G 3.16)
‘luedo, podamos uzar - (3.2.15) para calcular 1berat1vamente

&l cambic - en-la  polarizacidn en  los Nx(M-1) plancs a” la *
"“derecha del primer planc mediante la formula L ‘
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Wy = (Ba=r) [ py - Cy WMywal (3.3.17)

* v finalmente cbterner el cambio en la polarizacidn
rormalizads total

[} [
INP = L ILPo -1 (3.3.13)

Teniendao el cambio total en  la polarizacidn en 1la
superficie, podemos calcular las conductividades
-superficiales. De las ecuaciones (2.3.3) vy (2.3.4) . obtenemcs

L con
€ G )-u—7=l—1wa £ HP.,>,< - Podul L (3.3.20)
: ; E=_ R to c -
‘~§i§ndo:'a'vlas d:sféﬁdia'iﬁiérplanar.gUtilizandoyié relacién
entre Pa' v'la polarxzaczén total Po . dadas por .. (3.1.15) 'y
(3.1, 16). ‘hacemos R U

P - '“‘:-E",‘/E-) A Pl,;'.

= E®n (Rae v'x-/e-) o P' ' (3321

que sustituyando en (3. 3 19) V. (d ¢.AO) nos lleva F1n=1m=rt=
 ;~1& formula . - 2 ; .

aciandc andlogamente para ‘la otras componentes obtenamos

! g S L : ER T o
<<a,,/> = —iwa (€or- €2) I\ P (3.3.23).
‘an
{Swmr> = -iwn (Ggr= €9) /\ Pla S t3.3.24)
4n E-PE- : : ‘

donds la forma en la direccidn 'z' cambia dado que-en dicha
direccion la relacion entre P'v Pe cambizaa’
RS 0 | or1gen de -las anisctropias debidas a1l efecto de campo: o
“local se manifiesta claramente  en--las ecuaciones .(3.3.22) Medil e
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]

(3.3.23). Para cristales con interfaz paralela a caras como
la (1,1,0) de los cristales cibicos, ern las que los tensores
de interaccidn entre  plancos cristalincs dependen de la
direccidn relativa entre estos v la polarizacidh. el cambio
en la polarizacidn debido al campo  local dependera de la
oriertacidrn de lozs camnpos respectc & la superficie,
inducierndose por tanto una anisotropia en la respuesta de la

misma.




”‘fcélculo vilores. axperxmentales Ppara.la constante dieléctr:ca'
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CCAPITULD IV

Er el pPraesente capitulo se mastrariam lazs cAlculo=s
realizadas cori- 2l modelo expuacto  en lo=s capitulos
antericre=s, mismos que en todos los casos se realizan
considerando urn cristal seminfinito FCC, clase a la Qque
Pretenecen metales como =21  Oro (Au), la Plataa (Ag), vy el

Cobre (CW), vy con superficie paralela a las caras (110),
qué”es la cara que puede  inducir: anisctropias por efecte d=
‘campo local.’ En.la primera. SECCIOH abordaremos el problemav

‘ culos para, | - B
interés, estando los m:smos aqrupados ar dos bloquea degun'
e la forma en'que‘sa xntrodu:on las Funcxones respuestas.k’ .

1) Con f1nes de estudilr el txpo de es tructuras a las que
o Puade”’ dar ‘ldgar el Mq&lculo al. variar  los diferenteés’
FParametros, se ' pPropone.. para la“funczon ‘dieléctrica del "
wistema  ura ‘func;ﬁn 1 ziana €&a¥ (W) como la analizada en
 -seccid f & la funcién dieléctrica =.(w) ‘del

2) En una aprox1mac1 maz raalxsta,’se 1ntroduceh en el
“del bulto . -de metales como Plata ..Oro vy Cobre, modelando @l
omportamxento de 105 elec rones 1 bres de los mismos con el

~introducen. valores,

4.1) Convergencia del Meétodo. . .o

La ecuacién a resolver para en contrar.el cambic en la
polarizacién debido .al ‘efecto de cambio local es
asencialmente de la forma. C : :

. »_’ﬂ B ‘ % T
Pim =T ( Eac ¢+ E U qP'm ), SRR L TS B B

me= O

:Hidonde = ,F(ﬁ-p,_-) k-7 supone conocida. Para que el método;]
f'perturbatzvo sea"suscephxble: de' aplicar=e,’ e;“ condxcxon”“




oy .

necesaria que la polarizacen de los plancs decaiga su valor
er el dinterior ern una diztancia mucho mernor que la longitud
de onda de los campos incidentes. En términoz estrictosz ello
as decir que, i ‘'a'sSdistancia interplanar v 'L'=longitud de
orda incidente, debe exisztir urn rumerce entero 'M' tal que se
cumpla quea

(4.1.2)

C(4.1.3)

.déspieciados vnendo ‘el ‘@fecto  ‘ari el célculo de ‘aumentar: el
 numero .de planocs 'M* tomados. en cuaentz.  Para la finalidad de
:nuestros cadlculos es mas que suficiente que el r.:ultado sea
reproducible hasta- el orden’ ‘de uno- en mil en el cambio de la-
Polarizacién normalizada, ' pues ademas- Sde . no pretender sar
T Anas descrlpcxbn»~ axacta, ‘1a misma - prccxsién e de log

.~”exper1mentos no - exige més i(un camb;o ~la polar:zacxbn' -

une ~correspande' t;pxcamente. &
i - 1 1 2

ser P'y por defxn1c16n una polar;zacién promedxo
las' fluctuaciones  ‘que Pudxese haber en: d15tanc1as del’ orden
de la separacion entre planos cristalinos.
) LLa  forma pragmnatica  de =zortear ﬂstevprnblema es checar
T aade Vez . que  Se realiza un c&lculo sx la. pol-r;zac1dn decae

‘depande .solo. de 1la. constanteidxelectr:ca relat1va E-ple-.
Para ilustrar estc’ mostramos en las figuras (4.1) 'y (4.2)
el cambio en la. polarizacién normalizada por planos ‘para
distintcs valores realas de la constantae dieléctirca
ralativa S.s/Ea, donde ignoramoz el efecto de las imdgeres.
En dichkas figuras representamos la polarizacidn por medico de
curvas. suaves, . aunque Solo tiene significado fisico en el
lugar de leos plarnos.  Para €l  cilculo se ascogiercon  los
tensores de  ‘interaccidn para - las caras (110) de un . cristal
Fce, cuando el campo estd en . la direccidén x=1I01,-1, 01 (fig
,(4;1)),vy er la d1recc16n y-[ﬁ 0,11 (Fxg (4.2)). :
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Lo pPrimero que  resalta en ambaz figuras es el hecho d=
Que, miantras que para ciertos valores de Sgae/=4 &1 valor de
la polarizaciérn decae rapidamente a =4 valor am el bulto, en
otroz decas lentamente & no decae For mas que nos alejemos
de la zsuperficie, ozcilande el valor de la mi=ma alrededor
de P'e. Observamos ademds gua el comportamisnto 4de la
polarizacidn depende de la direccidn relativa =ntre =1 campo
v la cara cristalina. Asi por ejemplo, para Sear/Se=~-0.%5 la
Polarizacidén en la direccidn 'x' toma zu valor en el bulto a
'paftxr dos & trez  planos crlstalznos, m:entras Qque para la
d:recczon v osc:la v;ﬂlentamente s:n dec«er- para valore:

P-ra entender al origen de las oscxlacxones ‘Para czﬁrtos

~-valores de 1a constante ‘dieléctrica relativa es necesario .

“remitirse a - las- aprom:macxones ~heachas  al plantear la.

ecuacidén  (4.1,1) 0 En-  ésta se desprec1aron efectos  de

;,retardamxento,‘campos de induccidn, vy la variacidn del campo
~5externo a lo 'largo y en’la dxreccxén normal ‘a la superficie.
‘En; TLraf. : ‘ ;

[ ichas ecuac:ones esté: fuera del
galcanze de este trabaJo. Nos limitaremos a seﬁalar que para
haccrlo, s util:za el Teorema de Bloch®2 gara expresar los
S Campos L como. . L una ,suparposxcién " de modos de .. volumen
jcaracter;zados por Qvectores de onda k, que al introducir en '
: : a un sistema de ecuacionez en los.

: s.rtn suscaptxblcs o
1(d-cayando rtpxdamant. en ‘cEso - contrariol
Para aquellos intervalos en que los modos de longxtud de
’ondl corta puedan propagarse, la Polar;zaczén en los planos
no- decaerd a su valor del bulto, y el métoda no convergeri.
Para aquallos  valores en que dichos modos no se propagen el
- método converdge, Ademis, comoe las relaciones de dispeaersidn
involucrarn los tensores de interaccidén entre plancs,  los
intervalos de convergencia dependeran de la direccidn de
FPolarizacién. Para 1la cara FCC-(110) los intervalos en los
que e propagan modos de longitud de cnda corta zon®2




dir 3 = (1,-1,0) Sae/Sa en (~m, -5.21),

dir vy (0,0,1) Cmr/iy &N (-, ~(1.47),
dir =z = (1,1,1) C e/ Em mn (~S.21, O),
(4.1.4)

intervalos qQue en cada caszo ecperaremcs que nuestro método
o conver ja. Nétese que =1 valor €,z representa, para Sae
finita, un  punto de transicidn abrupto: entre una regidén. de
no converaencia a una-  de convergencxa rara las direcc1bnes
paralelas a la. superf1c1e.

L Parm fxnalxﬁar ésta secc:én senalaremos que en el caso .an.:

’ 1°5'm°d°5-' iy . Cend 21 -todo
L ECAas0uUna. . parte 1magxnar1a distinta. de cerc. En. la Figura-
“ {4,3) mostramos esto graficando el cambio en la Polarnzac:én o
“mermalizada por’ plance - para‘divarsos - vaiores de 1a’ parte’ S
;1maginar1a de Gefle-, L cuando. . la parte .raal L Cae. - en . un L
intervalo .de.no-convergencia. : : s o S

1 modelo loca
“fuhcién dieléctrica’ ! - S
..osczlador arménico, que en al’ espacio de las componentes de
“-Fourxer lleva a una raspuesta de la forma' :

(W—/Ne) =

Clen-el . que. hemos - ignorado efactos de disipacién, logs cuales
~;1nclu1mos totalmente en los iohes, v We es la frecuancia de .
Flasma aaocxada esencialmente a :la densidad de las cargas
11bres. RN : ) ’ L T R ) L . e




A _continuacidn consideramo= un sistema formado por una
red FCC de entidades puntuales polarizablez sumergida en um
madic de constarnte dielectrica €ga(w) dada por (4.2.2),. Faero
cuya respussha macroscodpica en el interior Eae zea de la
forma (4.2.1). La idea de eszcoger un larentiziana para
describir el siztema es solo de proporcionar una resonancia
ern la  respuesta en el interior, v poder asi discernir
cfaci lmente las estructuras asociadas a écste de las asociadas

f)a la.‘superfxcze.;Cabe' sefalar que: en el limite. en que la

frecuenc1a tiende & cero, el modelo es 1naprap1ado _Pues. se,;
= ;como dlelect co :

”}dxrecCI i : ; . ;
S C3,4,000 0 En todo—'A casos 'calcularemos ‘el ‘ca

"‘tpolarzﬁac1on aparente “F'yidebida ‘al: efecto . de - campo . local

Y euandolas® antxdados estan polar;zadas va sea en i=A,‘¢ i=y,

2‘Aobten1endo

(4.2.3)

{-quc_aparccen‘ en (4.-.1) v'(4 2.2Y . En dxchas ecuacxones w,'l‘

L33 1a:~frecuenc1a de’: plasma “neta del” ‘sistema - completo,
,mi-ntras- ‘que- ve @3 . la ‘correspondiente’ al - 'gas’ * de
Se decxd;é 4 todos los casos : ijar Wa=2Wo, Y S&

g : ‘de’ plnsma aa Ky

“calcoulaniege . »
'(Uhm).. con - i=x,yl. En 1. fxgura (4.4) mostramos  1a €,
dichos parametros . en: funciéon - de la frecuencia: normalxzada
‘w'  (an adelante se sobrantiende que todas las cantidades. se
manejan normalizadas, asi p.e. w=1 corresponde & wa).

Result&dos. ' o :

‘Para | entender los resultados obtenidos, es conveniente
:onsxderar primero ‘el caso ‘en Que no sSe toma en cuenta el
efecto de  lac imAgenes. Esto lo hacemos escogierndo Wg=3.5,
obteniendo laz figuras (4.5). vy (4.6)  para las direcciones
'xt oy !y respactivamente, con ‘wsY=10. En ellas observamos
castructura: csencxalmente L en ~dos - puntoss el primero,

corrcsponde a . la resonancia‘del -bulto- del—sxstemavw=1» v.el o

otro- al ¥ cero de ag (w=3.5). El origern.de ésto se entiende

.iéz1f




. . Ve
facilmente =i conzideramoz la expresidn para la polarizacidn
en el bulto, que debe cumplir en ambos casos

F'e = TIEa + (4R/DFP ' wl, (4.2.4)
que lleva a
Ple = E ‘ (4.2.5)

1 -(4“/3)F

“da- condicidén para que exista un

1o que. se cumple  sSi v 3010 5i €a=0' & Hae= ®, que de hacho:
.,corr.sponde a " los puntos en quefsé'én;uentravla estructura .
‘an ‘las figuras (4.5) vy (4.6).. e ST e

TUUEn las f19uras,> lasV'zonas de .-oscilaciones violentas

intervalos ‘de’ fracuenc1a ‘'n 105 que el método
esbéan s:tuados-rjusto ;antes. : de
: e

v\dxreccxbn RAVER el efecto. de: campo “local”es mas Pronunc1ado, :
lo que viene del mayor: alcance de la 1nteracc16n asociada’ a{
esta (vear tabla. 1). .
: . El: efecto de camblar el leor de; Wa solo traslada 1a
d:cho cvalor 'y la zona

;'En las f;guras
dintroducir. las lmégenes para w.19~5 Viweral 6. LG prxmaro que’
resalta es el consxdernble incremento que sufre el cambio de ..
la polarizacion respaecte al caso =in imdgernes, qua @s mayor -
& un  orden de magnitud en los puntos maximos. Las
oscilaciones violentas = antes de we Parmanecen, Pues la
inclusidrn é. nd de imdgenes no  afecta las condiciones de .
convergencia, mientras que la estructura alrededor de wo
sigue siendo apreciable solo.en la direcciédn 'yv'. Ademas del
-pequefio pico que se. encuentra justo en (w./JZ)“2’475,'que
‘correspornde al polo del  factor que mu1t1p11ca al tensor ‘de
‘las imndgenes (2g-1)/(Eg+l), tres nuevos’ | purtos - _cor -
- structura aparecen que no t1enen ‘una relac:bn obvia con loz
'”fparametros del. célculo.w;d_;,

S2 -




En la direccidn 'x' encontramos uno cerca de wSweo, qQue no
dabe confundirze con el ercontrado en 21 casc sin indgeres.
cuya contribucidn no es apreciable 2n la ecscala de la figura
(4.2). Dicho méximo eztd corrido Macia la izquierda en la
direccidn 'yv', permitiendo distinguir la permanetrcia de la
estructura alrededor weo, qQue para éste caso zigue siendo
aptreciable. Aparecen octros dos maximos, uno despuaes de we, Vv

L etro alredeador -de Zwo, estando en ambos corridoz a las
+ frecuencias bajas - en laldireccidn 'v'. Para dejar clarc Que
;estas astructuras - no provienen del svalor bartxcular Lage..
1 "iflguran (4 10y 2411 ial
: 3 e de ruevso

T despues de " we. Una vez mas - dichos maximos
hacxa la. izquiarda para . la dir vy, : i B
En . la- fxgura:»(4 12) mostramos " el compoktam;ento de la
‘;pol.r;zacxén por ‘Planos. alrededor . del mAximo: de: frecuenc:a
.mas- baja para la direceidn 'x';, notando que:
e “13 .0 EYY ortgen del pico no es debido a problemas de no
Vconvergencxa.’

ébntrxbucxbn del przmer

plano 1mngen_ies 1;

intéfacc én .qué.w excepﬁu ndo de  awtoi teracc;dn,wlesr"
sxgnifzcatxvamente mayor que:los de 1a= demaz interacc:one:,
: tal como se vé de la tabla 2.

v otro,ﬁj4ﬁ;
'icarrzdasj*

Para ‘contestar-a ‘msta Pregunta  ze considera el caso

1:m1tc ‘£imi if;cado en. que . la unica: contribucidn. al cambic

del campo Cal. .“‘,jﬂ";dt idmiac laiqnterucczén_del erimer

1v,Pj_;gr’“
‘donde I-a',es @l tenszor de interaccién del priﬁerfplano con
U imagean, - :
(Toclis = AuelZa=1)/(Zg+l)  i= x,y.
Pe (4.2.7) es posible encontrar una exprecsidn andlztlca

fparé el cambio en la polarizacidrn  aparente rormalizada,
estando dada  por : ’ - i : :

PlasPla) m o P o el e (4L2.8)
B T - FTiAn/3) + Iao 1. | o
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ya sea para la componente 'x' & ‘y'. o

En las fiaurazs (4.13), (4.14), (4.15) y (4. 16) mostramos
los resultados en esta aproximacidn para wWe=3.5 v We=2.5,
que al comparar con =sus correspondientes en el caAlculo
compeleto ros lleva a concluir de que aes precisamente la

- interaccidn  entre el primer rlanc Vv su imagen ia
rreponderante para entender la estructura de los célculos.
En la  direccidn 'x' la coincidencia es nctable, nientras

rotamos. mayor discrepancia‘en 'v', donde la posicidn de los
picos‘esta mas corrida hacia- las frecuencias bajas. cuando se
: L calculo: completo; ello ;e ‘explical ‘dado-’ que:

en “./{2” ‘aue aparece  an ‘el calculo completo; ello viane de
que, para dicha frecunmfla,_ Tos ™ tén=ﬁrﬂs de interaccidn
',entr. imagenes se hacen: muy grandes (ver ec. (3.3.2)); vy por

“tanto la - contribucidén.de los planos  ‘imagen de ~los demas

: PllhO' ‘gristalines no se Punde despreciar.
Para antendar el origen: ‘de " la estructura gque se obtxene a
S ir de - (4.2, 8), se toma. el denominador de dicha- expresidn
Yy se s iguale a: caro, que as la :ondxczén Para la: exxstenc:af
da'polos.w Explicxtan o las i o o

: ‘influencia: del primer plano imasen “Dicl
Testa dado Por.’ R

'taw.?ﬂ:.l We

ra& - dxv.rsos valor.s B

1~Obscrvamos que " Para Wwerd S Ty 2.5 aparecen’

“reales, que de . Hecho coinciden nproxxmndamentegﬂcon la=s .
- frecuencias en la; aue encontramos los maximos en el cambio
de la polarizacidén para dichos casos. Al disminuir e1 valor

de we la posicidédn de los mismos ze vA recorriendo hacia las

frecuencia bajas, acercandose entre si dos de las raices

reales. Finalmerte despues de cierto valor de  we solo

aparece una raiz real:; para valores como we=1.5 en que ésto

sucede esperaremos sole. un maxime en el cambio " en  la

‘polarizacidn debido. al primer plano imagen. Esto de hecho se

corrobora en 'laz figuras  (4.18) y (4.15), donde araficamos
‘el cadlculo completo para Wa=1.5 . en - 'x! v ty!

. ‘respectivamerte;, v . donde vemos <que aparte de la estructura N
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..el 'modelo propuesto:’

.
t

8ri We Y Wes zsolo aparece un pico en las frecuencias bajas
que corraspornde ala unica raiz real del polinomio azociado.
Finalmente mostraincos en las  figuras (4.19) v (4.20) el
canbio 2n la rpolarizacidn cuando introducimos una fusrts
disipacién en el modelo, Aaue an este casa corresporde a
tomnar WayY=1l, COn We=2.35. En dicha casc observamos que los
picos se axtiendern, 'diluyendose’ la @structura alrededor de
laz rescnancias obzervadas en el casc de meror disipa=zidn.
En este caso desaparecen laszs aoscilaciornes vialentas pu=s aun
‘en las  zonas de’ no convergencia  la disipazidn hace que el
valor ‘de - la. polar1zac16n vcaiga,a, su valor en el -bulta
1d-mente.' ’ g " T o .

astructura alyrealizar los

genaral esperaremos’ 'ciléﬁ16§3¢6h4

PORRIGT-RarS B SR N -1 res¢nanc1asvrd. las gcpnstante dxeléétrica del -
bulto, v - los puntos  en que la constante dielectrica’ del-’

4= ' de electrones vale. cerb._Ambos, casos correspondan a.

sonancxas en’la constante: d;eléctrxca relativa:
Las debxdas S la 1nheracc16n ‘@entre el primer: plano y‘f
tcner un’ efecto determxnante en la

v O g gts‘-de_eie;tronostl'
xlibrcs que .- dan cu.ntn d. “los ™ efectos debidos a * los .

-alactrones en . lat bandas - de conduccidn, . pero: asignando.al
~sistema completo una funcidn dieléctrica. dada “por los
valores experimentalas de la respuesta en el interior del
matarial que en particular se quiera estudiar, ademac de los
parametros adicionales necesarios para el cdlcule, talaes
como el Parametro de red vy la densidad de electrones libres.
.La. funcidn ‘diléctrica de un metal - real no .corresponde en
‘general-simpleménte,~a uria  respuesta de electrones libres=,
“pues incluye - necesariamente efectos: debidos a 1a. Presencia
de. los  iones. Tal como mencioramos en la  introduccién el
cyproblema de “intreducir:la  estructura  criztalina en los

S8
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; . .
modelos usuales para metales - preszenta seriasgs dificultades,
sierndo nuestroz cildulos un primner acercamianto al problema.

En  todos los casos s  obtiene el cambio en la
polarizacidn normalizada, y se calculan 1los cambios en
diversas propiedades dpticas segun el efacto que qgqueramos
estudiar, siendo estosz eserncialemente de tres tipos: cambio
en la reflectancia al rotar la superficie, lo mismo para los

coeficientes elipsométricos, v expaerimentos de
electroreflaectancia. L.os datoz experimentales para la

'funcxon dleléctrxca se obtuvieron de tablas experimentalesz®>

5P 5 Plata . (Axd), v Cobre (Cu)." Se escogieron
' LPUes -son: ., . los: que comunmente Se usan, en;los
reflectanci‘ Asi, las’ entradas

g (4.3.1)

',donde w- . puede.' 6lbien*csér 'calculada fa paftirﬂ de “1a
‘densidad de elactrores libres. del metal, que se- obtzene
. exper;mentaxmente Cae partir  del- efecto Hall>=, ‘& bien:

- fenomtnolbg1cos de experxmentos ¢pt1cos
i ?uefactivost_

.qe‘aﬁﬁdé, para w-ﬂ obtenamOF

”tfuncxén e.(w) AUeE dauerminada. L
Fxnalmente. L@ partiv.de’la’ denszda :
cadaTmetal a- temperatura .ambiante es pos.b!..cncontrnr al’
parametrc de red ‘A°, partzendo de que para una red FCC se
cumpFle

T 4/A= = No.. ae atomos/volumen,

'Qldespejando‘ A, ‘parmite  calcular la d1=tanula entre los

elance (110),  dada por (42/4)A. En todos los  c&léulos se-

sjuztan las dimensiones de los Parametros.de tal. forma que

la frecuencia entre en unidades de eheraia en electron Voltc‘—

Stav) .
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i) Cambioireflectancia al rotar 1la =zuperficies.

De la= ecuaciocones (2.3.5) del capitulo Z cbterencs qué,
Frara imcidencia normal, 21 cambio en  la reflectancia al
pasar de polarizacidén en  la direccidn tart (1-1.00) &
polarizacidhn =n la direccidén 'y' (001), ecstid dada por

N\ R 167 Rel €00 > =~ <€0u.35 1 :
————— B e e e (4.3.4)

4onde para’ i =, ':bf‘édhductividédes_ SUPerficialesmﬂeétéh’

' Recordando la relacién entre la polarizacidn-total P y la
aparente P'(seccién (3.1)) en las dxreccxénes paralelas a la

,vVSuperfxcxe,~

Pa o= ‘<-'-Eo* ‘= x;!-:.,t‘ ¢ €uPly

. >t la polar Zacion . .aparen
:normallzad ‘aque . es 3 id ,ue se, obt1ene dxrectamenteﬁ
‘al ‘hacer el célculc. - )

En 1a figura (4.22) mostramos el cambxo en la

;WFGfIELt-kC1¢ al rotar la carx (210) caleulado. Para la;

Plata - de usamos: hwe=9.2 aV. ‘Observamos .structura-~

f ‘la: estr Lik:{:.i.ai- :
cero de e.,”k

provz.ncn direcbament. d‘ la forma en que modelamos el gés
‘de electrones. Quizas. mas. inteéresante as al comportamxcnto
alrededor de 3.9 eV, que recuerda al observado en el modelo
‘lorentziana-drude en lag resonanicias de la irteraccidn entre
el primer plano v su imagenes: al igual que en dichos casos,
cbhservamos para la direccidn 'v' un corrimniento de la
‘estructura hacia las frecuencias bajas. El origen de dichas
_reascriancias no es en este . caso obvio, pues en &l cdlculo
. estdn contenidos multiples efectos a traves de los valores:
‘éxperimentales de a.', sim embarsgso, es s:gh1f1c=t1vo que’ =&
dén en. la raegién.de los plasmonez de superficie y volumen de
'};_Plata » que es un rango de frecuencia donde siempre :




aparecen estructuras marcadas en losexperinentos de
reflectédncia diferencial en Plata. @*-@<¢-a35.36,

En 1la figura (4.24) mostramos [Rx-Ryl/R para incidercia
rormal calculada para 21 Oro, uzando por suzerencia de (37)
hWwe=2.55 &V para la frecuencia de plasma del Qro vy hp=
0.108 aev. Dichos valores © provienen de ajustexz
fenomenoldgicos de curvas experimentales.

Una - vez mas obs ervanos. esbructura en_w- Y Wa/¥2, vy dos
:p;cos”ad:czonales, uno alrededor. ‘de 2.5, y otro .despues de
(Re(Enu)=-1l'= =

aeneral estructura™ i figura (4.25)° ‘mostramos el
caloula er &l rango a ‘5.5 @V para -(Ry=Rx)/R, '
comparandolo con la curva emperlmenta1‘° ‘NUestro chlculo da&
el order da magnitud,; y muestra - estructurs alrededor:de 2.5

- eV .con . el sigho c-mblado. La estructura alrededor de 3. 5 aV
L no aparece. en al- cidleulo.

: »pla figura. (4.”6) mostramos ‘el célculo para el Cobre.

1 ﬂ0d4 (ver referercia (5)). "

prop edades éptxcas A
e Partxr **de la. g ; té;n;cas -el:psomé rxcas
f‘-"°‘ -4rlofos parémetros ellpsométrxcos adzmensxonu es & y- -
N se def;nen de tal  forma qQue, i Fe Y Feiigson - las
i refle:tzv;dadee para’ polarlzarlén ‘PloY 's'\rgspect;vamente,

'cocfxctentos/
‘ S eer meédidos -~ divectsmnente: icon . dxsposxt:vos
cxper1menta1e= relativamente sencxllos,‘ bastandc . ‘en
“principio 4un  retardador de fase y.un polar1kador--ql“hacer
dncidir luz linealmente polarizada a 45 del planc  de
incidencia (los rayos en las dos:  polarizaciores en fase vy
con la - misma amplitud), la luz reflejada estara en gerneral
“polarizada  elipticamente: lueac, ‘A" ez el desfasamiento que
ze debe  inducir en la luz reflejada para. que vuelva a estar
linealmente polarizada, v # el ansulo entre la direccidn de
la polarizacidn  resultante y la perpendicular al plano de
incidencia+®, ‘ : ‘ )
. Para aplicar el  método perturbative. en el cambic "de
coef1c1entﬁ elipsométricos  basta aplicar . -las expresiones

para’t re Uy re obtenidas en lat sacesidne 2.3, -habiendo- e

prefijado la direccidn del plaro - de -incidencia.  En Clos.
expaerimentos tipicos de elipsometria diferencial se mide el
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jéambio de 1los parametroz £ v A al perturbar la superficie.

En particular, Ppara las caras €1140) de wuh =sistema Fcoo
podemcs definir =1 cambio @n los mismos al rotar a la mismna
y escribir
. {(4.3.7)
SE = F(pl.inc.en [1-1.01) - EB(pl.inc. en [0011)
s = z;(px.inc.en (1-1,01) - Adpl.inc. en [0011).
‘En la figura (4.27) mostramos 5% v 8/ calculadas para el

‘”Cobre ‘con

el metodo perturbatxvo, comparando‘los resultados

: - g expar;men ales ‘de
ref. (34) para el cambic ~ en 1oz coef1ﬁ1emtn—_bl1psom&+r1ro~
al rotar la cara (110) .de Plata con_oy;geno adsorbido.

& 1os

Vydos medxo que- produceh campos de gran 1ntens:dad (del orden

de 107 Coul/cm) en una regidn muy localizada alrededor de la

S supwmrnficie del ‘metal (del orden de Lna L distancia

”1nberplanar).,En los- exper'mentos tipicos sa fija un veltaie

. € -aquelivoltaje en: el
i

~Cor s la 1id 1 .ln pos:ble apl:cacién ded.:

‘nuestro modelo” “en’ ntendimiento 'de  ‘lTos exparimentos de

':alectroreflectancxa, =1 pcnso en una. versidn s:mple:cada de . .
los mismos, en la  cual ‘@l efecto - neto de aplicar ‘una
’d;feren:xa de potencial eritre el metal v el exterior seria
desplazar la frontera del 'gQas' de electroriez una cierta
distancia respectc a su posicidr base, que en todos - loz
célculos hemoz tomado a 1/2 distancia interplanar del primer
rlano (frontera virtual). El orden del desplazamiento 'd' se.
est:mo pensando -en el campo que pProduciria la densidad de
carga superficial asociada oce@(dN), con e=carga de electrdmn,

‘N densxdad de los mismos. Podemos calcular la diferencia ern

S la’ relectancia entrq‘ poner. la . frontera - del 'gas' da -
.mlectrones . a. meadia ‘distancia . interplanar. . .y _ & ponerls ...

Sg




dezplazada c1erta d:ztanc1a ‘d! respecto a dicha posicidn,
y obtener por ejemplo : . ' ’

Z}R/Re = {1/Ra) (R{a/2+dr - R{a/2x1,

dornide Re= reflectancia de Fresnel, a=zdistancia interplanar.
En la fig (4.29) mostramos =1 cambio en la reflectancia
al realizar el calculc para la Plata desplazando a 1la
izquierda la frontera del '‘gas’ 0,401 de distarncia
Cinterplanar. Notamos una  marcada diferencia entre el
jcomportamienbo da ambas direcciones, siendo en la direccidn
ty!'  bastante pecullar Enlal fig (4.30) mostramos el . efecto
e\dezplazar~» lo! mzsma aue en. -] ctlculof

t N

‘mostramos an
Lsexperxmcntalcs ‘de _un exparzmentc
1 que ‘se midié para ' dicha direccién el  ‘cambio . ‘en la-

“reflectancia de una interfaz . Plata -electrolito al variar
@l voltaje -aplicadc 0.5 -Volts respecto
“ AR zZic)Pe,

“EY chlculo reproduce accptablcmente ia: estructur- _
puntos mtxxmos,. - contruste con-lo: obtenzdo an la

com ortamxcnto d1fzere“marcadament¢*

de ele;troreflectancxa enh4

. al voltagei base
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CONCLUSIONES

El  trabajo aqui desarrollado constituve una  primera
aproximacidérn al eroblema de incorporar el efecto de campo
local en &l entendimiento de las propiedades Ofpticas de

metales. Tal come sefalabkamos en  la introduccidn, el
problema da entendaer el comportamiento de los campos en la
S proximidad - de la . superficie ‘'de metales constituye |
o actualmente un | problema, abierto.  Los modelos  usuales para .

‘modelar metales  tienen’ entre sus. limitaciores -su: poca
llex1b111dad parq ‘dar: cuenta de 1-~a=tructura cristal;na,ylo;n

; En ‘nuestro acarcamxcnto- aliproblema, " consideramos . un:
'fmodelo formado PO un red de iones sumergida en un madio

'f.locnl tipo : Drude.’ El . tomar la aproximacion local permitid . -
;:alculnr dzrectamcnte la ‘ralacidn - entre la..polnrizacxon-j»

Am-crosocépzca del sxstomn yiuna polarizacidn apantallada que

el cambio en- la:
.f cto ide: campo

s;stem- ecuuciones

.n,

L CONPArAron . , ) ~ Py

f.xPer;montales.' No hnb;endo j’usado S ningun
:aJustabl., con: . ‘la unzca excepcxon de la pos:cxén del Plano
imagﬂn .n la curva (4-d0). . . =

. 2) Los rcsultados mutstrnn sSer - .spccxalmente sens;blas a.
la forma en que sa xncorpore ‘]l afacto de las imtgenes y'la
 disposicién del  g&s de  electronas. resFpecto  a los primeros
planos critalinos. Llama 1la  atearicién la aparicién  de
resonarcias asociadas a la  interaccién de 1los primeros
planos crxstalxnos con sus im&genes. . ’

s 3D Consxderamos Que en. todo caao el efecto dista de. ser
jdesprecxable,. Y que- falla en explicar las curvas’
experimentales debido a la simplicidad con que se modeld el
lots' de . elactrones. Una ventaja del acercamiento propuestOj

;6:‘

interaécidn dipolar - antre. iones. . Con ésto se . -

‘pardmatrc’ .

"“‘gnwdstnfwtrabjo:consiste Y 15 Aue.. .dintroduce: de. entrada ar un;_,jn;



¢

‘mismo céalculo -tanto el efecto de la disposicidn espacial de
lo=s Atomos del metal, como loz= electrones libres que fluyen
entre ellos. En particular, la aparicidn de anisotropias en
las propiedadas ddpticas entra en el cadlcule de marera
natural via los tensores de interaccidn, en contraste con
modelos como el de« ‘jalea', Aue =ohn asencialmente
isotrépicos.

) 4) En cuanto a las 'posibilidadés de perfeccionar jel'
modelo consideramos & Qua esto - deberd . hacerse prznc1pa1mente
'en dos”dxrcc;énes. S . e .

L aproximacién Cpoco real;st&. ES sab1do que 105»ef¢ctos no
;710calas deben:. tomarse en cuent¢ cuando los’ campos presentan -
S wvariascionas’ an . .scalas "dal . orden,’ de 1a: dxstancxaﬂ”
;nterapbm1ca*- luego, talz como. - s& puade deducir ‘de

‘nuestros célculos, él fefattq,' de ' campo 10:&1 Jinduce
varxac:ones an. dicha: cscal.,»*es, de ,esperar que, ‘en 'la- L
fFici s : -

l‘cons:derar SN xnteraccié 5 g : :
reforzado por .1 hecho  de que an la’ dxreccxén {0011, . cuyo:
tensor. .de . interaccidn dccae. mas lent-mentc, los resultados
‘sugiaren una sobre-estimacxbn del efe:tu de campo 1cca1.¢

Cavitar’ .lL ;1  f4

-'macroscdpica. : LU
oAy Para 1ntroduc1r ‘@l . afecto de vlas ;1mtgcnes
considqramos una:  frontera abrupta para el | 'g94s' ‘de
‘elactrones, 1o gque permitid introducir de uria- manera

sencilla el aefecto de las imdgenes. En un matal real, la
densidad de electrones libres al cruzar la superficie no
Ppasa discontinuamante de su valor en el bultc a cero, lo que
ruede afectar  la forwma en: que. se inducen las imagenes. En
‘especial resulta delxcado el hecho de que en nuestro.modelo
“rnparece X polo an la . polarlzacxéh cuando conszderamos la
) cibilidad de que la frontera del ‘gas' de électrones
coxncxda con. el prxmer pPlarnoc cristaling, 1o que claramente
es poco” realzsta.~~ e S : o DR e :
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TABLAS.

Tabla # 1.

Valores para los tensaores de interaccion del primer plano
critatino y los primeros seig de un cristal semi infinito
FCC, caras 110, Uxx, Uyy, Uzz, representan dichos tensores
para polarjzacidén en la direcciones 1,-1,013, to,0,11 Y
£1,1,0) respectivamente. El primer tensor correaponde a la
auto-interaccidén del primer plano consigo misme, el segundo
la interaccitn con el que esta justo a su derecha, etc.

»'gés"'de electrones.l De: a=0" ‘corresponde:

" .froritera .del ’gas’ ‘de  electrones a. -  ‘media - distancia’

interplanar del " primer plano  .cr1stal£no.1, Delta=-0.01

. eignifica-un- centesimo de distancia {nterplanar mas cerca’

~del ‘primer. . plano cristalina,v -ete. El primer tensor -de cada
‘eolumna. corresponda la- . interacelén del primer Jplano

ristalino con..su. 1magen. el segundo A la~interaccibn delk"

fmagen del primero,




TABLA # 1

Uxx Uyy ) uzz
PL # 0 : 3.38710677 0.84067779 .  -4.02778456
’ 0.50289491

12.09502700; - ~2.53792191 "

o
g
o
PN
i
Qo

. 00015104 -0.00386971 . - 0.00462075 -

©0.00000566 2.00041868 . -0.00042435
-0.00000026

. -0.00004543 . " ...0.00004569




Dslta = -0.,015
PL # 0
PL # 1
PL # 2
PL # 3

‘Delta = =0.005

7
Srer
S Awnun
SR LNRO

Delta = 0.00S

Delta = 0.015

PL # 0
PL # 1
PL # 2
PL.# 3

# 4

‘PL

-0.010 .

“TABLA # 2

Uxx

-4.2293 0943
0.04901350
-0.00420831
0.00013632

~-0.00000686

_54 06112435
0. 04770193

00013221

© -0, 00000664

-3.90036839

| 0.04642351
-0.00394254

0.00012822

..~0.00000644

-3.59966492

0.04396312 -
-0.00369366.

—0 00000604

7-3 4590314&"'

0.04277966 -
-O 00357522
0.00011695
~0.00000585

~3.32445227
0.04162639
-0.00346060
0.00011342
-0.00000587

0.00381606 -
0.00012435"
£0.00000623

0012059.

Uvy

-5.61765779
0.32781132
-0.03852739
0.00411941
-0.00044788

~5.43141866

0:.32099216
20103767291 "
0700402905

Lol /00043803

-5.2527r27gr

0.31430833

-0.03683752"

0.00394068

© -0.00042841 -

10.03602079" "
2000385423

' 20.00041899

-=0,03522231

65

-4. 91643475
.0.30133690

0;00376963

—0'00040979”

-43753192521"1
029504455 .
-0/ 03444165

0.00368699
-0.00040078

-4.60610135
0.28887798
-0.03367841
0.00360611
-Q,00039197

- =0.34530002

Uzz

9.845696722
-0.37682481
0.04273569
-0.00425573
0.00045473

" 9.49254301
0.3668694097
10, 04174615
0.00416126 5.
'0.00044468

. 9.15308117

-0.36073184
0.04078005

 =0.00406889

Q. 0004348

‘0. 0?983685
-0, 00397858”

RS ooo*zszaf

8.51609967.

v8.21”21416

120.33782421 "

0.03801686

T ~0.00330394

0.00040663

_7.93055363
~0.33050437
"0.03713901

-0.00371952. .

1 0.00039764
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201

. Figura 4.1 - Cambio en la polarizaci6n normalizada en

“la direccion (1-1-01, ‘en funci6n de jos pianos cristalinos
de una ; .red FCC, . .graticada para. distintos valores de. la,
irconstante-diléctrica--relativa €a, /€ ... Log . valores.  tienen..
signiticado.en el lugar de los planos. : :




Combio pol norm

pol

a diel re] =
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P
o. de Plano

“Figure.al2;
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€ .
.

QL= ()] 0

ous |4 :P‘. oy
DR Fe

L

Figura 4.3 - idem Fig 4.1, para distintos valores de/|
parte (imaginaria de €o¢ /Eyy con parte real tija. . :




Cte. dielectrica

' 1 '
[ — bt
S 7] = i o 7] = T 8
- [ L | | L i i

S Figlra 4.4 - ‘Parte -real e -rmaginaria de. una funcidn

di

electrica ‘Loréntziana, con résonancia,en W/ uWa =1,




Cambio pol norm

S Figura 4.5 . - Cambio total en la _ polarizaci6n

iormalizadd en  la direceien . [1-1 Ol, como funcidén  .de: la-

T frecuendia narmalizada: sw=l*carresponde & laireasonancia de -

Eey, w=3.5 es la . trecuencia de ' plasma de . &g, y se . tomé&’
We T=10. En este calcule 'se lgnora el efecto de los planos
imagen. - : : o




Cambio pol norm

TquDo

g=by 1od o

5°€

Figura 4.6 - ldem Flg 4.5, polarizacién en Loo1l. La

zona de . ‘ascilaciones violentas ‘proviene ‘de
~convergerncia para dichas frecuencias.

la no .
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[ 1 3
1 1 | | i { | 1 {

F

IS AL atp

‘[=Bn)u5nm u

:pg‘sx‘fﬁiguraia;7u— [@em Fig 4.6, con trecuencia ‘de plasma del
. gas Wg=1.5. Direccion en [0OL1. DR -




Cambio po‘l - norm

N L (=) — 0 w -~ 7,
1 H S B | [ 1

S Figura -4.8 = Cambic-en la polarizacién normalizada como
funcién ‘de -la  frecuencia incluyendo el efecto de- . las

imagenes. En la tigura, Wg=3.5. w,T=10, y_ja'diredcibn asta
en L1-1""0)."Como - en todos . los.caso. W3l corresponde  a. .la
'{ééqhéhcfa”def]d*functﬁn“dilectricé—efectdva3enmal¢;ntér1otg
"El pico de la ‘derecha esté despueg de w=3.5. :




Cambio pol norm

h A b b L e - ow e n
1 1 L | 1 L1 1 i
L —J

‘ﬁJQu:oan

7 Figura 4.8 T idem  Fig a.6,  Solacizacitn en L6 0 i1l
Nétese que la estructura  en w=1l, que aparece en el ‘caso sin
imagenes, sobrevive en éste . caso. - : ‘




Cambio pel norm.

~N W

jpéfO‘coh, frecﬁeﬁc;a, de
TRV R "

o 4F“i'{;‘ﬁ‘r'£”’m:~xgjf-, i
’pJasma de €g igual a3 es
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h L &
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N A e - N w s
| I 1 L 1

,"u.}ou‘ | 094}

Tod oty

. =L ldem: YFage Al bér¢'¢5nw frpcuenc1a‘vqg
plasma de. €g igual a. 2.5 Dtreccion en’ EO Q-33,




Pol norm

JTFigura 4,12 - Canbio en-la polarizacién normalizada en
“funcién: - de . .los. primeros. plancs .cristalinos,  para ,tres
frecuencias- escogidds alrededor el méxlmo .que; aparece

ilzguierda: de la.Fig 4.10. La cnntribucian de) .primer Pfaﬁém‘“"

es.del~ordenvde‘5. y se sale de la ‘escala de’ |a figura.




Cambio pol norm

tp ounyd ' xoud

o Figura 4.13 - Cambio en Ia ~polarizacién normal izada
suponienQO;queréste se debs solo a ‘la interaccian del primer

planc cristaline 'y su ' imagen. FPolarizaci6tn  en '(1-1 0],
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R fgura aT1A - Tdem  Fig 44 13
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1 1 1 11 1 1 1

‘;S.Z:BM[ f"a“(.'u"t‘l':'*ﬁ‘c_:up[d I xodv

‘:i-;iguta 4.15 .- ldem .,F.lg 14'..1.3, wg=‘..b, p&l‘ari’:aci()n en
£1-1 O3. . ' . - )
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| } 1 H | i [ | I
=)
]

JTP ;9“6Id |

: Figﬁfa,d;le -..ldem - Fig 4.13, jUg;2.5. par§r1?acidn;en,
{0 -0 11, : o
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o Figura - 4.17 -~ 'Gratica del. polinomio: (4.%.9) del

TCapitule 4,7 Ten fundign -'de ‘la frecuencia normalizada. En lea

‘“fdigura vemas. . que. el polinomio tiene tres & una raices reales
egun el -Valor de la frecuencia de plasma-Wg. -




Cambio pol norm

. Figura 4.18 -'Cambio en -la polavizacién normalizada con
Wg=1.5, " woT=10, direccidn  ‘en’ “.[1-1 0J, ~Nétese .que . en
cantraste con los casos - Wg=2.5 y 3.5, aqui aparece s6lo un
‘maximo- debido . “a . lal - interacci6n.. . con ' las  imagenes,. :que
corresponde- oal e caliraiz woareal.lo o delll . polinomio
correspondiente:de :1a Fig 4.17.. ST
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Flguta 4.20 -~ Cambio  en la:
’,cuando ge ' introduce disipaciosn
ycorresponde a 'w.T 1. En ‘la’ figura Ug-o,b.' ia pPolarizacion

.es’en 117037 La estrudtiura se dxluye'notablemente respecto’
‘al ‘caso de menor disipacion de la Fig 4. 10.' Vo

paiarizacidn normalizada

fuerte en éi sistema, gque .
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. Figura 4.2z .-.Calculo . del cambic en la reflectancia de:
la Plata al rotar. su.cara .{110) para incidencia normal. . En
la figura se muestra 1la diferencia. entre-tener ‘el vector
‘eléctrice ‘incidente en- [001] y . tenerlo fi-1 ¢}, -
normalizadn todo ' respectc a la reflectancia tctal -que aqui
se toma como-el valor dado por .las.ecuaciones de ‘Fresnel. La
frontera. del- gas se .toma. a media.distancia interplanar . a. ia
iaquierda del primer planc cristalinc .




3 3,
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v Figura 4023 - conductividad “superficial de ia  Cara
7 ¢110) de- la Plata, normalizada con la velocidad ‘de la.lu=z.
.En__la figura. se muestra ..la .parte- real e . imaginaria

..correspondiente.a .
"{001], siendo " los parametros los mismos. que los de . la Fig

422

.los'caso vector..eléctrico-en> {-1=1-0] yan~
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L Figura 4.24 - Idem
correspondientes ‘al Oro.

Fig’a.zz, péfO'usando le“&é;ofes'




Figura %.25 - Detalle de la Fig 4.24 para el cambio en
. la-reflectancia dJdel Orc, comparando el  'cdlculo con los
- resultados experimentales. - : Lo T




4
IV 0/

, Figura 4.26 - Idem Fig -4.22, paro usando valsres
correspondientes al Cobre. C



) .___.__._.._— 22X P“'""’l“’""f-‘"
é \V - aé\c;nada-

(evodor)

o.2 ¢+

: Figura 4.27 - Usando 1los mismo parametros utilizados
para: la - Cobre en ~la Fig 4.26, se calculéd el cembio en los
coeficiente elipsométricos en funcien de la frecuencia como

resultado de rotar ia cara -(f10). En  ambcs. casos los
- -coeficientes estan  normalizados a su valor de Fresnel, Yy se:
‘comparan -los.:.calculos . con. ‘ resultadas ’ experimentales
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Figura 4.49 - . Cambio- . -en la ~retledtancxa al movar ia

frontera del gas” ‘de‘electrones 0.1 de. distancia 1nterplanar
a la izquierda .de su pasxc&on base (media’ dishancla»~n
interplanar). En la figura mostramos el calculo en ambas

direcciones cristalograficas (1-41 0} y LOOLJ.




AR/R

] ]
. ] . - - -
P . [—1 =] . b=
o =] & o ] 2 7
~ 1 1 1 1
U
—
o
ob | &
gg|°
@ !
3.
N
[ T8
Lo
e
figr
X
o

Bour

'_F1gura 4.30. = Lambxo en la rerlectancia de la Piata al

mover la. frontera del ‘gas d& ‘' electrones 0.1 de distancia
. interplanar-a la derecha de .su posicion bases,. comparando el
. calculo con los~ resultados de. . un experimento de

-electforeflehtancia en Plata-.con superficie paralela a su

interplanar da el "mejor"” ajuste a-la curva expertmental.

‘cara- (110).g El desplazamiente de la posicion de 'la frontera.
“debe’ tomarse como~lun-parametro ajustable,wy V.1 de distancia




REFERENC1AS,

1 P.J.Feibelman "Surtace slectromagentic tields",
Sandia Nat. Lab.-5151, Alburquerque, N.M., 87185,

w

J.D.Mclintyre, Surf. Sci. 37, 658, (1973).

3) R.KStz y D.M.Kolb, Surf., Sci. Ba, Do, (1R77r.

D.U;Lynch, Surf. sci. 103, 289, ((1981).

LT, Hanekamp et al.,,Surf. bcx. 118, L,,LLJB AP

:G A Bootsma burr.

H.Raether. "Exciiation of lamons and and 1nterband :
transitions by . electrons”, *Springer tracts on modern
Physics\,’Villaa; Springer yerlag, Berlin, (1980)>.

J: 8),>J D. Jackson "Class1cal.Elecfraynamics“.;2nd edition,
s John ulley &. Sons,.’ inc. N.Y., (19786), - ' :

R Brauntein._?hysi‘siat.

Sol.

‘B 107, 443,

3 R Fuchs:‘y k{L.Kyiwer,
12) F.J. Féibeiman,'#hiysf Rev.

€1874).
€1979).

PvJ Fexbelman et al. Phys.
riffin, Phys. .

Mochan; R’FUCh#{

: » R}G;Berefav.Phjs,fRév,
771, (1983). SR

“17) W.L.Mochan, K. G Barrera.‘Phys.fﬁév,”Léit.‘ﬁg; 1oz’

(1985). , : o
18) W.L.Mochan, R.G.Barrera - No publicado.

19> W.L.Mochan; R.G.Barrera, Phys. Rev. Lett. 6§, Zu21,
R ',(1986).v o : S : )
20) T.E.Furtak and D.W- Lynch; -Phy. Rev. Lett. 3%, 960!
L Ge7s). o ‘ ~




'21) R.Kdtz, H.J.Lewerenz, Surt. Sci. 78, L2233, (1978).

223 K.M.Ho, B.N.Harmon y S.H.liu, Phys. Rev. Lett. 44,
1531, (1980).

23) W.L.Mochadn. Tesis boctorali, U.N.A.M., Mexico L.F,
(1983).

245 A.Milliams, "Elecéronics“,.D.Van Nostrand Co., N.Y.,
(1953).

Born ‘and Wolf, "Prxncip[és of optics", 14" editiénf
tPergamon Press, Londoﬁ;' : : . R

gchl,
P Halevl,’"Theboptlcs’of metals. "an ‘introductio
Rev.\Max. de FlS. voi. 27, .No. 1, (1980)

éB? R Courant "1ntroduccxon al - calculo Y al analzsis
o atematico“' ed. Lxmusa.yﬂéxxco, (1979).

B

(R.A. Ninoer vy F.u.De wette, Physica xxxv, azz;fcxssss.}»

emiconductores’

: edver ‘eti al. 'Optical. propertie
internal report, Desy F4l HasylLab 81/05, (1981).

34y n Kotz, B.E}Hayden. Surf.Sci. 132, 374, (1983). .

'Forstmann, Surf.Sci{ Qiflaég;f

".G Granqulst. A[P con eranceAPoceedxng

U Boeck,

D M Kolb, Surt,qq

véQ) R.Koffman et.al.,

‘403 D.E.Aspnes, Comunicacitn personal. C o

41) F.H.P.M.Habraken et.al., Surf.Sci. 986, 482, (1980).

42) R.Landauer, "Electrical conductivity in inohomogeneus

) “media", from 'Electrjcal. transport ‘and optical
propertles ‘of ‘inhomogenaus media®, “J. C Garlan Tanner

editor, Ohio State Uniwv.




	Portada
	Índice
	Introducción
	Capítulo 1. Electrostática
	Capítulo 2. Ecuaciones de Fresnel
	Capítulo 3. Cálculo de la Polarización Macroscópica
	Capítulo 4. Convergencia del Método
	Conclusiones
	Referencias



