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INTRODUCCION 

En· una revisión c:r.ític:a de los recientes esf'uerzos por 
entender los ef'ec:t.os de apar1t.allarniento err las superf'ic:ies, 
Feibelman 1 considera que las ci..iestiones centrales de int.eres 
desde el p1.,ir.to de vista f'isic:o en el contexto de la 
elec:t.rodinámic:a de superf'ic:ies son: 

1 > ¿c1...1al es el comportamiento en el espa•=io y en el tiempo 
de los. c¡¡¡mpos inducidos c:erca de una superf'ic:ie cuando la 
misnta se somete a un campo .externo? 

2> ¿Q":'e me;anismos in.tervier;ien en la formación de los campos 
.. i.l'ldUCJ.dOS ·. . . ··. , .. , .. 

.. . ,"3),¿Cómo eLé:omportamient.o ,de dichos campos se refleja en 
e rr; la'e .. e!isP4t,.C:ttosC:of>'.:l.•s <:Se báJ11~ .energí¡as •... en .,>al'.'ticular· 1as 

·•· ···der1omil'l•c:jas :e,¡pec:t.r95coj:>,i~'',6pt:ic:as ? ... 
El 'presente t.rabaJci se insei:-t.a.ant.e ~odo>dll!nt.ro.:~• los 

esfuerzos F>or. avam:ar en ''. 'cÜ terc:tlr.o· de estos':.enf'o~s;::e.1•.' 
que.por lo damas est6 intimamente conectado con lcis;o-t.ro$ 
dos. En los -:iltimos al";os se ha .manif'est.ado un c:r.eC::ien't.e 
inttires por explorar las . posibilidades. de l~a's 
éspec:trometriás. ópticas C:omo tlllcnica pJ,l"a· el estudio 

'•xÍ:>erimental de lás propieétedes de. las superf'it:ies. Ént.re 
.las ve"."lta::iás de dichas esp,.ctrosc()Pi•s .·se encuentran . la 

... se.f;\ci l lex. de su i111i?l•ment•C:Jón .•><P&l"iment.al ¡; su aplicación a 
: in~ei'.'.:faces 11h:" l•s¡?qu' · l,!!'1º: .~ ... :los mlitdios, es transparente. y 

... • .. 4ll''hecho ', de'que;. ... ·al .ser:•-é·t::.ajos: los·.inipetus asociados:• los 
! • .~:f~~:T~~6:~!~do~. Pel"tu,r:ba~·.~f:><>é:o': ji1 sistema. '!!n ·~;··pr:o.;:es,o_ 

... :. Las · desvent-ajas ,principalis de tr-•b'aJár ··.··;."' ~·l rarigo 
Óptico están' asoéiadas'al <)reten dé .m.gni:tud :'de'·1• ;lori~itud' 
d8' onda de la luz .• que rtlsulta.sér mucho mayor que elüde'í:as 
dist.ancias int.era~mic:as~ ·Por· un lado. el lo hace. muy dific:il. 
obtener ini'orinación sobre la estructura. geom•tric:a de la 

· :.Í;ól.IP•rf'ic:ie est..udiada; por otro, l• dist:.ancia de penetración 
de ··1a:':·1uz"en :·le materia . resulta -arande. por . lo que es un 

:·;~t"··~;·,-" .. ~~·~=~!i~=~~ii~!~~~~~~~=~~~~::d~::~~.:r~: .:-:~~!;.C3:~t:;~!:~ 
_ "·~ '· :, an•.el· interio.r:• del., niat•¡.-1a1 .• ·· Esto ... áltt.fticn"la">;,f.avot.eciclo ·e1 

· ·:·~~!~~~lf~:d¿~:~J~~;~:i~~i~:~~:r !r:~fi~:c~.~f !~J¡~s;hi).~:r 
someterla a una perturb.ac:i,ón¡ qu~ _afec:,~a solo a una peque~• 
región alrededor de la; superficie •. donde aqui. y a ·lo. laf'."go 
de todo el trabaj<;> .en~en~eremos por .. ·• pequePlo • tóctO lo que 
sea dos 6 mas ordenes de:ma-;anitud menor· que la longitud de 
onda de la luz cm el vac:io (J::400.0 ,!U. Tales son por ejemplo 
la tecnicas de reflectancia diferencialª·~··. elipsometria 
diferencial•·•• excitación de plasmones por relexión total 
frust.ada <experimentos ATR7 >, mismas que discutiremos mas 
ádelant• en el texto. 

La forma mas sencilla da modelar la 
superficie es considerarla simplemente 
discontinua entre dos medios homogeneos 
diel•c:t.r ic:as d~.f'erentes. A partir de dicha 

• 
. "" 

presenc:iá de una 
una :tl"ansicí6n 
c:on "constantes 

suposición se . 



obti&nE\n condiciones ele contorno para los campos, llegando a 
la·s conocidas ecuaciones de Fresnel, ampliamente discutidas 
en los libros de texto•· 28 • Una superf'icie es en realidad 
algo bastante mas complicado que una simple discontinuidad, 
y el problema de determinar el comportamiento de los campos 
en la región superf'ic:ial dist-a de ser trivial. Una de las 
principales dif'icultades asociadas a la presencia de la 
superf'icia se deriva del hecho de que campos incidentes de 
longitud de onda larga <lease alrededor del rango óptico> 
pueden inducir fluctuaciones en el campo en escalas 
microscópicas, y dar lugar a ef'ectos .. de los que no dé cuenta 
.la;: respuesta macroscópica 'promedio .. asociada al. irotarior del 
material. Pal"a ver esto :cbasta pensa.- .·.en un·. metal en· que 
inC::'ide luz 0con colllPoneríte . del campo. eléctrico no.-mal • la' 

~:. S.~erf'icie¡ .,.. • dic:ho ~;caso •l· d,'.(:ampo: . ext .. rno,.: >-~r;idué:e' 
. acuriiulaciones (:le ·. carcaa y campos:.ciu• . varian viol.en~allit!ntoe 
·cerca ·de la ·supel"ficie;· ·v· que pueden ser. de··.' natú,.aleza 

di·ferwrt.e a lo• que. -.a· propagan .. en el interior. Puede 
'inclusive darse el C:as·o · de que' á üna .f"nicuenchi · dada 
incidente se exciten en ' la supe'rf'icie mas dé un modo con 
diferente vector de onc:la,· haciendo que las condicion9s de 
conto.-no usual.S dejen cíe ser sufici·ent9s Para dete.-mina.- la 
solución <probláma de' 'Adciitional Boundary Conditions' 6· ABC 
~~--.~O.).• - . , .- ·. ) ·.· ,·; . .. ·~- _.:-;·.~. , .: - : : . . . . . - _... " 
>: Este tipó.:de efectos. ha llevado a . la. necesidlid de 

.. 7 ·· -~~~~~:-r:~~!~:,i!~~~~~~~t:~:~:;;,~~~~~~ii:i-.1~~~~~;~¿~~~~:>· 
;.1oé:andad···ti~ne,sü ori94iinf\19n el heé:ho Cle'que: la .i"espuesta aU 
'.campo en · ... üri.·.ipu~o '.édef>~;e'n•9en41iral .deil. vialorldeJ. c:~inpo v: ' . 
. la. respuesta >del .medio. 'en otros• puntos~ Cuando los :C:ampos> 
var:Lan.9" uria escala tnücho mayor "que el alcance dela no'."' 
'iocalidad. es posible describir ·1. :respuesta del material 
mediante una fünción diel6ctrica qua solo depende de la 
frecuencia de la luz incid•nte (res~uesta local>. En la 
stiperfici·e los efecto.· no. locales. pueden ser . cr:Lticos 

·.•. pr•é::isa-nte :po.-··. la '.f'ornta. viol•ntac.én ;.qu8 var;ian :lós. campos : 

·-º:="-~~~Silii:4iiil-¡i!=á~~f::if~~J~!M~F, 
:.·.·· .·' Un.111odelo~qúe t,a•rest.1ltado f'ructHero &n el ace~ca~iento 
: teórico al C:Ot!IF>ortamiento .. :de los metales •s .el. llamado 
niÓdeío de· 'Jalea' (jellium>.; que básicamente consist'e en
conside.-ar al metal. como un .. medio con invariancia 
trasiaé:ional a lo largo · de sú superficie formado por 
electrones libre5 neutralizados por un sustrato positivo 
estético. La forma de modelar la superficie y el cómo los 
electrones entran en interacción con ésta ha llevado a 
dif'erentes aproximaciones. entre las cuales resaltan la 
aproximación de fáse estocástica <RPA12 • 1 ~), el modelo de 
barrera infinita semi-clásica <SCIB 11 ), y el modelo 
hidrodini!l.mico••. En el.· modelo SCIB se modela la superficie 
como un barrena inf'inita semi--ci'asica ·en la que las 
funciones de onda de los electrones se reflejan 

,f,l. 
·-



especularmente, dando lugar a dos contribw::iones en la 
conductividad: la debida al movimient.o de los elect.rones, y 
la debida al movimient.o de sus irnagenes. La a,proximaci6n RPA 
es mas realista en el sent.ido de que no suporoe un interfaz 
abrupta,, pero implica cálculos mas complejos y largos. En el 
modelo hidrodinllimico el 'gás' de electrones es susceptible 
de albergar propa9aci6n de modos lon9it~1dinales en la 
densidad de carga del medio. 

Llna manera alternativa de atacar el problema de los 
efectos de superficie consiste en buscar correciones 
adecuadas a las formulas de Fresnal, vía un fo1·mal ismo 
perturbativo. Formalismos perturbativos locales como el de 
Mciritvre y Aspness"', en .al cual se modela la supar'ficie como 

· 'un· ínédio de ancho finito adicionado al sustrato, han 
· r~Sultado ut.'i les para dar . cuenta.: de ~ 'efectos, ,t.ales como el ... 

, cambio,, en . 11l.• r•fl•ctancia" , de superficies. adsorbidas •. • ~On . 
;·:~ ~tr~tasniento· · ·'maS ·-9.lnéial·'.·>-~.al Pr.obiema:_·,-1os .. ·.:_.c:~ns·t.it.~v•·. · e1 ... 

-f'or'inalismo perturbativo propuesto p'or Mochan, FuC::hs····v.· 
Bal"reraª••ª""· Una vant.aja importante de dicho· formalismo 
c:onsiste en que, fuera de·exigir el que la perturbación se 
encuentre localizada en una peque~a región' alrededor de ia 
,superfici&, la elección de lo que •s el' problema perturbado v .el no perturbado "es totalmente· arbitraria.· La idea 
.esencial es considerar .que el efecto neto de la.perturbación 

· .. -'es la · .d• inductr · uríá corriente . superfic:ia~; : que. · hay .. que 
.foC:orporar como fuente adicional de-•los, campos; con la ayuda 

·. ··~:~~~~·¡_;¡~~~!~"~:~..;i~it~~~klÍ~:c=~::f:··~==p~:s:~~~:~·~~=~i~~~~~~~ ~- ' ' ' 
· t:r:asmit.ida)· ·sin·; .. necesidad de .· r•solver · .. •l ·.·. Pr.oblema exaé:ti.o> .. 

. ·.·, .· !~;.~;!~~tport:ánii éntc:i preéi so de ilos campos. al rededor ·~ .:1~ • 

.. . Una aplicación d~ 'diC:ho fórmalhmo que ha rasult.ado 
alentadora se deriva de considerar al.efecto del.cambio· an 
el· campo local ,que pol'ariza las molec:ulas da un cristal que 
sa encuentran en la cercania.de la superficie. Dicho efecto 
•• ha ut.ili:z:ado para· predecir a. partir ·d•. :espectrosc:opí.as;; 
6j0t:icas' ios siti'os'de ·::adsorsi6n· d• moléculas de .. Br:sobr:e .. " ... ,.. :~~I~ .· ¡~!>i·~·::~-~:~i~~:¡~6~~~~:fº.::~-~=~~~t;!~~·¿::~~·-··:~¿~}i~I:i~:i:~:- ....... . 

' '~-·e:¡;.1·•t.a1es. cómo' et Ge;y_:91,,;.•.Si1..,.. ae~ '•Ahisoi'rop.í.as: de_ est.e:t.ipo 
.. . hal'\ :.sido. deteé:_ia~as>.e,;.: •xpar'iméntos de' .. ref'leétal"lcia' 

diferencial :•n ·los·: que metales como "Au, ··Ag v Cu· son cortado•·· 
dé tal forma que la-· s\#'~rfic:i~ c_o_incida. con las. C:a .. 11si 
<110> a.o.ao.aa.. El dar cuenta de estas an1sotrop:las en ·el 
caso de metales no· ··s sencillo; pues tal como se~ala 
Feibalmanª, el problema de cómo incorporar lá estructul"a 
cristalina en los modelos usuales para metales presenta 
serias dificultades, ello en particular para los que parten 
del modelo de 'jalea'. Un avanze import.anta en este.sentido 
.se debe a Ho et. al.''"ª• que explicar1 la aparición de 
anisotropías en experimentos de elec:troreflectanc:ia an 
rnetales a partir de un formalismo auto-consistent.e de seudo 
potencial, corosiderando la modulación.que sufren los estados 
da superficie al ser somet.idos a campos intensos. 



El presente trabajo parte deo considerar la pc•sibi 1 idad de 
.encontrar una alternativa sencilla de incorporar los efectos 
deo la estrL1ctur-a cristalina er1 las propiedades ópticas de 
metales a partir de generalizar el formalismo de campo local 
mencionado arriba. La idea esencial es atacar el problema 
part.ier1do de una red de iones e incorporar a ésta los 
electrones libre, en contraste de acercamiento alternativo 
de partir de lln modelo de g•s de electrones e incorporar la 
estructura cristalina. Se decidió considerar el caso mas 
simple, modelando el sistema como una red de entidades 
polar izables sumergidas en 1..1n '9ás' de electrones tipo Drude 
local. La. no-localidad entra en el cálculo solo a traves de 
las. fluctuaciones alrededor de la superficie debidas al 
efeé:to da. campo ,local. . 

.. >: .. r::n el prime.- ; ¿apítulo se •hace una breve revisión de 
. · .-:-.">. algUf'.\&S dei la• ecuaciones · "ba'sicas del electroma9netisnio 

. clásico• se. 'presentan algi,.inos modelos .. sen'ci llos' para. la 
respuesta diel•ctrica de' los .. materiales,: .y '.sé i::li .. é:ut•.:·.el · 
conc•pt.o de no-lo-'=alidad. En el se9ur1do capitulo' se expone 
•1 m6to.do· pert.urbat.ivo utilizado, y como ·es sl1c'eptible de 
aplicarse para dar cuenta d• los •fect.o de campo local, 

-ext.endiendose en el capitulo tres para el modelo propuesto 
en este trabajo. Finalmente en el capitulo .cuatro se 
muéstran los c•lculo realizados, interpretando en lo posible 
los· result11dos obtenidos. . . 



CAPITULO I 

Una tampo importante de aplicación del electrornagnetismO 
lo constituye el estudio del comportamient·o de los campos en 
presencia de medios rnateriales. Como há ocurrido er1 
inumerables ocasiones er1 la história de la Física, el 
tratamiento fue originalmente fenomenológico, en la medida 
en que al hacerse los primeros acercamientos al problema no 
se tenía todavía una idea clara de la constitución 
microscópica de la materia. A pesar de ello, muchos ·de los 
resultados ·y modelos .gastados · en el seno. del 
.elec:tÍ-'oma<ánetismoclAs:i.co han sObrevivido. y tienen hoy en 

··.· i ~!IIW~1~~~~1:~.~;~~~~~~~;I~t~· · 
corriente pUeden ser lllUY ,complicadas~ Y. cuyo tratamiénto 
~xact.9 .. reciui•r• ...... odelós :cl,i•l"tiC::olló~ Sin emt>•r:<a.o,; en la· madida 
en·.·que··· interese· el· -'cOmPortallliento de los campos a•escalas· 
macroscÓpicas·es posible eh muchos casos construir modelos 
que. hac:h1ndo- ab.st:racción.\de . la estruetur• microscópica de . 
1 os .ín•d i ?S; reprod1,1:Zc~n. > tlat is factor i man.te · •muchos. 'd4it ,los 

· · .~enoin,r;u:is, ot;serv.ado.!5~ <: "!~V \l~i.<aado a est:~ e~t• el. i'>r;obltlf.IÍI~ :~de > .. ,· 

,.,:;i?'t~~,,~t-1llf ~~~~l~~l~~~~;~,,,;.:: 
·~·~e1:~:•l•~·t;r_~a_9n~.ts.~~·.º·· .. .-~1~s~t;o~.r .. :·~~•90:•'.·.·,exp.o.1'."'dr·•.m~s-.. ·_•;_~9~"~-~--,: .. d~·- :·~>·::.: .. <:.;. 

los '.modelos mas'.s•nc:i l los que se )ian' ui::~lizado ·par' a ~n:t•hd9r '' 
algunas de las propiedades ópticas._. de:. di6lect.ril=OS v.· 
metales, Mismo.S ... qua: utilizaremos . posteriormante en' los. 
cAlC:ulos·en el Presente.trabajo. Aclaremos; de una.vG::.que.en 

... , ;. . .. toclc:l•::l.~~. :cas,O,•.'.se i~r~ ~-~.respuest.aal· i::ameo .. Jñ11jin4l~ico, .. 
:~_;'-~~, -~::---:'.-· .. ~ ~ · :·. ~~!C?ni,~_~t·~~~~~-1?~;,~ ·• -~~~ .;:::,.,~~~~,t~~--- i 9'A~.1.·.:.~.:< ~~~~'.~o,;··:~~~-~.i:4•~~·- .... 

?::·:'t~~~r~r~g:!~t.~~~··g';~:é''"~~·~\,~::~t~'.'~ti~,~;~.~~~W5:,~·~·.·.;;."~~~'118h;;~,~:~·-
.. ":\-\~;~:- .. -.::-· e •'./~.',::·~; ,"· ·,o • '., ','..-:" '.. --~· ;··:·:>:•; . '.:;" . ':~ ·t ~(;( • • ,.;_'., ,. 

,:: -~-:~ . Y. 

,,o 

Las ecuaciones f.undamentales de la el.ect.rostAtica en 
t•rminos del campo eléctrico son1 

Q. E 4rc a. u.1.1> 

º·bien; en térrr.irlós del potencial escalar:. 

.¡·, 



\]~ V <r> = .4tt a (1.1.2) 

donde V<r> es el potencial electrostatico, del cual el campo 
se obtiene aplicando el operador <->gradiente, y a es la 
distribución volumétrica de carga. 

La solución a las ecuacior1es anteriores c•..1ar1do impor1emos 
como condición de contorno el que el potencial se anule en 
infinito esta dada por 

V.<r;>. u.1. 3> 
,, .'::. 

, " :·~,~ ··~ ,: ... -" ·.:; 
-'. .~ •·'.\. 

que no es mas 'qua la ieZd~ ~:J~b~t> p~/a •.Ana dis~:¡~LC:ior. 
continua de carga"'. Ex.:::eptuando casos part~c~úares muy 
simpl•s. no es en . gcaner'al .. el . ní•todo . mas' . •fic=i•nte de 
encontrar el . pot.incial •l reso.l ver di reé:tament• la integral 
<1~1.3>; sin embargo,.dá una forma directa de obtener _el 
dasarroilo en multipolos •. <Para ello •se fija un ·origen 
dentro de la d1stribuci6n y ··alredl5idor de· éste s•''hac:e un 

. desarrol.lo en · ,.serie /de ... Taylor'. . del. · denominador. •del 

·.:!~!;!g~,n~o~ d~: .... ~~01····· ~.?~"'~·-· qua··a1···~··· ~i.~t;:~:0~~: •. 1•. i~~~.:~ .. 1 .se (¿. •· .·: 
'··-?: "::·,:- -'·'· .. ' 

_ .. _q __ ::·+··-··_P,_ .. _. __ r_,: +··::•>:::f.' Q.A.t x¡".~i.i 
r~: <-::r=- ·a· .. :,.-,: -.. ·-.:_'~-~'::··· .. -- --:-.:- - ' 

que es el llamado desarrol.lo mult.ipolar d4111l potencial, del 
qua solo hemosmostrádo loso prime.roí;;' t4rminos, ~iendÓ 'q' la 
carga< neta . _total: da . la: disti-:ibl .. ición, p ·el momento di polar 

.. :::·.7!i~~~1?~~§~t~ü•~~·.··:;~~ 
·J:é;listr'it:>~c:ióri>. :,'la''> untca· C:onti:':ibuci'on . sigr1iUc•ti v.a:::;_ei-<l, la , '.'.;, 

.. ,., __ :. 

., .:dipolar:.·:.. . . . . , '·-·.· · ,. ·, · ·. ,,. 
. . . . El' illodelo m:as . sen¿ú:i;:, .:.u• Fi•r~i te i9xF>i·tc:ía¡;:: las 
propiedades d• ciertos materiales en presencia de U.... campo 
•l•ctriC:o consiste en considerarlos como un continüo d• 
matel"ia súsc•1>tible a adquirir un momento dipolar por unidad 
devolumen P. en cuyo caso.'el potencial estará dado·por la 
expresión• 

V <r> • I d"'r 
a . •:oc• <r' > 
Ir - r' 1 

+: 
P(r'.>·<r - r- 1 > 

(1. 1. 4) 



donde la a ..... representa aqui la car.¡;¡a 'ext.erna', i.e. no 
incluye la inducida en el material por. el campo cuyo efecto 
neto por hipótesis esta incluido en P, y la integración es 
sobre todo el espacio. Integrando por part.es se llega a 

V.<r>= J 1 

Ir - r' 1 
C a.,..t-<r'> - \\J·P<r'> <1.1.4> 

comparando con <1.1.i> y <1.1.3> lleva a· 

· .:: .. \7-Pcr.' > -> 
. --~ 

'-, ,,:•:, 

Pára._ poder resolver esta ecuación --neé:esitamos •,·: un'~· 
reiación-c:onstitutiva·entre:P v E. La hipótesis mas sencilla 
consiste en suponer :que. •1· material es homo9eneo, --
isotrópico, - y su respuesta li.naal. y por tanto exista -una 
constante- .'X' <susceptibilidad del medio> t.al. que· 

P<r> • X E<r> = - X '\l. V<r) 

ü~;~~ue sústituv:endo:en (1.1.si lle~ •. ~·: 
Ccg; -c .. (+ :.~:x ]'E_;; .. ;:.~~

<1.1.6) 

.. . _se· defi,:(en-··a1 --.;;~c:t.~r Cie:Z1'>1áZ:•111i.•nto-.J) v . . -'5 .. 

constante dil•c:trica.del·medio de' manara ·:"ue'· 

D • EE 

__ . _ :·-.. .. ___ :~u., 1 ~·~~ .- -
·.~· :o_;:/·,<-~'..:~:~t ~r~~:-1~:.,~~-- :'·' ··: 

__ .. : .. 

<1.1.7) 

··_;·:: .. ::__.;;-.:·: '.~::w - - ··.~· 
• .... ;'\'.,'. 

La ventaja de -~xprezar lasecúaciones en.terminoso' 
_ ccfr:isis~~ •n:. o<:¡'-!4' ~o!l'!,t.•' C:a111F>o tiene c::omo f'Uentes _ las c:ar9as 
· éxterríllis-: a1· · 111edio mat.Íllrial, v 'por· tarít.·o · tod•'::la infori.aé-:&,ón 
acerca· 'de: . la respuesta .del mi_smo al _ser sometido a 'C:an1po 
eléctricos queda é:ont.anida-en •• 

Si se quita · ia · restr·ic:c:ión de que el medio _sea 
isotrópico~ la susceptibilidad y la constante dieléctrica 
deber•n ser tensores v las ecuaciones (1.1.6) v (1.1.8> se 
é::~nvertirén en sistemas de ecuaciones. La posibilidad-de 
inhomogeneidades lleva al pr:oblema de las condiciones de 
.éóntorno que · debe cumplir el campo en la_ frontera ·entre cios 
medios •. misnÍo que retomaremos mas adelante. -

---~·-· ·--· ·, .. 



2> Ecuaciones de Maxwell. 

Las ecuaciones de Maxwell macroscópicas para sistemas 
de permeabilidad igual a uno son, en unidades Gaussianas: 

\l X E = - ( 1/c) Le (1.2.1) 
~ 

\7 1) = 41t a (1.2.2> 

_., -·\::.\\ ;· 

\1 X B <1/c) e 411'. J + .2D (1.2.3) 
-.· . ;Jt 

.·"\J . '9 o (1.2.4) ,-, ... :;.~:~,:·-:: ' .... ,. '' ·.~.-,: ... 

, . .. €~~~~~~~·fil?~,.,fü~~;iI~i~Z~~js;E, 
superf'icie~ s8 inducirá un campo eléctrico ..• ió )ar.:;.o cie: ¡l;i;. 
curva qua limita a •• t. •• En <1~2.2) J) .. cE y •o• 'sigúe' 

' s_:i.endo' la densidad. voluni6tr~ica de. car9a. externa, tal como •n 
·.·e1'·c:aso alectrost.6t.ico. · · · · · ·. · 
· . En . < 1. 2.3> · t~nenios' la_ ecuación de' Ma~ ... eÜ-AmPera que 
.a.stablec:<R; como fuentes :del C:::ampo magnético· tanto a la 
·'presenc:illl: ~- é::i::irr:iantas ext.ernás <.J>. como al cambio 

':'~t~porai.-:4tn_: • tíl•: veC::tor, 'Clé:zplazamiehto. . Finalmente < í ~ 2~ 4 > 

.•.CC~~~*~g;~~~;~~~~~1~~t::~e· •.. 
c:<:.rr: ientes externas. V un • medio isot".'óPiC:::o. homo9eneo; s~n : : 
fronteras. y con ••ct.a. ·as posible ·demostrar.-·,:··:ciue .. :las 
soluciones f"undamantales da dicha ·ecuaciones se puedefr 
-~Sé:ribil'.' como ún superposición de funciones d_e la forma 

. - . . .,,:·~~-~--- > ;,· .. ·-

;: .. ~~!~fi::-::·~'.:~:~ ,.;k,,,'."'.::_·-;'··'' ·.:., .. -.-E(~~;t»~ ~·~ e.;:··~~~ .. ~··:· ... ~ ... ·~ .. -..:~, <1.2.!5> ---.~r,:;~":..-~~~-:-r": ... 0~( .. ,, ., .. -~· .. ,_. '?-:1.i=·-~ ~, ___ ,_-:-j.,~-,.--~;'. ... - ... :.'-:' .:-·~-:~· . .- . .;. 
~-" . - -. _·-'~ :· - - :"- ~--- . ... . -

.;~; .: · ;.: .,,':t;,'.;·>·> .··•<r:-.t> ,.:'&: .. ·-~·"~~:~··:·ef~~~·?'f·~:'?;::-~·::, ..... ~~.(, .. u.2.6> 
. . :, ·. . • " . . - . "" .. -- - - "-:·::::_'.,.~\:::-<.-')>·-'.-· ·~ ... -__ ; ; ... 

. _.:irí~rc:'dJC!i~,,:c;~-· estas}s~iUC:ion~s·: • 1,aa::•cu•cic)t'itis C1• l'i~~;~'fi"''''' , '?·.·i 

.•. ,,. .'~bt;,•nemos · · · ·· · .:. • .. , .·: > , . :~·-. 

~: ;( <é ¡¡¡.::·é..t/c> 4Í E · <1. 2. 7>. 

que para • ::¡!:. o implica· . la · transv•rsa 1 idád d.;. · la o~das 
electro11Ía9netic:as <el .. quitar dic:ha restricción dll _lugar a .la 
posiblidad da ondas longitudinales, . tema que no trat.aremos 
por ahora>. Así mismo de <1.2.7> la magnit.ud de k está d•da 
por 

<1.2.EH 

.·_,:_·· 

. ·l ' . ' 



que establece! la relación de dispersión en el medio. La 
ecuación anterior determina aquellos modos elec:tromagnétic:os 
susceptibles de propagarse en el medio. La ecuación (1.2.8> 
·nos dic:e que no es posible fijar arbitrariamente la 
frec:uenc:ia y el vector de onda en un medio, .estando el lo 
determinado por su respuesta dieléctrica. 

En general, la respuesta de un medio puede ser muy 
complicada. En particular el medio puede ser inhomogeneo, 
anis~tr6pic:o, dispersivo, et.e:, particularidades que deberán 
incorporarse en la estructura ·e~ asi como en las condiciones 
de frontera apropiadas a cada problema. 

··-· ·; ::h Móct.litlcis para: la cÓristant.íe diel~ct.riéa~ ,- ·>· "!.:.::•:,~:"~_,~.::;~.~~:;~.·:, :, •: .'.- ~<; ~ -.::_ -• • •:', • • :i~•; •' • • "• '~.\~ ,, , '• • e, -• •• • .: •; '• 

···.· ',.· .. ' .- c~6:'~~·¡~e~~,\~~r~Ci~~~f~,;;,~'i ~~~:~t;ü~~&~~61ni~tg~~~i~~ 
de un diáléc:tric:o, se puede'·.penisar ai mismci.:constituido por' 
entidades· n•ut.ras formadas por Un·. ion. fijo, · al .· .que sa 

'eneueñtra 1 (gadó. un •h•ctr:ón ~ sujeto,.. • . úna t:uerza de 
osc:iladorarm6nic:o amol"t.iguado. En dicho· é:ílso·~. la ·ecuación 

·de ·inovi.miento t.endrll la forma · · · · · 

."·--,~-·· ·. -:. '??t· _.. · m·:~----:~-· ·.r.·•,.• .. · ·+ .,!r::·.~ ~._:_· .. :-~. w.~- ~- _,l; -~-<•, .E.<r,. t> . ··- -(1-• 3~ 1.> 

··:,.i,i\1t1::'1fMgM~;s~~~~ftiJr~1~·. ,:, 
·· . ,. macrosc6p i CO -(SUPO'& i e: i ón : in•xaé:ta; .· que· • t. ÍiriÍi l .l z~r:emos ·: 81"1 

cap{ tul os posteriores>. y ;que: su: variac;ic!w• espacial es lÓ 
suficiente suave ·como para desprec;iar su dependencia de 'la 

:posición en la regior;: d&Íl oitomo, entoni;:és podemos ·proponer 
.un¡a:'sól~c:i6n de la forma · · · 

• : .• ~- ~ ¡ :·.~ . ·' •. , ; ',• ,,.,. . ;":·• ~·;;:. " 

~~~~~:; .. ~~i:r,>.:¿~:f.'.L)~,.,.~: .. ~ .~L.,.·,.:~:·~·:·'· ;~~ ... ~:.;;;~::;}::. ::.~,, ~ ·.~. 
...... ;:. -~ ·~"" ·-

" - ~~-:~~;;:-. 

" "E'.·t~tit~~:~~~~,. :,;~:~.;:"". ,, ·.·., .··,· -····;.··-·~•,•;•·"·'.:'''"•·''"'"'"'' 
-- :~~~o•·t:.1·n1endo ... .- . _.,- -...... . -.. :.-:>:. -..... " 

~"':·' <' p :•;:·~'-~~,·;~:-~ ;::;, :<>· 
l~s e'c:i.,¿ton' C'1 ~áAf•· t;;nia ,~ª {~is~0111~ •• .·. 

. . . 

siendo N•Nó. de •tomos/vol.' que Junto con· <1.1.6> nos dé., 
para la cons.ta.nt.e dieléc:tr'ic:a. la expres16n 



411Neª/m 
e <w> " 1 + (1.3.3) 

<w.,.2 - wª - i11 w> 

Cuar1do se resuelve el problema c:uánticamente 
introduciendo valores esperados para las magnitudes físicas, 
es posible obtener una expresión análoga con varias 
frecuencias de resonancia y sus pesos respectivos. Aunque en 
este caso la imagen de "resorte" pierde sentido, se pueden 
seguir .interpretando las· frecuencias de resonancia como 
aqu9llas energies. en. lllls· . que la.probabilidad de transición 

' de+fos 'electrones alcanza u"' _m•xiino •. · ·. . . 

... ··· ·/ .. • ... ·~f~!!~;~i~f;i~iitE;w~jí~~~~· .. : 
permanézc:a n•utro. En dicho' caso 'w.;;:mOó y :la eci::ta.éiónC'éÜ;3.3> 
.se C:onviert.e en . . 

... ~ .... 
· c:on· w..,:a • · 4nNe2 / m (1.3.3). 

W2 +il'W· 

~~,.:.,·•·• :ar•~r11~1•~~r~•~i·~:~;; .... ; 
··; expl•íc:ar· el >'•·COlllPC)rtamittn~: de. 'los:,iit•tal•s•,cant:.1t•';.la•~pr.esencia :;. .. ·'. ;, ';-,/~: 

·····de.'· luz~ . v· '"de\·~·hac:ho•'';ra19únós- ete:L:e11ois·~ t.ahis~' .. 'C:omo ··· iit~;.: •':•.> :}: 
alumunio'"',., •exhiben t.n dtiirto rango .de fr•cuel')cias •· ún. 
c:o111portamient.o .que coincide en olárar'i medid• con: el .F>redichc)' 

· ~por u.3.3),, .. · .... ·.· ·.. .• .... · .. . .. _· ·. .. ··. 
:;:•: ',;-. , ... :-:;_ .... ::·~·.~:·A°""'i. h•nios·~intro,clU4:;ido: la. constante·w..,, ó 'fr:e.cu~nc:ia. de. ·•• 

~":'····''tlflBl~•W~~~~·r·;v·;~ 
di.recc::ión · norma1 ··:··a· .los;.f:>l•!'.ios,; sef.~n~C:i.r:•::.el'.l cada · interf~z . 
uná c:arga • SUPerfidal i9Ual a :tNez 'y:por -.. :~ante:.un . caMF>o.': ,. 

·· e:t•é::ti-ico dentro . del 1111iKÍiq' igua~ ·:•., •hNez. Ai .· relajar . el 
sistema, este como un todo. se mov•ra suJoitto ·a· una: fuerza. da:, 
restitución dada por .;..4wNe2 z, que equivale a· la de ·.·...,n 
oscilador armónico de frecuencia W..2 • k/m • 4wNe2/m. 
Intérpretamos entonces a la frecuencia de plasma c:omo un 

.. modo de osci lac:.~~n nor.mal del, sist.eiina·. siendo el ejempio rilas 
senc:i l lo de los modos de naturaleza. longi túdinal · <campo ·en 
la diréC:ción del vector' de.onda>~ que se dán.én ciertos 
materia.les. v que llevan a e.fectos de no localidad. Este 
tipo. de efectos no se .abordar•n aqu;{, v nos limitaremos a 

···--.s•~•lar .·~.9lÍ41 ... ·una manera _de incorpol'.'arlos es ·dejar la 
~'> .. < 

6 

. ,, 

;·::::~>\ : 



posibilidad 
de densidad, 

de que el gas de electrones tenga variac.iones 
lo que lleva al modelo hidrodinámico~ 4 • 

4) No-localidad. 

La respuesta de un material al campo electromagnético en 
un punto y tiempo dados depende, en general, de la respuesta 
en puntos y. tiempos diferentes. Si los campos 

<.··.·.··.·....... electromagnéticos varían en. distancias del or-den del 
.<:; , interva~ó , lltn. : que dicho . efecto· es apreciable; se debe 

'.·;-::····. _,,'.~ ... ,. \•O~~~~~s'', .. ~·o.~a.~d~r'.á".".:.~~a no-ió_ca·l ~~~~d de ··ltt- r&~puest:a.:. '.'=IUe "t.Oma., 
· ·· ··.".·entonces· ~·::-forma . 

.' •• 1· ~ ••• o 

·: /_;~.~ 

D ( r. t.) - I c:Ít • J d 3 r ~ a ( r. r •• t~ f:. • ) E ( r .. t. ) 

.. 

<i .... :l> 

.donde por el Principio de causalidad se implícita que la 
· i.nte9ral .en el •t:i•mpo se real i:za en· <.:.•~ t>, y e es en este 
c~so \.In .. · .tensor.•de rango 3 que opera ·linealmente sobre el 

:.·· : cams;>O• >Una r:espu~Sti;k . d• esta, , .forma puede inducir 
··~: •.: ~ciiripÓf:,tiulient()S inuv.c:onÍplejos,, llevando• a .!ltcuadones integro 

· ··· ,:··:~mr¿~~ifü~~J~~~~~~:;~~E 

( 1.4.'4> 

teniendo expresiones análogas para E y e. La ecuación 
(1.4.3) determina la respuesta del material para cada vector 

:de onda k y f'recuencia 'w'. Dichos modos t.enrán un caracter 
·transversal siempre y c•~ando el operador e sea no nulo. La 
ecuación e(k,wl=O Proporciona la relación de.dispersión de 



.. ;, -~ - ; .. ~; .. ·-

los modos de naturaleza longitudinal (plasmones de volumen>, 
que como se vé son propios de los rnedios no locales. 

Notarnos que si el medio no es hornogeneo (p.ej. que esté 
presente una interfaz) la ecuación <1.4.1> ya no se p•~ede 
escribir de la forma <1.4.2) y se debe en principio resolver 
directamente la ecuación integral en el espacio real. En el 
modelo de 'jalea' el medio por hipótesis Presenta simetria 
ante variaciones a lo largo de la interfaz, y ello permite 
tomar la transformada de Fourier en la componente de vector 
de onda. paralela a la superficie. La fot-ma de hacer esto se 
expondrá mas adEilante. 

Finalmente cabe aclarar que, en el caso en que en el 
campo E ·varíe muy ·.p.oco en la región en que los efectos no 
locales·.son »i'ilnif'.icativos. podemos ·sacarlo de: 1a ··iri~:egral· 
(1~4~ 1), obteni_endo una expresi'ón de respuestá rocal' . . . . 

·;¡. -·~>~._.,. 

-. · .:>c:r~·wr ·:·.;. ··•_<r::~w> '.':~·<~.~'> ~- · · ... ,<T-::.-=~~·;;·-1-_1'.~~·-~-s>· ~ 

con 

écr.w>• ld"'r' acr.r• .w> . 

é,r' 



CAPITULO 2 

En el presente c:apftulo trataremos el problema del 
comportamiento de los campos electromagnéticos en presencia 
de interfaces. Primero discutiremos brevemente las 
ecuaciones de Fr-esnel para la reflec:tancia. e ir1troduciremos 
el concepto de impedancia superf ic:ial como una forma de 
caracterizar la respuesta de las superficies. Posteriormente 
expondremos un método que permite hacer c:orrecc:iones en la 
·impedancia de superficies perturbadas cúando la perturbación 

'.; .< <:~:siH,-.'.·.-.:.· .. · .. ' -~~~! ~:c•!~~ª~:m::i;;·m~n~ ~~~~~e:~c~~r :en~: n:~:e;,:e 1 ~~~;~~~ :~ 
" ·•'· . •·.o ·.: · .:pr;oblema d•l. .éfécto d&r-o campo local Y de como es suc:eptible 

. <.:.e <·i:i.~-}11~f'::,.;at.ado;:,éon ~vud~ de dicl'.lo método pert.urbativo. 

,· '··' 
·---._ .. : 

'.; 1 > Ecuaciones de· Fresnel·~ 

. ,·,_·, . 

n x <.E-& :..:;':~ :>:-·• o · 

nx 

Las primeras dos establecen la cóntinuidad .·de .. las · 
componentes normales a la superficie del·· v·ector. 
d•zl:>la:zainiento y del campo magnético. mientras que las ~os 
t!Utimas implican lo propio para las componentes t.angenciales 
d•l campo. eloif,;ctrico y el má.;n•tico. En realidad sólo dos de 
dichas ecuaciones sori independie.ntes PU&$ la amplitud del 
campomagnético esta de.terminada por la del campo el•ctrico 
er\ cada medio. 

9 



Supongamos ahora una onda electromagnética monocromática 
q•.ie incide digamos desde el medio 1. La dirección relativa 
er1tre la polarización del campo eléctrico· y el plano de 
incidencia disting•~e dos casos, segun la primera sea 
paralela 6 perpendicular al plano de incidencia. En el 
primer caso hablaremos de polar'izaci6n 'p', y en el segundo, 
polarización 's'. En la siguiente ~igura mostramos 
esqliematicamente los dos casos 

1 

E., 

Figura· 

·"·/ .· 
'/ 
./ ·"" 
_;/·· 

al Lúz inc:identecon pollirizaC::i6n 'p', campo 
el•ct.r ico paralelo· al .. -plano: de incidencia. 

'i; · , -'~ . . .. :)'>> LÚz_,,inpider'.i1;• é::ol'l Pc::>,l~_r,izac:ión '.s', campo 
·:;:.~~,. . .. -;,::''.· .·,, · :.:.-elect.rico·: normal- .al. plano d•·• incidenci·a·. 

,- - . . . . . ·;'i: -:·~<~~·. :----;·~ ~ ;·:',:°, . (;··\.~ _\-... .. .- ;: ~~ :;A;:.,·:.~~,~:::;-.,~:.~:~,:_\-.. ~~::·::~·<;.~-.. ~·-~:}~.:=~"-'> ·~~--~<,~;~<<.-,..-.1 ~ ;.._,._ - .. , ·~,, 

;;'.,i;;": •·- · .;,,.,· ~i~~~6 iós campos'• se1n< ~n-~iiit3;;,is<F*.~~·---~i.1~,\t~~.;¡.,_ 
E&,.... E& e &M& ·r: 
Bs. .... c: 8& e & .. & ... 
E,;..¡,.,. .. e .. : • j.ICr.• .. 
·&,;..;.,.. •-' B.- ·• ~ i·e.-..-.--._,.._-_. 

· k ,. ... • ·.· k.-'"' · .. ttt•/c~r et' 

& ...... 
&w-. 

& ...... 

. '. : . . . : · .. ·- ........ ··.,·:, 

que establecen las relaciones de dispersión .en cada medio.'· 
·_Aplicando a astas soluciones· las condié:iones de- contorno, 

obtenemos un sistema de ecuaciones acopladas en las 
amplitudes de los campos, que determinan.la amplitud de E.
en términos de la de E&. Esto lleva a las ecuaciones de 
Fresnal para el coeficiente de reflexión 

10 
.'; 
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2 ns n:z cose i 
<2. 1. 6> 

n,..2 cose i + n.. .¡= n::z"" - r1 .. 2 sen"'8 i 

2 n1 cos8i 
r. = (2.1.7> 

n1 2 cos0i + 

con n1 2 = e1 n:z2 = e2. donde r~ y r. son el cociente 
.entre las amplitudes de los campos reflejados e incidentes 
para polarización 's' y 'p·' respectivamente • 
. . . Una forma alternativa para da·r. cuenta de. la. propiedades 

,'Ópticas· de una, interfaz .. es asociarle a :la misma una. 

·.· :;;;~i~m~~¡]~~~~~ª:~sr.:.gSiWl!~!i~~~ · . 
Zpm ~·. . zs· ~~·. <2. 1.9> 

By . Bx 

donde se. · hac• la conv~r:.ción de que la luz viaJa t~l como' se 
muestra en ·la figura· .i<2 •. 1>. v ·los caniF-os están evaluados 

. .. Justo· a la izsyierda de la int:e,,1'.z~. • -· · /. . . ·•· . : • 
.. < El ·.· concef>t'.o .et• .. imP•?anCia .suiH •originalmente C:omo üna 
,_ .•. , .. ;L.: :f9.r_~!L·:'cl~\.>:)¿~~fr•é;t.•r:.~~!,r;.:_.}•. _iril~!7:~t1s~t~-: '-:fe···. ).c:)_s', ... e:~_,:e:~i~s. 

-~· ' -.::,•·:·:el41ctr6nic:os:,en··.:términos•de ·1-as•'corrient:ás~inducidas·•a1;:.ser.:. 

;i~k·•}:~:i'·-·· Jié5~~;t~~~!itl!:t~.;~1;~;.~[!i: ~!~~~~~~:~;i~~~!:~(~;~!~~~~!~~lt ;-..... 
-·.-.· - ··af?'l i·Cad.o~~--'~·· La · ~;>ttans.i_.~n >" del:· .t.~r.mino.·: .·-·,~l'' ,·«·c:á.so -.. _ d.e~-.~~.:.on~~'.s~; 

.·electromagnéticas se entiende s·i.»'pensamos· al ·campo mag·n•tic·ó 
como si f'uera inducido por corr.ientes. superficiales-

'· inducidas a. su ve:z: !"O!", .'el campo ·el'@c:trico. 'Dicha imag~n- t0111a 
uri cai;-achrr .. mas tangible si qmsideramos . úna superf'icia 

",,,,, .: :; ... 5;;;,~l~:,:!~;.:(;;,~->s~;~~,:~;.r~.!~¡!;,i;~-~~:;~;i~;;,~').~.~t~~.!:~~~,~!;itiE~r~, .: · · 
,·:.:,,.:;:valor. del.· , campo_ ':rnagnét::L<:o>·a •..in .:·,:c:ampo eléctr.1,co;· da(io·:~el".'.a. 

· ...•• '}' • ··~~~;s~~~~!~~~"1~*~:~-1~Ar~~~~::~' 
Za.P . .i.. E0 • cose¡ 

e•,. . 

<E-,-E0 .,)cos8i 
<B"": .. +8"".,) 

de donde es inmediato obtener 

<1 - re> 
<1 + r..,> 

E-,cosei 

ª""• 



2Sp - Z:zp z._s - Z:s 

21s + Z2s 

Las formulas ar1t.eriores ·son de caracter mas general que 
las de Fresnel, pues se deducen directamente de (2.1.9) sin 
hacer ningllna hiP6t-esis acerca de la respuest.a de los 
medios. En particular, si tenernos dos rnedios locales con 
interfaz abrupta las impedancias est.arár1 dadas por 

21P == cos8i 
..fE._ 

(2.1.11> 

~:~ ... ~--; :':'·~ ~ 
••<);;;:J2''· :: _>i . 21s."'.,;,e :1 e· Z.is ='-le l e . 

, , , ..... ,. "·•~··" · ·;.: · · . . ,._. .. _c:os - 1. .. .... ·< ,, , .a. : cos - .., 
(2.1.12) 

.. ;. .•. . •. :~::~~!~~~2~~:·;=~~*~t~21~~~-:~~~~~~f ~~' .. 
particular', · .. la , parte .. ima<;Jinaria del'. veé:tori 'cié(;: onda '_.'ic:'.·. ---· 
implica un dec:r'ec:imiento "'exponencial ·en la árnplit.._.d de ·1a 
·.onda·. al . propagarse .. en.. éiL . medio.. Si por . ejemplo, la 
constante diel•é:trica en ol medio 2 de la· figura :<2.1) es 

. r•a.1 y . negat.i.va; los c:aml:>os no se propagaran y sirnplemente·· 
. i-de'<::•er'án á . una distancia:¿ hipic:a del ord_en del reciproco de 

-~;~é~·~ < • .•:. · k.:_; .. p()f- ; otro-'.':·,iado,_ es. 'posible·. demostrar _· que la parte. 

ItY: .·;._;~il~rs;~i~~~~¡:~~~~¡~e~;s~B~r}~~7§ ......... . 
·: . ;e r ;. : r 1 \'!~f;!:iJ> ./ ' ·· : C... '• , , ¿; · · . - / . . '.< 

':[:·::· -:;:·::· : . 

. d<:>nde el valor absol ut.o de 1 r. trae inforina~i'ón de la 
arapi_itud rela.tiva entre· la onda incidente y la renejada,· 

que•d4'cuentadál 

:?J 
''.=: "·~~~ 
·~:~,¿ 

longitud.de onda d• los.campos sea muel'.io>mavo..::,que la;.r:egiC:,ri. :;;; 
superficial, PUeden 6st.os verse ·afectados . f>Or . ef.,ct.o'!5·'' :•;;,:o. 
debidos a la supeF"fic:íe·" de· los ·. cUáles lA f..9iSpuesta. en 9:·1 \1 
interior no· d6 cuenta~ En particular pueden acentuarse los 
efectos no-locales en la región superficiah ·para ver ésto 
recordemos •l análisis hecho en la sección <1.4). donde 
teníamos que en un nieé:lio inf init.o; isotrópic:o y homogeneo, 

·1os efectos no-locales los ·podiamos incorporar -via 



t.ransf'ormadas de Fourier en una c:.onstante dieléc:tric:a •1cw 
que para una f'rec:uenc:ia y número de onda dados c:umpl iera .·c:on 

D<k,w> e(k,w> E<k,wl (2.1.13) 

dorode lá suposic:i6ro princ:ipal fue pedir invarianc:ia ante 
traslaciones en el espac:io y en el tiempo (ver pag. 7>. En 
el c:aso en que tratemos c:on la presenc:ia de una superf'ic:ie 
tendremos un rompimiento de simetria al c:ruzar a la misma, y 
po.r tanto la respuesta a los c:ampos no se puede esc:ribir de 
la f'orma <2. 1. 13). · 

El problema de c:6mo incorporar .los efec:tos supel"f'ic:ialEis 
· , •n las f,ünc:i6nes resplA4!ist3s ha llevado al . desarrollo de 

-::;~"h:-.·::~:;;,~~~,:~;r2·i!~~~;:~·.·:4";2;~~:;~7~:d1.:~.r~;~~:~~~~l'l~:;t?: ... :~!.ª1~;;-i~-~··•·· 
·· ·' :-·:. .· .. ,'cuya'-;r,:es>J;iua~ta'.::.puede :.ser'.' .::no,.,localr'e~ · ·cotras ·se.~ ·proponen 

·• ·,~ ~-.';:mOcieiós'·.i.'sP:é~if:icos • qatl:'· i:>er:ínit.ent '.résó·1.;,.-r:·:/ 1.::•·e:úaEiones 
.. integro_:.d°tf'erenciales· c:iúe . .se obtiene . ·al .'combinar · O'ia. 

· ·ec:uac:'iónas .de· Maxwel 1-c:on .l"elaci.ones constitutivas del··-tipo 
'.(1.;'4.'1>ª""·".En el presente' tl"aQajo otilizaremos· un m6t..odo 
perturbativ.o dii;¡c:utido, am~l iamerite en la réferenc:iá <2_3>.: 

.que·anfoc:a'el problema de,;de la.parspec:tiva de que el efecto 
neto debido·' • ' la •. presenc:ia'. de '• la superficie '• o : la 

·,'modif'ic:ación >de '4rtsta. es e.l da'' producir un cambio en . 'la' 
' : densidad de . cor,,riente' qÚe .. P .. ríni'te·.'~efinir \,ina c:onductividad 

,··.i· '~t~~~~:t~;.;~~~~1::~:·~.~=~~~!~·~~.~~:~ ·2~·· ¿··.~·~~:~~,'. 
·/:. . . '-:;.- ::'~-i--: - >o ·i'- ;.. 

2>.Método pe~tu~ba:tive1. 

·.···. Considel"emos un siste.nia formado por un ·medio· semi-

.. ,J•;4~í1~."~f."~.~1~.:~~~~ff_•~. ~1~7~~;;~ ~;i 
,. ,- ' ·."~:i ·-:-;? ".;;. .··.:.·:· ;.::-;:~ .. -:· ~,_,~,.-. 
. , .. ,. .. ~~r.~):~ f ~r .. :f~~-· i•.«z. z•; ·~;1 :...i-· 11 • t;,;t;-'.'¡E(r'.:t:~>; ''.···· :; 

J -· , l--. ,~ ~ . ~ •'"'""' 
(2.2~1> 

si¡.ndo 'e' un tensor -d~· rango 3, · r;,, "'<r-, r,...> ·la. proyec:ción de 
rparalela a la !SUPerf'icie. y donde.hemos usado el hecho de 
que al haber simetria t'raslac:ional a lo la.l"go de o6sta. • 
depende para dic:ha dil"ec:c:i6n .sólo de la posición relativa. 
Tomando. la .transformada de Fourier en la componente del 

. vec:tor de onda. Paralelo a la .-, s.uparficie Q .. y en el tiempo 
obtenemos · 



1) CI ~ (:z) Jdz' e•~ <z~z•) E a w (z 1 ) 

(2.2.2) 

donde Q lo rnismo en ambos lados de la interfaz, i.e. se 
cumple la ley de Sr1ell27 ~ y donde para pasar de <2.2~1> a 
<2.2.2> basta tornar las transformadas inversas respecto a Q 
Y w, útilizando el teorema de convolución Y.definiendo 

E<r,t> .. J~ 21t· ... 
Ee-<z>e .1. ca • .- a - ... 't:.) 

. ,_, .. ·"-~·.-'.· ... '.2~J~e; '.'J~;.~,:~fi<·~{~·~n'.:¡ 
- . . ' 

. . En adelante.suprimiremos los· subindices.sobrentendiendo 
·.·que trabajamos con·· las·. ·:componentes de. Fourier, excepto 

cuando. ésto se presta 'ª. confusión. 'Al ·hacer ·. ésto . las 
derivadás•:tornan ia fofma'.. · · · 

.. · r~ ::is ·;.;><.•iw• ... ;¿'.~c .. :~'.:i .. ¡1;i.:.~ •;.-~., L· : .. ~;>;:• iG..,\ .. c.:;~> 

. 3·.······ ;~ ];;_.·_i,·.·-~~lf ~~'.;J~t~~i¡~~\·. ~= ;~··¡~....:~;;,.; ···;,.; ..•.. :·.: 
<···, ··. ~. • .. ·. 

· e • .•o + •. /:i.é. (2. 2. 3). 

siendó -•C. :e1 t.&n•or .dielQc:trico del sistema no pert•..1rbat;:1c-, y 
•-' A•. una •pef"tui:bllCi~n: ·lqc_111l.i;r;1ld• .lllf'ededor .. da la ... r•9i6n .. 

~·,~2~.~t~~~;m111r~~]~~,~~,f~'.t.~·~ 
sLiPer"ficiie.cón .. 'al9una· sustil~i'.il~··o siniplemante". la :di fllii"enci• 

: ··•nt:"re'la '·r'espüest:a :de :" ün•'~41ho.'. apr-Ópl.do• ál' ;sisténia·:y la . 
.-espuesta real .. · observada'"4~ Cabe .. aciaraÍ" que . ~•:evaluada 
cerca de . la súperficie .. no, tiene que ser ··peqyeFia respecto a 
eo. siendo · un término pérturb_ati vo en el sent.ido _de· que es 
diferente de cero sólo en una región muy peque~a del 
e~PaCiO. 

De las ecuaciones de Maxwell, obtenemos que la ecuación a 
- resql ver es 

. :,· '!;t.:.: . 



,2.2.4> 
que si tomásemos el lhdo derecho igual a cero, 

la ec1.1ac:i6n para el medio no perturbado. Sea 
no pert•.ffbada. y G un operador que cumple con 

donde vemos' 
obtendríamos 
Eo la so1.uci6n 
la ecuación 

\7 x '\l x G ,+ lw"'lc"'l eoG = 1 <2.2.5) 

siendo l el operador identidad; entonces podemos transformar 
en la ecuación integral 

(2.2.6) 
\·• 

: . '.f>ar.a'frit.erpret:.ar est&¡¡':',ecr..•adones conviene .r..escribir el 
lado de'recho· de (°2~2.4)~:,iRacordal"'Íao la;;relaCiórí'. entre E:.Y l,a, 
su,scept.ibi l idad x. , y <:i,ue< l'aS : d()tr::~--YÍ~··~·':o'inch;ic,idas J:::: !;e.· 
obtienen .al -deriv;ar la polarizac:ión··p•. 'respecto •:.al· t.i•níP-o-.· · 
Js:..iwP. esic:l".ibi.mos · · :·•· 

-lw"'lc"'J ·A• E • -l4nw2/c:2 J A ~ E "" .: l4wwª/cªJ 4P "' 
.; ,.. [4niw~c2l .6.J <2. 2. 7> 

;H~~'. ~-~:·;: :;::_;~i.l'e.:s~~htuvén~~ . en <2.2.,., nos ueva direct.siment.e • una 
')\(:,, ·. ~<t eC:i:Íaciól'.'::de :orida' con f.~~~·~~s,' ·····.'.··' '• J 

·· "' ....... ,. ..f···~·"\7/;,, .. ~,~~(F. ~·1\;i,.r¡~;.1 e,~~'~.:;:_:::(:¡~'iwá:'21:/:iJ•·· <,: 
~6nd~ ·. ~~mo~ exp l i e: italllér:.'~~-.e r :' ~~éhó·:· ~~ que, • ]!.: 9:f ec:to : ri~t.o 'de. 
la perturbación es introducir >.com~; ·f';:¡ente'adi¿ior,a1:·:dec(os• 
campos·ª .'-"n exceso de c:órrioerit.e localizado ,9n .. la sup~rficie'. . 

.. Asi mi»mo· "al comparar est.a .:ilt.ima ecuación c:on <2.·2~5)'':se 
- •" <.:.:, ·":,.ó~:t;~•.n~ ~~~~ .- i:~. f_unci6~_-_,a _Un~ int.er'Pret.ación· fisic:a<c:OMo ·un 

.·., ·::'·,:.: tllins~r,.,que t.:l.ene· ,·por componentes términos 

7,·r:·,,,·:·7:·~~.:~~·-:'~~~;1i~rz:~.;-~~;~, . .,,,~-.{~;'.. : . •. . . º ... -

~.·.···· > ., :~ª~~~~ii~~~~:··'· ' 
sY!=>•r:fici~l exterria '' , 

en la direc:i6n k. en presencia de un medio con funci.6n 
dielectrica eo. 

La forma detallada de resolver pert.urbativamente la 
ecuación <2.2~4>· está expuesta en detalle en la (23>. La 
idea. central es em:ont.rar ,la función de Green a partir de su 
interpretación f:l.sica y sustituirla en (2.2.6> para resolver 
los· "=•mPos perturbados en términos de los no perturbados. 

/5 



dc•nde la aproxirnación de onda larga permite evaluar los 
carnpc•s de variación súave Eu y J).1.. en cualquier punto ·cercan·o 
a la superficie, y extraerlos de las integrales del tipo 
<2.2.2) que aparecen (E.1.. es discontinL1a ·y varía 
violentamente en la sL•Perficie, por lo que es conveniente 
trabajar con D.1.., que es continua). Finalmente de las 
defirticior1es de impedancia superficial se llega a una 
expresión qL•e permite resolver la impedancia de la 
superficie perturbada en términos de la no pert•~rbada, y una 
condL1ct.ividad ·superficial que contiene la información del 
efecto neto '=IL•e en las propiedades ópticas indL•ce el término 
Perturbativo. 

Alterriativarnent.e a esta deducción, cuya exposición 
det.allada desviaría el propé•sito .. del presente· trabajo, 

... presen.tam6s. a .con~in~~anción ·.una .deduci:::ion simplificada y mas 
.int"uitiva~ 'obteniendo .la. mi5ma. expresión ~ue en la. deck1cc:i.ón 
:rt~~t.!~rt'.ra · &1:.e:aso~ der:4tsF>u•s~~:··d1a~.~r;a1: <~~J >;=·~~Je,., 

Ú. D•ducción Simplificada.· 

Tal.· como mencionamos, >~odernos considerar que ~el efecto 
·net.o d• perturbar la superfici•· .'consiste.· en inducir un 
cambio •n la densidad dei:. ·corriente ~ en la región 

·. s~•perficial .; .· Dado ·que·. es:tá111os. consider-ando .el. caso .de que 
.et .. frit~rvalo · dEi:cvadádón ·aspacial, de Í:osicampos· .incidentes 

· .. ·.·· .•..• e, ·~~~~~~:~~=i~fS;~~~~~·~~~r~~~~~~g~~~~ES:~~t!~~~1t~!~~~~~g;¡~~~?~:···. 
r' • •,·. ~·111;-10 tot;al. án la •c:or;:r1~.i:i~~·sup1Írfici,•l • >. > 

, ... "· (2.2.9) 

Luego, podemos modelar .el. sistema. perturbado.como un 
SÍ.l~tóilÍtO no .. pertürbado con impedancia superficial: ·Zo sob:re 

· ;;"};~~:s~;~!. :~~~f!!i~r;rz~?~~:?Z~~%i¿;:;_ 
.,;_; .. 

i •. <<A a .. -.>>, E.;.<o> {2~2. !o> 
i,... «A a..;.,..>> E,...<O> 

i. = «A s •• >> D.<O> 

donde en la dirección 'z' se define la respuesta er1 términos 
del vector dezplazamiento por »e.r el campo que en dicha 
dirección varia suavemente, y los campos están evaluados en 
la placa. Al ·resolver el problema de los campos radiados por 

16 



·~na placa er1 la que fluye una corriente super.ficial de la 
forma 

(2.2.11) 

se encuentra q•~e las condiciones de cc•nt.orr10 '=!lle deben 
cumplir los campos en la placa son 

E .. 1t> - E .. " 4nQ i,.. .., 
(2.2.12> 

B,,.."' - e .... " -4tt 'Í:ac 

c 

·. !~f~:~:E7~~"~#~f~~:f~Él;:?~~!~~~~~~.2. 
incid•ncia en ' x.::z> y . C:ori v•ctor de . onda paralelo e. a la. 
fnterfaz Q, que incide sobre . el sistema pertu'rbado con 
impedancia Zp. En·· la si9u:i.ente figura ilustramos la 
situación 

mientras qua los campos a 
impedancia superficial del 
definición est• dada por 

:-»···-, 

<2.2.13> 

la izquierda determinan 
sistema pert.~1rbado, que 

la 
por 

(2.2.14) 



Nótese que dada la forma en que se definió la impedancia, 
no importa cuales sean las contribuciones a estos campos, 
que incluyen lma superposición del incidente, los radiados 
por la placa, Y los radiados por el sustrato. La corriente 
superficial inducida en la placa será de la forma c2.2.11>, 
por lo que E-"'• B.,0

, E,..:z:, B,,.."' deberan cumplir adicionalmente 
con las corodiciones <2. 2. 12) 

<2.2.15) 
B.,..,. .,. B.,."' . .:.4tt ' i .. · 

·:·:.> ... .;.... .... ·c 

. ;•:.·: ,· .... >.j~::~~~·á!1·9-~~~~;e l·:ll~:;::¿~f ~·l:~:;¿~!!~~=,ii~~~·7%~~~~j~,~~!=~~~: .. 
evaluar los campos en . la placa. dada la .-discontinuidad· que 
en. ·1os: mismos· -induce· 6stá •. Esta apar.ent.e ambigüedad 
desaparece al notar que. '•l ·.orden . de aproximación usado; 

.. solo nos .... interesan . los . términos 1 ineales en les 
c0nductividades superfici·ales• Para Fireci.sar 6sto observamos. 
que-si '<AJ> ... es el cambio t.otalen la densidad de corriente 

·.en ia ·.·dirección. 'j •. debida a lai•perturbai::ión. y suponemos 
· " q~4[Í<l'a ;Ílli}s~a est•., loC:alizac:ía:•en·una r•giÓn· ~.a' alrede_dor de .. 

. : . " .la· suPerfic1e, entonces ~ .· .'·> '',: .. ;;(_,· .. 
. . :: ,;~-<<·:_ ..•. -.. ~--~f:·~~?~~~~~.~~>>:~;tó/?~-~;~}A ·j>·~- .. ·,;·· 

•· ··:;~-:... ·.'_~:;-: "-· - ,_:::· (-.. : .. ;;·;, .-.-· . > ··>" \:·'. -~-.:·:· 

c:Í0nc:le F>ol" hif:>Ót~sis ;<¡_;a/ci<Ü¡, y •n nú~strá aproximación 
sólo 'c.onsideramos. · 1os. t6r:minó's .lineales en dicha. cantidad• 

: ·Tal como se ve de <2·~ 2. 12>. la·'.di ferencia entre los· campos 
. ·en ambos lados de la. placa .•s pr~por:cional a la corriente 
.: '5ui:óar,f:i.cial <v .. por: tanto a las é:onc:iuctl.vidades>, lÚé<ao~ la 

...... .:.-.cQi.f'.a.f.49nc:1iL•ntr4Í1 : · éval.uar , los-.'.· :C:a_riipos a . la izquierda o. a la 

·":···:· :-:~~sr~t~~~;~¡~t;~~~!~'>::;~~==~;;~~~i~~~~~=~~~=:~~~1~ .:~-.~~: -las--
. ··'- · Eva·iüañdo- los·-·c:a1Apos'"de1· l-.do7i:%quier:dó:~5 •. obtiene--

.· ·· · '".-~~~:"evD · . ~º 0:¿~-:'-.c;E~J:~~; .. 6f~~#>:~·::·~s~>r ~-·y· 

~ << A a.e.e» ZP ~~;: 
c 

pero de la ley de Maxwell-Ampere 

de donde podemos despejar D."';· ;sústitui·r en 
obtener. _el s,istema de ecuaciones 

(2. 2. 13) V 



Zp - Zo B.," '" 
B.? 
~ << ó. s-=->> a,...z 

w B.,D 

(2.2.14> 

Podemos ahora resolver para Zp en términos de Zo y las 
conductividades súperficia.l.es. obteniendo 

. Final-nte, sólo prestintáremos el resuÚ.ado para· el caso 
de 'polarización •s •. en. el ·e:ual la impedant~ia del. sistema 
per .. t.urbaéto est.• dada por:'... ,. 

··:· .. ·.·zs·· .. ··• 
.•:+.:.-:·.:): "·'". 1 ..... + .. :•wlc:z~~:':.. e. 6. a;...;.:':>.:, .. ,: .. ~" .... 

,,.,,._.,~,.-;:~:":".~--,_·:,- . 7•.-:.··, ;,o0·7.· .,. ·- ,;t.'.""«·-:··".:'T.-·· ··, .. · ~,-

'; \,·- ·:--::· 

~:· .. :·\~"pii.~a.·: f'.i~alizar .•. st.~<<~•.b:itin qJ1~i.e¡.,~~oS'i·.~~t'~~•zar. . .. 
<aéo*rándad ·ele la •><F>res.i'ones <:2.;2~·1s> •· y; <2~216» .•. que · 

. proviene· de, h9cho de que eri· su d•dué:ci6n. no'·es necesaria: 
hacer ninguna hipótesis· acerca del caraC:t.er d4tl problema 
perturbado y no-perturbado. puediendose ésto determinar a 

- conveniencia s•gun . el:'·F>robl•m• .-·¡¡pec.t-ric·o que· !!e q1.1ier;a 
a~aclir. 

_ _.;_ .~ .. { • ,• ,. v·····:~•·'r • 
. . '; fi .<:....• 

·.}.: ~::l::i_:~--~--,-~ ~ ~~~~-;:~:f;¿t:.::~~~~·1:I~~,-~-.:_·:· ... ~ ~ _¿~:.~ ·.:~:'.' ~ .. _:~~::~~~,,~- ··~~~·-
--. .- :." _~ ··. ',::·~·,:~~<· . .-·. .., .··. 

3{ 2aiC:ui:~ é:lé. P~é:l~i•dad~i¡, Ópttcas 
· ~~·F:fi.cia1. 

·-··· . ·-.--.r::; 
~ ~,..;;: .. -;. ~ .. -~ :;:;:·::/;_;:;._~::;·_~-;.,. .. ;:.:;- :·"':.'.~--·.-···.::--'•""'~~ .. -~--.' ~:~: ,, .. ;~~:\'. .. _ .. ' ... ·'-~-.:; .. :_. - . ., ... , ~ 

-. ,:, 

a .;•r:~.ir·d•'la ·iill~edlknc:ia •·· 

A·partir de la ·expresión•• obtenidas en la .·sección 
anter.ior es posible. calcular las propiedades ópticas da 
sistemas en los cuales el m•todo pert.urbativo sea 
susceptible de apl icarsé. i .• e. un sistema que sufre una 
per.turbación en la super'f.icie. · sobre el. que inciden campos 
de longitud de onda larga. De pa·rticular int.eres en el 

· ·contexto de 41ste trabajo esta el cálculo del cambio an la 
reflectividad de· una sistema a someterse a una perturbación. 
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-.· . 
_, .. :. 

i> Reflec:tividad 

Sea Zp la impedancia sl1perfic:ial de un sistema semi
infini to perturbado en presencia del vacío, sobre el cual 
incide l.uz cor1 polarización 'p', y Zo lo propio para el 
sist.ema sin perturbar. Si la impedancia del vacío es Zv, 
entonces los coeficientes de ref lexi6n del sistema no 
pertl1rbado y perturbado seran 

Zv - Zo Zv Zp 
r.- (2. 3. 1) 

Zv + Zo Zv + Zp 

r .. 811:'Zv 

[ l 1 = Q2 c « 6 s.s.,·> - 202 e ó. a:"'.'" ) 

rº zva· - -zo2 ""'"' c 

'." ... 

r ... 12 - r .. º 12 

1 

.<2.3~5) .. 

que puede· átiÍi:r:arse como .herr'am~enta .~uxÚia~ .. ~r'l 
experim•ntos de re"1'lectancilll" diferencial de muy diversa 
indole, dada la 1 ibertad que-· se tiene de escoger el caracter 
de la perturbación. Tipicámente en dichos experimentos se 
trabaja en la región del óptico, donde claramente ·se cumple 
la condición de longitud de onda larga~•. 

-:~·'··· 



ii> Plasm6n de superf~cie. 

Una ·propiedad importante de los materiales consiste en 
la posibilidad de presentar modos propios de oscilación 
localizados en la superficie, o plasmones. Estos modos se 
propagan a lo largo de la superficie con amplitudes que 
decaen rapidamente en las direcciones normales a la misma, y 
son por tanto de las llamadas c•ndas inhorno9eneas, nombre 
genérico con ql,e se designa a aquel las ondas en las que las 
amplitudes no estas moduladas en la misma dirección que el 
vector de propagaci6n27 • 

f>ara una interfaz: ·entre un medio local· homogeneo y el 
-vacío, se.:puede demostrar. que Para que existan.estos modos 
la componente·· del- veC:tcir de onda paralela a 'Úi, .superf.(cie 

' ~~t)e esta".'> dacia pc.'t ' . . . . . . . 

((;iO)"' = . c. em'cw> (2.3.6) 
c"' em<w>· + 1 

donde •m es la función .dielectrica. local. Si los campos· van 
·a decaer al alejarnos .de·'.1a. superf'icie, (Qo>"' debe ser mayor. 
que.el cuadrado del vector•·de onda ·tanto en el vacío como, en 

· .'•l medio• .. :· io que ;imPlica qúe los .. Pia:smones no son 
,susceptibles: ,a.·. :excitarse. con, .. ángulos de incidenc.ia réales. 

:-:~-~~~r~~~T~gjg~Jg~~~~;, 
parte de .la energía· inddente", ' frustrando la 'reflexión total 
<experimentos ·ATR ,..7>. 

. Para encontrar el cambio en la relación de dispersión de 
Üt')' siateina" "'"'. sufre una. perturbación ·se parte .del hecho' .de 
~ué,; dado ·que el. plasmón c:orresporide a un inoc:to propio del 

.. -··· .-1:~;;~~r·~~~~1;7:,_,\~"i'~~;.5~··;~~:6:-..~~~;;~1-; 
_,,;~ .)•· , r:.:.. ~GA:;w>·. •'';;"' '_;. ·· ···•· ·)~t3~7·,_ , , .. , 
···,-.·-;;,·'· 

Zp+.Zv-'•O, (2.3.8) 

que permite encontrar el cambio en la relación de dispersión 
del plasmón a partir del cambio en la impedancia del sistema 
al ser perturbado. SuF>oni·endo un. medio c:on inter-faz abrupta 
y que las conductividades superficiales no dependan de Q, se· 
obtiene 

·--·.·-,..-,.·-··••;e:~-
·:· .; . ,_,,_ .. ;.;:_, ·: 



Zo Zv « /!:).·a_.. > + Qº2 c2 « Ó s~- > 
w:z 

1/(em k) 

<2.3.9) 

donde Q~ está dado por <2.3.6), 'k' y 'q' son las 
componentes normales a la superficie del vector de onda 
dentro del medio y el vac:l.o respectivamente. 

4> Campo local en un .cristal semi-:-.infinito. 

· uñ .. f..áo fisi~o ··~q1,Ae,.;;r,~~ . ;;~rntk~~ -en la t:i:.ii-ícionez•··• 
respuesta é:tfrcá de la 'superficie es' /él' 11.:iñado·.•efoÍlllct'o' de 
campo local, qL1e ha mostradóser útil en-explicar paí"~e de 
la estr.uctura de• resultados · obt•nidos en experimentos de 
refleé:t6ncia diferencial, en particular los .·relacionados a 
anisotrop:las. optica·s. · . observadas en la ·superficie de 
materiales.···isotropicos· en.··91 .-bulto"' 7 ·"''·.· En····.dic.hos 
•><P•r.imentos se•. toman· muestras de cristales tales como.' Ge o 

1. 

Si é:on superficie ·paralela ·•·'sus planos <HO> ,, midiéndose el 
cambi~ en la. reHeé:Uncia,.ai .. ;r-otiar. a :la 111is111a·~ .. ···< · ··· ·.. . / 

:~ ·~~~ 
'El .. mo111ento.:dipolar,• que.• adqUi·ere una::mol•cula ·d.Pende.'del · . : .. 

valor del calllPo eltiic:tdco : en' el' s1'tio 'd. Ía· misma O .C:amPO 
local. el cuaí .r. '111eneral no coincide con el campo 
mac:rosc:6pic:o. Ello .e!s ciebi~ a que el caínPo local tiene 
contribuciones debidas .al c:a111po producido por las·mol•culas 

,,,::,i;,1111111~111+111'.~~,:; 
puede cambiar si.¡ani.ficat:ivamente respecto al que' thine .,.,,.el 
'interior,; induc:i9ndose un cambio en la respuesta ':.n la 
regiól"! superficial. El . efectó de campo local produce 
fluctuciones a escalas microscópicas en la superficie, y en 
este sentido es una fuente de no-localidad; el campo local 
que polári~a a una mol•culá depende del campo local que 
polariza a sus vecinas, el cual a su vez depende del que 
polariza a las vecinas de ésta!s, _et.e. 

·. 

,· .... _,,._.:,.· 



i) Planteamiento general del problema. 

Sea un cristal f'ormado por moléculas susceptibles a 
adquirir un momento dipolar Ps dispuestas en una red cúbica, 
y cuya interf'az sea paralela a uno de sus planos 
cristalinos. Suponemos ademas que la respuesta al campo de 
las mismas es isotrc•pica y lineal, de tal f'orma q...,e para 
cada f'recuencia exista una constante 'a', que dnominaremos 
la polarizabilidad de la. molecula, tal que el valor de P& 

·_esté dado por l'!l relaeióri: 

.,,, ~ .. ... p,. = ~ ~&.;;..;..<r: .. >. . · ... <2.4~1>;. 

'."::'.~.~º.:~·~d1 .. ~Y···.~n~ .•. i..d'.c.
0
·'.{rú es aF.'C:amF>o lociil '••n e·i • sit:i;;,. ·cie "la :.no1iC:uia; ,,. ¡. ..• 

... · :·:. ·· ·. 1~~ª1 .;610 ._2~~~;i~~~=~>~~ '~:~:!S;::~~~~~0~·5'p~º,~'i'1:¡:·!r;~111~~ 
las demas · entidades, . Óbtenemos · ... el .C:6njunt6 de· ec.uaci.ones 

. acopladas 

, .. . . 
p<r.>•= a e ·Ec..+ E)=•<r..i> .. ~ •. "\7 •. Ir .. -r~l"". 2 J <2.4~2» 

·.·;)J;~!~!~i~~;~~~~~:~~~~~~~~~;~~~~~~c··· 
·hipótesi:S• .. Just:ificada en lamedida.,er(que 'el, efectodei':<:;••Po'" · '-·' 
. :iocal afecte•.:- só'io•· lii . respúesta:dei '.•medl.o eri ·~·~"• ... • r'e9ióri·'' .. 
alrededor de· la·•superficie mucho menor · que .. la· longitud· de 
onda del ·campo incidente. se desprecian tambien campos de 

· j,nducción~ de. radiad.ón, v h1 variaC:ión del. c111ripo:. • lo l•r:~o 
··dé. la ·super.fich11'"'3~·.:Est.o: óltimo'. ··impl.ica ··qúe·"··el ·momento 

. , di polar·, ;a¡· una moli6cula· dada · ·s6lo ... '.depe'r:lder6 ·del"· pl.ano... · ,. , 
.... ,, .. ,", ··.~,_..;,cri'still~~:paral•i~;.a ~l•·;i·nt.•r:t:áz:.~en.-.:.:c;¡ue.,,se~.:eí:te•t.,;a • .;,~.~t;."~ .. :'- .. :°' 

,., • ., ': tanto ;podemos: .. conv.eiti r:·:.:.<2.• 4. 2) ; en '.une .ecuac'i'órl:¡ para.; p] arios ' 
'·,'.. ":~S~J,f.~~~\~f~.'~~~~,íj·.i:_~:~~~~-::: .. ·<~~~.:~·· :·¡· .. -~~~,:.~).~~;:~:;:" :· ·;~.,~-;~~:~ -: . ·<·:'.·-~i~it/~~{:}~~rt.; . ~~/_;:~.r:.'.:<t:_:; .::~'/~~~~(·:_ ... ~:: >- -~·' . . :--,- :/)·.íZ·~. 

;.,;-.- - - ,:'"l_' . .:: ~:;; _;._ :- : : ,.,, :;. ., . - :._; ,- • ;_-·J. ' ' .. _., '· - -·· ,.-
_"•' '''. - .,·_, . •"'''-::!':.,...:·--.-·· - .. --;~:;·.y.- ,.J.,_ ' -

·~:. ... • ~ ... "!. ·r. c,:::~.::~s1~~P~~·ii.;;.L . · . (2~,4~3).: 

donde n,m · numeran los Planos, siendo m•O. el 'pr:iméro ·de 
ellos, y hemos normalizado con el volumen por molo6!=ula· n. · 
de forma que P.., • P....10 y r = a/O. 

El tensor Ur.m determina· la interacción entre. el n • esi.mo y .. 
el m' esimo Plano, de manera que P..,•U..,;., "' é:ainpo eléctri'oi:o · 
producido por el. ni' esimo plano cristalino. a ... Unilll 'distancia . 
. Z...=na, siendo 'a' la. distancia. ent.re planos •. Para .encontrar 
e.l valor .. de Ur.m . es nec;esar io el'lcont.rar el campo prodUc:ido 
por una .red bidimensional ·de dipolos punt.uales, · 'í:>robleina que: 
a .continuac.i6r1 .resolvemos~ · · 



ii> Campo de uroa red bidirnensic•nal de dipolos punto..iales. 

A contirouación deduciremos el· campo producido por una red 
periódica bidimensional de dipolos punt1.iales, caracterizada 
por dos vectores a y b, tales que las coordenadas de 
cual·=iuier punto de la red estará dada pc•r una cc•mbinacióro 
lineal entera de estos. Consideremos primero uroa red como la 
antes descrita que en cada sitio tenga una carga 'q'. 
Entonces la densidad volumétrica de carga estará dada peor 

a<x,y~·z> = q·S(z)·<.I: I: SCb.:,y) <i• +jb)] } (2.4.4) 

..• _dr:._· .• ·.·º ••.. gd.·_'eb._ -~:d'..;'.1'_._ ,m" .. e .. :'n~.": .. ·~--~_ .. oi_.nªa· ,+l _.~_JbL. a'l"_.f~nfces1'6ennt¡¡ )e}i>j;esi'ri¡a:p9.s(ciqt-, .'.~ij };¡ ... _ . - 11.;.<..taparece··aqui para indicar.' 
quit~:las· c:ar9as se '.tomÍar.i··e:6írío purít1.lales; . y· (;iue · sÓló · se 
encuentran; en al plano · Z"'O y• en los .sitios· ·de. la red. Las 
Propiedadels dli la función 6 son ampl i·aínente discuti.das en la 
literatc.íraª~· Esta ditribuc:ión PrC?ducir~ un potencial dado 
por 

' ' 

V<r>~_:·i:;:I:•Ci Cr .:../~'"l-:-ª .~ n;.menteros. 
~.~ .. ·.-.. ~_:_:: .. ~~.--·§ri~.- · ., · --- ·- , · · · ___ :. ,_-~:~ _::-.:.·._ .. :-.• .. ~ ........ :<.·.·:·.~ .. ·.·.·~-.·.• .. · -_ ·· ·· ... , ::·-,. '/ ·: ,- -:,;,., -· ~ --~ :~·.::.t:'..o.;0>·-:. :: ... :.·.'·;_:.'.'.{_:(:_,-.::.~·;.,-;¡J.;;,":,..:._';..:-./:<~ .. <:~ .. -:.:-- - .. - :_~--~-.~'.·;".'":~.·.:.:.· . -;·:_,.,'.;\ .!,~ •--. · .. .,_._,,. :.;_:_:::· 

(2.4.5) 

~~t;'fl,f~~~f~;~,~~;~~~~~t1!h1~~~l~i~1:;· . 
técnicas que permit~n an2óntrar expresiones alternativas' qué 
permiten. evaluar. ef'iciéntenÍerite _'sumas del tipo <2. 4. 5> ""º" 001 • 

. . Sea .. Jz:(x, y), el conjuntó de vectores paralelos_·¡,,1 _plano de 
·· la-r'ad.~'·y:a >•· <~;'a.;.;>:.:'b•.:cb;.··.b,;;..) _los~.vectores.que la 

''·"1rx·}~f ~~~l:I'.tr~F~i~~~·~:g~~;~~~~·::;::,::: = ·•• · 
<::.'.,,.·.ar-·róetiC:as''y- pf;opo!'ler- (:0Mo·c•()·lución·'9ener.a·1· ·1a ·~axpresion-.· .... 

. ~·· ·. ;:·;· 
"··. - .. -· __ ,, .. 

donde •• es una ~unción de z, V 9 un vector a determinar que 
debe .ser tal que se cumpla <2. 4. 5>, i. e. 

g·b =2ttm (2.4.7) 

n~ m~ n• .m' :enteros~ 



que est.ablecen un sist.ema de ecuaciones que determinan 
unívocamente al vector g para n, m dadas. Vernos entonces qL1e 
la suma <2. 4. 6) es en realidad •..1na doble suma PL1es cada 
vector g está det.errninado por dos indices. Los vectores qL1e 
cL1mplen <2. 4. 7l se denominan vect.ores de la red reciproca 
asociada a la red determinada por los vectores a y b. 
Resolviendo <2.4.7l es inmediato .deducir que: 

r.·b,... - m·a...,. 
2Tt (2.4.8) 

n· b...-: - ._m··a"· 

/~-·:". ~ -

2Tt: 
-'..i;r~l:i-~ .. .r., 

un-.. vez obt:enií::los . los 'vector~s de la ',;.ed ~rec:iprC)é::a~ 
la ecuación de Poisson a la ·solución general 

°'7"' V lz, JJ • -4n a Cz,. JJ , 

l·a densidad volumétrica de car.9.a. Explicitando 

•j_ .• : ·~ 'iz~.F.~!f .. 2 ..... , ..... <z~ · •• ~~.~:/ •. · = 
~.;>t.-,.-:~ ~- .. "·-.,·~ -... ;-·: :··. ·· .... "·.-':_ ·. ·-:_~;···--

14ttq'.{~·~~Y?.~f:tf .se. ,. ~ << t:.:~· 

sig~ie~ta paso ·es multiplicar .ámbos lados .de la 
ecuación por e-•····-', donde g' es alguno de los . .vectores g, 
e integrar en una celda unitaria determinada por •·Y b, de 
~al forma que contenga una sola cai':ga. I>el.· lado izquierdo 

-· ~0 •.• :;,·. :. ' 'f J'•'.;.~-.. · .-,~· · •• : ·' sct~~f ·~*',~~[~5- - ~ .. ,·:r. 
··- :,...;,~! ~ ~:·"-!".~...,¡.(~ 

·-·-

····' ··· .. A=. l!.rea:•c:elda Un:i.tar.i'a =. a;.cb.,. - .;,;.ti;;. 
_:_:-'" 

·. ll<.de1·· :1adóderecho· -só10.sóbraviveaciu•1 t;•rníino·asociado • 
··la carga que .se encuentr.e en la celda unitaria en la que se 
fritegra, ello pÓr las.propiedades de lafundón &. Luego, la 
ecuación se conviert;e en 

·a <fza. - g:z > 1. <z> -<.4nq/Al·ó<z>. <2.~.11> 
La solución para g = o.. es inmediata 

g=O: 

.• 



que no es maz que el término correspondiente a una 
distribución uniforme de carga en un plano. Para g diferente 
de cero, vemos que la ecuación es hornc•genea en todos los 
punt.os fuera· del plano z=O, y tieroe por solución 

!é,.a.= cte. 

donde .el valor absoluto viene de eliminar de ambos lados del 
.. ·eje •z· las soluciones expohenci.ales crecientes, qL~e carecen 

de.significado físico. Para determinar el coeficiente§,..,. 
·introducimos ··dic:ha ·expresión :en la eé:uac:i6n <Z.4•11>• 

_ Primero obtaneriiós ÍI ... " . . . 

' ' ~-.. = ~~ e-•·~. ,_.;·;¿.,,;· 6,(z) ?e"'.'~ 1 ~' •·.. <2 .• 4.12> 
:ll'" ' .. 

'donde el término de la derecha proviene de que al derivar 
e"'.'• 1 •.1 se tiene una. discontinuidad en z=O, la cual al derivar. 
'por segunda vez se convierte· en la función ó; el primer 
.sumando proviene de : agrupar· las funciones "escalón ·que 
·.<:iued~n. Luego, es inmediato. de <2. 4. 11 > y <2. 4. 12> obtener 

·•;. .. ( 2g E><:z:> e7.• 1.•. 1 
:-,;,:,' -···- . 

} .. (2~.4. 13> .. 

•; ••· •. ' • ·· \ci;;néle ·ui~mos .·,¡¡1 :het.:hc:i -á~ que 
. •1.,·· ·. -

. ., ~.··.-.... '.· .'. ' ··.-,::·.:·::·'./ -~-- "\/ 
que se .;,er:Í.fica inm~diatámente á p~rtfr~.d~ las<i:>r:6F>i~dade;¡ 
de la f'unción· 6. · · 

Da <2.4.13> encontramos el valor requerido para los· 
c:oef'ici-ent:.es 

,,. ''~''.':;, .. :~:·:· :; 2::~'·: : : ''.'· ~,,., .. :!;;:ú~<~ :~:~L~.:::. ·v . ':r .-~~~~-~ .... la. so 1 uc: i ón 
·::r· ---~-- """..,..¡'"~- .. ~,...~~ .... 

-'> ·.~~:.:_;:'. '. ';' -.~··';, • : -: '"· -. ·~··· ,;.: • • ~: 

. v < :z:, 1 ~ .;·(zit~t,A> ·. & (1/~>.:.8:7;_ ,~ <,;.;,o:e: .1 -
. que como vemos es,'úha expresión· "lúe .c:onver.ge l\~Üy. r.áPido~ pera 
cualquier zdiferente de c:ero. 

Teniendo la expresión <2.4.14> podemos ahora encontrar 
la correspondiente para el c:aso en que los punt.os de la red 
astan ·ocupadas por dipolos puntuales. Para ello superponemos 
dos redes ·de cargas puntules de .signo. opuesto, desplazadas 
entre sí por un vector •=<e., e,..., e,..>.; luego, por el principio 
de superposición el potencial estará dado por 

Vd< z. JI> ... v( z, 1 > - ve::+ e,., 1 + <e,...,e..,» • 

..26 



Si suponemos 
en que ambas 
arbitrariamente, 

lz + e,..t 

que lzl>le.I, lo q~~e es exacto eri el limite 
distribuciones se acercan entre s{ 

entonces 

1 zl + sgn <z> e,., 

donde s9n(z). es la f•-tnci6n signo <1 6 -1· segun z>O 6 z<O». 
Luego podemos es.cribir 

Vd :::= <2nq/Al .E < 1/g).e-•:•; 1 ·e••· J' <•· [g• sgr1 <zl •. -i. g..; ~ ~ i ~·~,...]} ·-
..... ·· ... t>ef - .lado· derecho 

q•:=:p =.: ·inoriient.o dipolar 
>cero.> obteniendo: . 

·podemos f'actorizar •· .. y. tomar 
en el limite en que l•l .. tiende a 

<2n/A) E <1/g) e-• 1 • 1 ·e .... ,> .a; . . . . :· . . • 
T•-1• ••o 

'r:t~:,~··t11rlf l~l~~~~~~~t~~~iB:;~,:;: 
la.'depandencia. en <x.y). desapárécé~ da''ta1'fornía•que'·e1': 
úriié::o.t4.rinino' que sobrevive es el. correspondiente a .la 
f'unc:i6n· escalón, que· implica un :salto en el válor del 
potencial• al cruzar el eje .z i9ual a• 

V<o->-V<o+) • 4np-/A 

Esto (iÍtimo es importante, porque permite adquirir una 
idea clara de como se f'orman los· campos de depolarizaci6n en 

·los .. medios materialés.· Si pensamos en una superposición .. de 
muchos· de· ·estos ·planos dipolares paralelos entr:e s:i. y 
al'ineados a lo largo del eje 'z'de tal manera de. que hayan 

·· "Cle':·-en·o-5 ·· F>or-·· unidad de · distancia, .. y.·· despreciamos .l•l$_ 

,2.1 



• 

contribuciones 9>t'o. tendremos q~1e en una distancia <z-zo> 
el pot.encial tendrá 'un carnbio total 

V<z-zo) = n<z-zo> <4rrp.>/A, 

pero recordando que A es el área de la celda ur1itaria y por 
tanto n/A numero de dipolos/volumen, obtenemos que en 
promedio: 

V<z-zo) = 4rrCz-zolPz 

que implica ún. campo macroscópico constante E,...=. -4rrP., en 
~a direc¿i6n ~. ·• · · · . .· 

o: . ·: ''Ná;t~iralmen'te: 'uno ser· puede p~eguntar'·si Eiri·i~ea'lid~ét .J.ais . 
/'L,.' cÓht;.'ibuc{ones:•.de los .términos'. con"g*O ne• coht:rit::\úyen;. i.'1 .. ·' 

. • •· ,;,~~'.:,. i:ampo macroscopfé;:o.; Pa-ra ·¡;reCisar" ·esto Q.btef,,gaii.os el .campo ·:· 
'' ~ ;,: , /'. e.~llictr'i<=o,·naF>i:lcÍIÍndo ei'LoF>e'rado·r:~;g~adiente a (2• 4~ 15): ' "; 

de dond~ obtenernos. 
. . 

<2n/Á)·p.; E:. (g,,.2/g)e"-•.••• ·eª•:' .. 
<2n/A) p~ E:.· (g.,;.ª/g)'E;-.;i 1·0.1. eª•·' 

·s. . . . . . 
E,j¡; = <2n/A)p~· i: (g - 26Czl>e·;..,.,., ;;.a~.,,/ .· •·.·.·.. . •.:i 

~: ~~ 
.. · .. ·.·. i:>i'.'iai::i"samtin:te el t•rmi~o: dálta!· que no :es ma~ ciue. la, '.derivada 

·: · de. la fun¿ión .signo; . 6sto resulta claro al·. obsel'.".var que 
todos ios demas términos fluctuan periódicamente en 
di•t•n-=i•;i ci .. 1/9 .(del orden del :espaciamiento de la red). 

- ,, . ,_ ····,··· -.- ........ ·. . " .. . - ... · .-. -

'~~;~~, l!l.i1tlllllf ~;'-:~ 
·.'las .. dir'ecC:iones:. <x •. y> ·'estamos de entrada· . asignando . una 

geometráa espec:á.1'ica a1· problema,. i.e. privilegiamos . la 
di.rección z c:omo aqu•lla en la· que ·se rompe la simetria •. En 
general se encuentra ciue ·-las c:onvergencia de las sumas 
dipolares dep•nde de la.,. 1'orma en .que se sumen, y ·la mar1er.a 
c:orr•cta de hacerlo. •stá determinada por la geometría del 
sist.ema .. macroscópico·· ·que quer.amos reproducir. Para· una 
9eometria .como la· ·nu•stra de medio :Semi-.infinito con 
interfaz plana.. lo correcto .es sumar por plános; ·~en el· caso 
de cíuere.r describir un dieléct.rico esf'érico, se deben sumar 

·ze·· 



por esferas concéntricas. Una vez a·clarado ésto, volvamos al 
problema del efecto de campo local. --,, 

i i i) Solución al problema del cambie• en la resp• ... esta debido 
a 1 efecto de campo loca 1. 

En el conte>:to del presente trabajo, resolver el 
problema del campo local significa encontrar la scolución al 
sistema de ecuaciones acopladas 

p(r&> =.a CE.e.+ I: P.<r;.>•'\J& '7& Ir& -r .. 1'".ª· 
·~,:: 

;, : 
·<, .. <=iH• ... e:<>mo vimos as: posibl•.::r:eescribJ.r: ·en na forma. 

- - ~·,,,; .:· 

P,... r CE..+ u ...... J (2 •. 4 •. 16> --o 
que· P,... tienda al valor de la con la condición 1:1.mite de 

·-polarización en el bulto p.;,.. 
· Para ··1 .caso 'n···· diferente de .ºm' ·podemos· usar la 

c0Íl!lxpr'esióf'."I ·obtenida en ·-ra '. sección anterior·' (2;;3. i.i > para .el . ' 

·- ... < ·_-,c;~:m~ºLprod~-~~do.·F>or\~~-~-·•·r~dbi~i~~g~ional~ ~~-~~t~-~~rma ~.~e·,,· •• ; 
. --, - - ,.. "'•:-' .,.', - ''· --:'··:'.:;-: --· . \ ····'> '(' ,, ,, -• - .~ :- .... ·: .":-·~. -

.. }2:: ·····~u~+>:;;.-~ .. -.;·~2nS1~~~:.·f <~:i~>;.f•Í •'"'-• ... •;:~··/f'· ~l'"Ü ... · •·· ... "< ... ·· 
. . 
(u..,,;.)~ 

,. ..···:: .. · ··,· ·.• . _ _. ; 

<2n~llA>: !; (g.,"'/g)e-••• ... ..:.•;..• ·e4•· '-''n--' ... • 

- .. · .. - . : -· . . . . :': ', :·, : -.. :·' -._. - .. -.- _" : .. -- ,- - ' .. -.. -: .-:._:- .:' .. ''--~· . . ' -. --· .;,· .. . . 
~--;·:-'~~~·. ·- ;_,...., ... ,,.;,_.,..-,'-•·tt.-..,-\i'•.<-.f:-.-, ..... - ··~-·· .• ,,_""'", .. _.,~'--!·"·;~::1•~~--·· "· ,,:, .. ~;~;~f'<r~~rt~"~ .,.:··"~ ,--.,-;-··: ";:¡;,:, 1"'~'.·t,:··-.\ .',·.~- . .;.,-"''.\·:-'"':::.":":•,~>:~Y.~~··'/" --::-·!:• :C 2·.-.-..~~·1·,7·)· 

·:':..--::.~~..:;.-.. :·;~:.: .. ·>::~::-:.::.::~~-·~::::..~:- ~-.:~ .. ::,.·.:~· ... ', ----~ .,; ____ ··.:.:.:.:..· . .;:~,:.,;'" -··-~· ., ..... #.. ., •.. -..... ,_,,. •h".;, . :,-_ ::, • 

· ·''" .. :~~~~íi-~~;¡;~:~t'.9~:.~,t:~~~~c::6;d~~Y:~~~1/~.~!~!·!ú~~;rt'":!~!~i·· 
· ->•uñt.tar ia t::HC:Hmensiona1 Y· .. <',ro-l¡,,;o> ·aet:eí-mina· •r·.C1•sp1a:Z&r!ifíilñto 

; re fati vo. entÍ':'ilí : •los. pfaños •.. Estos :tensores decáoilih muy . nip.Ídó con la. dis~~nc:ia ént're 'planos. C:r.ist.alinos,. t.a1::e:omo 'se puede .. 
-eapreciar en. la tabla 1 • donde ·mostramos sus valores para 
,las· diferent:es caras de un cristal FCC. 

·En el interior la respuesta del medio éstará caracterizada 
por una polarización macroscópica Pb2 X...E"• d~nde e.., es el 
campo macroscópico en el. bulto dado por 

:zs 



Y Xm es la susceptibilidad 
superficie la polarización en 
misma, y por tanto el tensor 

macroscópica. Lejos de 
t.odos los planos será 

u .... m debe ser tal que: 

la 
la 

(2.4.18) 

de donde podemos. encontrar el valor del tensor de auto-
• ·intera,c;ción U... ..... ·en términos de r, x..,, y la suma de los 

.. : términos n •,m que .es. rá.pidaíment.e convergent.e • 
. :'. . ...•. '· R~s.t.árj(:fo·- (2~4 .• 10> \de· (2.4.:1~> y reagrupar'ldo obteneinos que 

''J(:'.· : el'si5t4alli~ ~ 'róiisol'ver _es• de la form;a:' . 
,_-; ... _,·. ·:<,:. . .. 

E l 6.-.- - r U...ml ··-o· P..., 
.., 
E Pm 

<:Z.4.19> 

El m•todo para resolver ec\..laciones acopladas del tipo 
<2.4.1'9>. y. ia ·forma·· de intr6ducir· las constantes físicas que 

. /. ,, apareC::e1.;' (eh . par};icular r> - se discutirá con mas detalle en 

·· ··: :~f:;~-:~; ,: _.:~R~U.;~~~.¿~~--=~~i-~~,!~¡;j~~~~~;·1~:i~~~;;~; ;:6~~ah6~ a•.· :~;;2;~ ••. 
' .. · :::-. •notar:\: que,;· . .una .vez·"resuelta.- no~:.-Pe.rm1+:,e· calcular,;;el;/c~mb10 
· ·· :\ :.J ,· ; : · ;~i:~';;:J~~~~-/·~iaf1:jªé:16n :'•n ·· ·· 1 a·· : "'-'"'tirt icie :_· ~ebi~? ;,¡¡·;~>fa. 

y por ·tanto ia corrient.e superficial neta .debida al. efecto 
,_,: :· 'de _c1u11p~ local . dada por 

···-·•··- . :-;:•e~;:-·: ... :'. ,:· .-·~.~~."--:~· ~. i:~.J- .; ·t·· -< i{.~tL~~~-~ ... : ·~~· .. :.',•;;; .. , .. ,,"_:, .. .,. ~-· .. ,,?:.~:· 21r . . , 
···/[.. - a part::ir; :de); la·.: :cual •s , posibl'•' calcular.: e.l cambio: en'"ras · .w,. :··· _ ·:t;i~:~-~~:~ '1~P!!~~t~~· ~~~-~~fi,A•r.ao~: a1.·. ·:metodo' · per't.~~~at,i'vo :·::; 



CAPITULO III 

En el presente capit.ulo desarrollaremos el modelo .que 
constituye el puroto central del present.e trabajo, y lo que 
de aportación ori9inal tiene. La idea central es modelar un 
metal por medio de ll1-. sistema compuesto de una red de iones 
polarizables sumergido en un 9ás de electrones tipo Prude, y 
generalizar el formalismo.de campo local expuesto en la 
sección <2~ ... > . del capitulo . anterior. La. función del modelo 

·.de [)~úde · , es daf,)c:uenta de,,ljiks .· prC)piedades ópticas .. debidas a 

.·. ·. -~~~·~~~~!;7:~~~iSt~~~::~_:¡~;.:t~¡;;~::;2;~~2:e ..... ~;ig~~~~~~~;~_-·.;1: ... ·. 
superf1c1e •. La ·red ·de .-.,1on•s• ,si•. ·•,b1en1•.es • ·:1so-t.r:op1ca 'el'\· el· 
interiór .• inducir~ anisotropias eh la resplÁestíii é:le : .. l. re~iórí 
superficial en .. i'a medida .en. ·que el· o&11'ecto de. campo local sea 
sensible al cainbio en la dir.4acc:::i6n relati"va entre los campos 
y.las caras.·crístalinas paralelas a la superficie:, El g6s de· 
electrones:0¿or1tribuye de manera indirecta en la aparic:i6n de 
lás anisot.ropi.a's á.traves delas modific:acionas:que debido a 

) ·.· ' ·,. su••p'r'esencia :' sufre ;, la·· '·int•racción : entre . iones.- .·.que se 
... · ·. ·.· • !"-~fl.~J.a ,-n,.::::e(_;C;,iíitioic:> .: A~A~/ ~olari;i;abili~ad et~c:ti".'.ª• la 

;:.~:· . .:.--;" ,, .. , . .-- :•P•~·.1c:·i·óo ;,~·cte ·»:_.; car.."ili•S+·:~.1~á9enes-~, ::.y; .. ,~•f•~t-os··~.de., ~pant.·• l.l am.ientO,. 

~"g,; "ti~~~~~li~~-~~~lili~!t~I~~~~, ;,~ 
pos ter' iorment:.e ·• P'ar a ot>t::eneF . una F>o lar i :Zat:. i i id.:ci :•1'l!ét:iva . en 
t•rminos de la. función diel6ctrié:a del interior; .. y. i'a del gás 
de elect.rot·1a:;;; 0 : ·',/ F':'!!!r!Ílit:.e Plantear las ei::uadónes acopladas a 

·~ .. r.~S.O.l_ver:. Finill:lft!e~te. esbozaremos el nu~t.odo. uti hzado para 

:,:;.~+;:~ ,;" :. :.: ~~~~~ ~-~~:.;: .. 1 os:~ ~~.~.C::~l-~s •• ·~,.~··}.:, ; : . . .· 
. - ·- ·1· ~-~,1o~f"k1...."_A;r·"(":t-~.;.,·.,~~\~.--;~;.~·~.:L/L,/~·:~..... . -:::~·:, -- . - r·;. .. ,,,. -~~ -·.:-.::.;: 

:;-.::" . _-: -· -: :·,; ... :' :.~ '~-, .... ~, '. ·.· .::~~- . . ·,.~; .. _. - .. :'·':>0:>> ·:-- ... ; · .. , ·--~~:;¡~~~~~~~~-~~~~~~~;:!:::.~~~·~1~ ~~:::.~_'.·1~f~~:-~.~~-~~~~;-~;:.,~; ~'~,\ . . ' .. ; -~': '.: .. ~:- . 
- ' ' .. - •. - ' .. -;-r"~'37'"'.7''."-"~."·¡~f".':.'{(·'; 

·· · · .·1>t~~-e:ü1~~:~~j¿~• F>.~1ár:~-~.;.#.ió,ij.:~;a~·r~i~.~Fi~~~~/'- ·r: : .... 
. : '·. \.. ~ .. --. '~~ -. -. " 

· s~a. un · si:St•m• · 1"o,rm•do, por. !:ül'.'la ... red.· .<:i~.: ,¡¡,.,:.t1d~~,.;s: 
polar izables .. sumergidas én . uri. niedi~" carac~e'r izado:· por 'úna.. '' 
función diel~ktr ica local •g. que. puede ser por ejemplo un 
g6s de elect.rones. y al.que nos referiremos ·"como:t.m.1·. Aunqúe 
en principio .tanto los electrones en un met.al como sus iones' 
t:.ienen carga_ neta. suponemos· que la contribución importante 
a. la respuesta ·ópt:.ica del 'material proviene de" las 
c::orr1.entes .asociadas al movimiento de las cargas. libres y a .. 
los dipolos inducidos, ~ asi tratar al gás de elec:t.rones y .. a 
los ioríes cómo s'i ·fueran ·neutros. · 

En presencia de ·un· campo externo se inducirán en cada 
entidad_ momerotos multipolares de _todos los órdenes, dando 

--lU9ar. , a .. · , campos que pueden ser. muy complicados en sus. 
det.al les¡, sin .. embargo; -en ··l·a· .'mediei .... en que. nos interese 'la; 
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respuesta macroscópica en el bulto del sistema, nos bastará 
poder calcular el promedio de li!! polarización inducida er1 un 
volumen c:¡ue contenga inucha entidades, y cuya 9eometria est&. 
determinada por el sistema macroscópico que queremos 
reproducir, i.e, un medio seminfinito con interfaz plana, y 

-caracterizada por un.vector e~ normal a la misma. 
Supondremos que cada entidad está localizada en una 

re9i.ón mucho menor que la distancia entre cualquiera dos de 
ellas, de forma que sea posible envolver a cada una con una 
esfera imaginaria de radio 'a', lo bastante grande como para 
qúeel campo producido por la entidad en puntos fuera de la 

:' esfera sea esencialmente dipolar, pero suficientemente chica 
·c:··.c:onio::para . .,.ue no se; .·intersecté.n entre . si· .. · las ·esferas 

' . .. ,¡f•li f~~Jif itJi1!~r:··~; vOcin•S N~.•. fü9Ura oon, 

~ ••.••••••••••• » ...... 
. ::::·:¡:·::,::.:-:::.::-.· ~· .• . . . .t.·.,. ·~· 
~:: ·.·.~~- ~. ~~:-;., 

' ' •• .. • ·~..1.: •••• :_ .... ' : ....... :~:~·.": .. :: ~=-: 

.• ; •.. ;~;;~1~1¡•~-~~~~1j7.;:·' 
solo un ion~ . . . . . 

El primer término ..... es la ~orit.r.ibuc:i.ón de · ias esferas•·· 
donde p .. es el momento.dipolar ~de la'i'esiina esfera, 
y 'n'el número t.ot.al de ellas en ·la rebanada. Er1 p;. hay 
contribuciónes tanto del· momento dipol;ar · t.ot;al de la i 'esima· 
ent.idad, como del momento dipolar· total de. las cargas del 

':·9u!is ·i:te' .elect.rones · qwa. ae agrupan alrededor .de ac:¡uell.a 
·apantallandola, así como .-de ·1a poiarización· y ·cargas· 
indui:::idas por. el campo eiéct.r iC:o en la po.rcié•n de gás cil.Ae 
cae. dentro de la esfera imaginaria. . . 

- .. : ., .. 

·, 
• •• ·'\• •• ¡ 



El se'1undo término es la contribL1ci6n fuera de. las 
esferas, siendo X9 .la suceptibil idad del gás, y v_,..,,, la 
re9'i6n de int.egraci6n fuera de las es·feras, 

En <3. 1.1) E<r> es el campo eléctrico en v .. ,.."'. que a 
continuación separamos en dos contrib1..1ci6nes: Llna dipolar, 
que tiene su origen en el momento dipolar inducido dentro de 
las esferas y las cargas. que lo apantallan; .. Y ·1as demas 
c:ón:t;rit;,udonés, que pue.den,tener .su or'igei:i ,ein ,las .. caro;i.a.s 
ejx:t:-!ti:i.il.s .a.1: : sist~ma~ · las: ,ind~cidas PS'r' e.l campo :e)(terr10 

· >·;; _ .el g•s·' en .la fronterc. del> sistema,· etc., y qÜe. incluimos· 
i·:.-~L: 'o.:i~1.'(::ámPC! ·:E.;¡~~. de fÓi-:ína <q~~. - · · . · . ·· - <. :.::: · · ·· 

~ <.;::'-' 1.':: 

E<r> E ...... + 1:. p'_ •.. T <r, r .. > <3.1.2) 

.. donde defi'nimos el ten-sor 'de interacción dipo.lar• 

'f <r;_.i;-.> "V. 'V. Ir'-" r.t::-• <3.1.3> 

~~·;'':~~l~~~~~~i~it~~~~IT~tt~~-~~~-~f ~~i~:~~ 
. aparente que se 'vcli' f"uer'a éte ellas.p' ... Dejando el problemik·: - jf 
·de la .. reláci.6n entre ·.p.. y p' ... F>ara. mas adelante, 
rees~ribimos <3.1•1> como ·· · · 

<3. 1. '4) 

'''."· ··:,, .•. : :.,.e·· .. :-:o;·.:,:.: .. : _; -.,L: .. :;~ ... : .. -:~Ji1i~.[Z:2i:~r >, __ ,,,,~~--~},_ ·-:J><:l"'r. · )(g 'ª <~>. · : : .-.... • ;_ ~~-
' · ::· . -~;lE:$:~01~~=~''\~~s;i!;;ib~:~l~~~~~i;~~~ i~ 

cóincide con ál campo .r'.ellif sólo. fuera.de las esferas •. siendo 
ct!Ílhtro éle' -ellas un . C:ainF>o f"icÚcio . otii' P•Í'.'.ií ';¡;.¡¡alizar.: la. 
inte<¡iración, .. y .se obtiene ex~rapolando la exPn•sión <3• 1.3> 
en dicha región. 

··El primer paso es encontrar la integral de volumen del 
campo producido por un dipolo puntual. Si el dipolo est6 
cont.enido en · una rebanada de volumen 'v' con eJ.. = vector 
unitario normal a la misma-. y definimos s<v>- como la 
s•.Aperficie de 'v', dicha inte9ral está dada por· 

·." 



(3. 1.5) 

I da•P'• V Ir - r._f- 1 · 

s<v> . · 
-4n < p' • • e.J...) e.L., 

es decir, sólo contribuye a la integral la componente del 
momentó dipolar perpendicular a la rebanada. Si el dipolc• es 

.Í=>aralelÓ a ésta, 6 si se .. encuentra fuera del volumen de 
. integraFión,. la integral es>nula~ Para obtener "(3.L5> se 

".; ...• <,•utiliza• el ... tea.rema ·de Gaus.s· para· integrales ·de. volumen, se 

... cfc~ht~fü~~:31~;tp~~~:E.Lr~;¡;~~:~·d}~~2:t.~B~*~; 
: L~r Xg E<r)· = XgC E' 'f (p .... •J...)•.L. J. .. (3.1.6)_ 

-donde····ta-sumatoria .. es sobre todas las esferas en-· la 

···•: ; :·~1·;t~t2~_-_·.·_;~~:;E~f ~~;;¿ __ ·.··.····.~.•:_~._-.. ·.•.s.·J:~;~.•;;~~'.~~~-·~ 
' ;Y _'··-,y:·> ;· ;'; ;; ·· [~/~¿¿ ~-·E¡ ,:> - ;' ·. '. > 

·A .continuaciór. naal_i::¡:amos la integrf!!ción_ de E dentro de 
l~s ••sf'eras.. Par.a .•l -casq_.de. la cont.r.ibuc:ión de un dipolo 

:· '.:: .:i~:i~-.;~i·~'-~!J~t~üt:::'::·.·--J~--• ;:;:~:: .:~:~2::::.:"~:;,., . , ~ ..... ,:~.~:._ ~· •*··•··+~;, .. . ~L., : .. '°. ·;\,~;~ 
~·_.:_.-_:_;_'._._ .. ·;:f -~· .. ··_:_~.~---~~i-vª· d;r ·:B'.: l·-y,y/l-~"{·f~}1-1 <"<'4*13>. F>~:;:.:'. .. ... .. : ·:~: 

·" : .~."¡,.~:.:"·• '. >··~,-: .", t' 

·' ····. :· :.:'.(~;:1\7)' :.;_' . .. ,. 

·Esta .:i1ti111• •c:uaciól"I Ci6 ia C::ontribüc:í6ri a'l Clipoió P-<~:.;..; 
-el . i • •sinio sumande · del ·.tercer término dé la ecÜac:ión 
<3. 1.'4> ~- Adicionalm•nte hay. que incho.ir-1a'~ contribüC:ión"del 

.c:ampo.-. dentro de la esf'•ra prov11ni•nte de ·tocias. l•s 'entidades 
y c:ar-;11as que est6n fuera de la misma, y que est.6 dado por 

E= E.,;.+ f F¡'' 't <r, r . .>. (3. 1.8) 

y cuya integral de volumen en ur1a· esfera· es, _en· la 
·aproximación estática"', igual· al. volumen.- de la esfera 
_multiplicado por el. valor _del campo justo en el centro· de la 



misma, Le. el campo local en la i •esirna posición de la red 
~EL~e>. Usando esta def"inición y la ecuación (3.1. 6) 
obtenernos para .el tercer térrnir10 del lado:• derecho de (3 •. 1.4) 

1 E J á-"r Xg E(rl 
V A V••.• V A 

(3.1.9) 

Luego, de <3.1.4>, (3.1.6) y (3.1.8) ·obtenernos· para la 
polarización promedio total 

·.p, ,+ )(g .(;.E' 
. _-·-.·.-

- ...... 
. ·,' ~- C;' '·:..·· ··r; 

< '•W.a"" E E¡;,;;., +· 4n 'E Í:>' ~ >. 
..... ~ ·~· 

·' 
· · ... , >.Tal como .est6 escrita,· la ecuación anterior no ·nó•- es de 
:y:· . mucha· . ut.i lidad. . Ello es debido a que para calcular 
é':'.{'.:c:· . ,directamente pO, tendr"iamos qÚe ".;éonocer en .. detaÚe la 
'.:·">''' '. C:Ónfi~uraéiÓr:i, .. éxacta de _las,, entid~des y la ;f~rina.•r:i qui" el' . 
:{( ·-' .;a•s de electrones. entl'"a .·en contacto ccm: · ellas.·· ···Luego,:., · .).:; 

~~t;;;,.,~~}1~~1~i~fíI~Mm~it~g~ªt~~~~i~~+ :,·: 
. dipÓlo puntual : de momento. chpolar ' 'pj, ·· .. · (vér ,''figura . 3. 2> .• 
. Luegb~ el dipolo aparente p', que éi. observador, mide .tendrá 
~~s contribúciones: . 

fJ,~·;f:~~~~ti~1i~~~1~;~;~1fi~:~~=¡~.~~-~;;:~:., .... ·.~ 
·-o::\..,·~·· ~ s, , - ·~ 

...... ~. :2;: Para ot.t.eruiir la . · ~~i¡.,;.;.~. C:~!=i~~ib.~.::i6n· 0 ;:;ii;9;'..:'.·:·(r~ii¡61 vt6 él · · 
: -problema de ".;•encontrar<el campo . pr.oducido POI'""'' un: :.dipolo 
punt~~al p¡ . 'situado •n ié1 centro de uña cavidad ·~f.rica· en 

. ün medio dé fünci6n dieléctrica ª'SI• ·:y se encontr.ó que dicha 
c:ontribución est• dada porl · · 

3 pi 
(3.1.11) 

2E9 "': 1 

En ·nuestra aproximación, ·el campo local ac:tua sobre la 
·C:aVidad como un campo • constante, y por: '.tanto. podemos 



utilizar el tan conocido resultado deducido en varios libros 
de texto• Fara encontrar la segunda contribución 

1 - Eg 
(:3. 1. 12) 

2 eg + 1 

es el la cavidad. 
-. ·~ 

·.~P•a • p~ .. + p-a ... 

-.~3P~ >: .. ,,.411a:::" ·xg e• .... -
· ·., ·r·-. . ··:~. -.. ·.·.- ~·. :~-.: .. ,. ··a .<~~·1. 13r 

~"'.l::.,,.,~~:;'..'.'~;:,,.!;>:).-t.~i~~- i. •• ·•. - ' ... •.\ 2•,;a··'+· .. -1·::: '._ .:. . . .. ·_;,_, __ , - . ~-"" 

-,, :.0;:;:~···'.H:-.:~~ti~,~~~c:;,~:!~~~'.!;P·;~·-?~;;(·¿~·;;c1_~~s·~~~-,~·;::·f~~~-;~.!:~iFf;~::é;:~.-'"· .. ;,,,• .. _ ..• i::.,, .. : •• jit 
-_::._-·:· ,._,_ :.·· ···· .. , .. _: :-··. _, .. · ... "' . <F·;.:. ··-'·:;.1 

p·: .. :- -~~-:>·-·: •:·E"-:[~- .-~~·~:··p .• _.;:• ... :•~x·ií:" e·~:.. • . •.·.-1.·... ·,.:.. :~.'-:_::: :;,:{?'.:;'. 
. ';'"···," ..• ,.•¡ .. ,.V . t. .:»-. . ,. . ,J,~ . -~ .- .-:.~2-: 

" + X9 E' .... & (p • & ...... ) .... ) -y& 

'"" '"V & 

- (3.1. 14) 

1-· 



.dc•nde notarnos que los términos con E1 ~-= se cancelan; de 
forma ·::¡ue definiendo N = n/v= No. de entidades/volumen, se 
llega a las ecucaciones 

p.L N p ' .L + Xg E ' .1. (:3.1.15) 

Pn e9 N P' 11 + Xg E' 11 (3.1.16) 

·' 

dÓ~de. ~~mos séi>arado·exi:>Hc:it.a~~hte ·.los casos· .C.etmPon~ntes 
;~=;~:r'~!~~~f~~~·(p.1.~· tf.~.t1f-1t~;_f~~?9 :} la -~!APt:rfi~i~· .. <Pll:l:.•· :y· 

p' ""· 1 I: .p'.. = momento di polar ·aparente pr_ornedio · 
n .. en la rebanada. 

Las· ecuaciones <3.1.15> ·.it <3· 1. 16> -_son los; resultados 
important~s de ésta·sección •.. Éstablecen una relaciól'l entre 

.· la respuesta mau:ros~6pica •d~l si-steniii compuesto. en términos. 

:;1~~~r~~~~1~~i~~g~~ª~~~;~¡~i?Ji~i;;,., ·.'.i 
·i'Ones. • · :· 

.• ;.;:,.• ... ·2} .. P,ol¡¡ll'.'.i:;i::_abi~idad,;~fectiva. 
,:,,:o '··:.·. ~>·.' ··--1·.;,,¡' :··,··:' ·~. , •• : 

r:,.:·:~~:~~1~~r~~g{~;~1~~~~~~;~~~1~7$:! 
polariz:abi lidad es. la· constante que acopla .los momentos 
Cl'ipoláres ·de i'os iones· •v el campo que 'produc•n• · 
· Sea un medio seminfinito como. el descrito en la' sección 
anterior .• sujeto a un campo •>:terno E.o. En la medida en que 
nos interesen sólo las variaciones de los campos en 
di.stancias mucho mayores que la distancia entre las 
.ent..icla,des, la respuesta en el interior del sistema estará 
caracterizada por un función diléctric:a efec:tiva 
•.-.-=;1 +4wX-.,, que supondremos· loc:al. Entoncés el campo 
macroscópico E... estará 'dado por 

(3. :z.1) 
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donde hemos separado el campo en su componente perpendicular 
a la interf'az <EJ..), que incluye al campo de depolarización, 
y su componente paralela a la interfaz <E">, q~1e coincide 
con el campo externo. El ciue ello sea asi es claro 
considerando que el promedio del campo se hace en rebanadas 
paralelas a la interfaz, remitiendonos a la discusión del 
final de la sección (2.4.ii> acerca de la f'orma correcta de 
r:.ealizar los· promedios macroscópicos. 

, ···''. Vt.i 1 izando los resultados <3. 1.15> y <3. 1. 16>, y la. 
•:,···:: ."defYnici6n· ·.:de ·su5cep:t.ibi l.idad, ·obtenemos para l'a 

i:>otarizadór(.níacro•C:o?icá i:le1 bulto . . -.;·:·:-:;·:-.': ,,,_-· 

·t>'.L "· . ..,; , }~ . ¡_.:. :·= x· 9" . E~J../ ... _-~ ·.· + . P' ·J...'. <"'. 2 .. ·2· '). 
·-~_.. - ~ ' .,,,. ;_ .. :: 

Xg E-" .+ e9 p•n, ·' ;(3~2.3) 

·donde P' = Np', N= No •. de dipolos/vol, ~s el dipolo por: unidad 
de volumen · asoc,iado a. los 'dipolos 'aparentes', que.son .los 

•'que determinan el campo dipolar que una entidad produce en 
ei sit.io: de las otra.s. Nótese que en lai direcci6r:'i normal .a ' 
la interfaz el cainpo .•xterr10 est• apantallado por .el gi!.s. de 

.. eiJ.~S~!'.';~n•~·:Y: .. ec:i".'~·~'-".'~'?;E•:i-.":'Ec.:L.1e9-:: .. :· .··.: .. · · 
·.. · .. Luego~· . · .:supon1·.ené:lo ·· :: res¡::>uesta .. ·, 1s;o:t.r:6p_1ca y .·. 1 ineal,,,. 
~e·f_i~irrios una.· po1a1d.~abilidáci r .... ·por: uHida:~<de v(:)1i:Amefi~:.;;:-a1". 
·que . '· 

donde Ea-e es el campo local que sienten las entidades en el 
interior, y no incluye el autocamPo• 

·" Ea-ca. difiere de.l .. campo macroscópico pues d~penda del 
' '' entorl"lo par.tic:uliar de .cada entidad, e incluye é:ontribuciones 

··~"" "";~;.f3~tr::·~~~~~~~1~~t~i~~~!~g;~~~~.g 
'proceciiní1•nt;;o u-auál" e!i .·Primero sei:>ar:ar'' lÍÍis.·c:ont.ribuciiQMs::de 
-los iones.·. 'cercanos'. de lós 'lejanosi· · ríied:Í:ante .. :una 'esf'.;r..a 
imaginaria~ Posteriormente se. nota' .. que. la · C:or:itr.ibud6nde · 
los ·iones . c:arcanos·. se anu1á· por'· ,·simetr:la,. v, i:>or tant.c=-.:al 
campo macroscópico hay que restarla la .c:ontribuc·i6n de 6stos 
al promedio macroscópico, obteniendo as:l la axpra5:i6n 
corrac:ta del campo local. En nuestro. c:aso la contribución 
que hay que restar es la de los momentos p', por lo que la 
corrección al campo local én el interior es 

Eaoc = E... + (4n/3)Np' (3.2.5) 

Combinando esta ecuación con (3.2.1)~ (3.2.2), (3.2.4) y 
<3.2~5> obtenernos para las componentes transversales 
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P..L. (por definición) 

Xg Ec,..L./e9 + re E~..L./e-~ + (4n/3>Np'l (de 3.2.:2) 

3,- <e • .,., - · ~g) 

4n<6~~ +2egf 

Al· considerar un medio formado. por esferitas de un 
dielectrico sumer-gidas en .otro ,.dieléc:trico, ·la ecuac:i6n 
<3.2.6)- lleva a la .-formula •de Maxwell-Garnett parik la 

·polarizabil:Í.dad. efectiva,._ v. que de forma , totalment-e 
ec:iuivalanté pudimos .haber deducido a partir de .la ecuacior1es 
par-a (l.s cl:imponerites: longitúdinales: (3. 2: 3) ; . ·.' 

~:.:;:;~:;:~'~.La:··:i==C)r•~t.ante r· •i:~9-F.ir.4il!9.,l'l:'::~.~~l'.'la.'Pºlªri~abilidad:eféct.i_va:· 
... ,qua::da:._··,cuentil>da. -la'''respuesta: ide;;uha:.ent~dad-a'l' .c~mpo -T~cal- .. 

. -_, ~¡~;:rn,i~~r~::;~:=~~.~.~~~!~:~=~~-~~=~=~~=r~~~en._·-~t~r~1·:ª:e ---··1-~;:. 
polarizab'il-idad .• rea1~--·de''6'stas.·· Daeto·_que'a', final '.de-cuentas-· 
queremos' calé:Ülar._'e:lef'ecto del campo local_:en .1-'C:ámbióde 
las propiedades ópticas 'en '1a superficie, es precisamente la 
respue~ta efectiva la que nos interesa. A través 'de· <3.2.6) 
r trae información t-.nto de la respuesta macroscópica en el 
interior del medio como del 9lli;s de electrones que rodea a 

,,,,_, --· •.:_;;,,::·f>:~;W!~:i:;nt.e,c;a~¡,,~•15.•~~r:..9~~;;~.j-~;~L~ª~-duC:c.i.ones.usualesd_e'_ 
·,· >· :l~-:~f.ol'.".111u.1:a·._ · <3•2.6) 42•.se : part:.e.:de. 11(.1'.'•la~i-ón<de:-Cl·aussi,U,s.,._;,,,., 

~ssot.~i :para' . él caso de una i:'•d de •sf.eritils--en''•l vado,; 
-obtenr.-..;aose'·:.lu•9o··. · la'··._ .. _ re1a¿i-6n·- éle.·•··'•Maxw4.J.1·~aarriett. 

; consideraÍ"lcio éiue -·s· sólo la:é:or;st.•ntQ di'eléctrica relativa' 
' ' •:eÍ'ltl'.'.e l:os· medios i.; _· qu•t cuenta. En nuestra de'éluccf6n, en 

cuanto parte directamente de . ias. · iaxpres.iones· Para :la. 
polarización promedio .<3. l. 15) ·v <3. 1. 16). no" se hac'e' 
nin-auna hipótesis acerca de la forma de las entidades 6 de 

·como el medio que las rodea entra en contacto con las 
mismas. 

3) Planteamiento de ecuaciones y método; 

· .<..,·-·En. --las. secc'ión 
relacionas asociadas 

anterior se obtuvier6n una serie de 
a Ia respúesta en·· el interior- . del. 



modelo de iones polarizables sumergidos en •..in 'gás' de 
electrones local. Las relaciones relevantes para extender el 
formalismo expuesto en el capitulo 2 y estimar el efecto de 
campo local debido a la presencia de la superficie son, 
esenc i a.l mente, 

i) Las expresiones que relacionan la polarización neta 
con la 'aparente', oadas por (3.1.15) y (3.1.16). Mientras 
que la primera de ellas es la que tiene una relación directa 
con la respuesta macroscópica del sistema, la segunda es la 
que debe entrar en el planteamiento de la ec1.1aciones, por 
ser la ·.efectiva ·en .. el campo que ·un. ion produce en· ·e.1 si t·io 
de los otros. . ' . . .. . , > .. :. . . . . . 

·ii)' La expresiól'.'I (3.-2.6). para la· polarizabilidad • 
.. liáremos··· 1a hipótesis; da que· .. dicha reiaC:iones ·siguen 

siendo•:: válidas .. . en la cercanía 'é•icie . l~· superf'.icie.;c ;En 
pa .. t:iélilar las exphesiones '(3~ 1. 15) y <3: 1; 16) s'~rén viilidas 

·.por. pl'at"ic•s .. Estr.ictarnente hablando, la ·unica ecuaci•!•n que t10 

se cumpliré en la· ·superficie seré la· expresión para" el campo 
local ·<3.2.5>, a la que hay .que sustituir por un sistema de 
ecuaciones acopladas que tóme én· ..cuenta el rompimiento· 'de 
simetr :l.a asociado. a la· presencia .de la superficie. . 

-Tal como se· hizo en el capitulo 2, en nuestro caso 
ignoraremos efectos,. de retardamiento.• los . , campos . . de. 

• inducción, y supon'dremos que,· los-~·c:ampos· ml!lcrosc:ópic:os no 
L:/.:, .'"C:lk~Pi~r(lk Jo ·1_iiír~9,-c1e ~-~~-,P~~-"ºs .. srh~illl iijí::i~-F>ara·~-~t~~-;,a_:1.ái, 
... ,,. ::i·nterf'a:z~ .. ·Esto· :·nos:· permi1:.•, ?.Plantear :·•las••·ec:uaci:()nes~:fen ... 

-.- .. ·.• ... -·· ,.__ ·---·~~~t-~rrtn;;···f~E~Ei!~~:~~i~!=E:~Etii!F~·;:~:r{;~; ~·!?~~-~~¡~¿ i!! .. 
·. : Las . módi_f'icacior:ras' iniportantés . • intf~a~1cid~s en ·el. 

plantemient:o de_l· ... problema est.6n asociadas a los efectos 
debidos a· introducir explícitamente al 9és de electrones en 
las ecuaciones. <0¡ue son esencialmente . . ..... 

1>· En el interior, -a trávas ·de las ·relaci'-bnas ya 
... ' mencionadas arriba para la'poladzabÍ'lidac:f efectiva r 'v las 

.·:~c;·:·:~::~~··,'.·~~~·t6~:f~;;~~~~;f;,~,f=-~~~r:!;~-~t!~t!~=~~~4t:t~~·~.~~f,~~;:~:::~~~¿~f;~~~/-:·::··";: 
. e< .. . ./ 2> En la rfróntera¡. a trav6s:;;cie las.·;ca'r;9as indüC:idas;:•n 'el .. 

· 9•5~; E#~as ·' · iné:1u~•n'•· las.; ciúe':apan'~a!tian·•~:, C:amF>~ :·•~t.iir~.,c;~_tln·.·' 
liil ·di reC::c•iór'"°'· not:mal,• , · .. 1a ·s;uper:-,f-ici4i,;- .y: los;'.dii:>o.loa ·,ima'den~ 
cuyo ·•facto hay que ' . introducir . en: ' . los . tensores· de 
1nt.erilC:C:ion dif>c>1ar.: · • Par.a · :1 Ius~rár: 'esto ' é:onsiClárém.05 .:.1á · 
siguiente figura · · · 

.. - " .~.·~·-·.:.. ·~--· :, .. _.. _..,;" .. 
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Fig. C3._ 3> - Vist.a esquemática· d•· la sÚperf'ici• 
•n riuest_ro . mod•.lo.• . L.~s· .. :dipolos . interactUan 
directam•nte v v·ía· los dipolos imagen que ·s• 

· iridacen·en :::·;la·· frontera .:_Ci.1 · · • gás.', · ·- la·• cual. se:. 

.. . :~. ·: '..~~;~~\~~~~~~~~~ri~anct~( 1.~t•ri>.1~?~ .. ·"d~.1 . Prime~ .• 
;, ·, ;~':;:,-,,',~-·~.·;,!.;~:-~::,.-.,_ .. -·· .. :.··.> ·. ::?.'' ~>.::; ... ,.,-- .. ,,· ... -.;""'·:··:·_~-:O'',,.,· :.. -~·. 

···-·h.~~7:;;~f::~t~ii!!~!~1~ff~:j~Sº~F~~=~~~~:!~~;:;~:;.~i~;-,:. 
otro' lado' vemos .• - 'uri plario.C:r:ist.alino'dado·interacc:'ion.a 
c:c>n .. los demás planos v con ·1os •planos" imagénes de los 
mismos;. Esto nos. ll•va a. definir un t.ensor . ..,.. tal que.·u·"
"ct.t.eiF-mine 1• · ir1twrmc:cfor, ... del. n~e~imo .. ·plano con ~l m'@~imo 
plano:.y su pla.no.·im_agen; de tal .f'orm¡¡i que .Podamos escribir ... 

,.-,._:- -· --·~.'.:~;'.> ·'. ;::· ·::_:· .. ~<-;(,·· ···•:· .. -·;r·;':. 

···· ···• ;,:'P';;;·:".'q~···t ··c~~;;:·E9::0"'1it;ó•i;..;.r·•·+.;;:?:~IJÓ'~'.P';'.~:: 1;; ·',':·::·~é~~'3;'.1'>:::~'"'f'.'~·";c .. ; .... ·,·. 

i.~º// ' ·: .:r.2\ ··.:a;;.;. ,¡. 'iii ( ' ; , ' . . , > < ·· <: 
d~Í'."I~~ .~~P··~~~~~~t¿:~·~-'.:~6~~ .:la· .. s~m• d•l .J~•"•º" -de. ~~·~~~,~~¿ró,~, ·~ -~ 
di.recta -u:;.;.;· 'que-·no. -.·.-s. 111as:, que ·•t.·.dado:·por .. la•·•cuac:ion••· 
12.4•1°7>,,mas untánsor· '.i•a9en~·L.-· s·it.uando la f'róritera 
d•l •g•s•' . de eléct.ron•s .... media. distancia interplanar a la 
izqui•rda · d•l plano o, vemos _que la interacci.6n d•l pliilno. 
'n' c:on la imag•n del plano 'm' será igual a una interac:c:ion 
directa •ntre dos planos situados a una distancia d•<n+m+1>, 
multiplicada por un factor 

(3.3.2) 

f _. (e9) k .. --------- k_.=1<-1> si J•x,y iz> 
Eg + 1 

Dicho factor proviene de resolver el problema de 
encontrar •l· valor d•l dipolo imagen inducido cuando ponemos 
un dipolo en un _me_dio eg en presencia de una interfaz con el 
vacio <ver' fi~~· ~-4>'. . . . .. ..... .. ... . . . .. ··· ..... 
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Fi9. é3. 4> Dipolo tr.umergído ,.n ún m•dio •9 Y su. 
ima.aen. producida por la• c:arga15 inducidas en" la 
frontera del medió 

. ' . . 

. · .... · Tomandó en cu'ent~ estas c:o~siderac:iones y 
<lH ecuac.i"0nits (2~ 4.17); . obtenemos. qu9 el 

usando d• nuevo 
tenso.r-, .. :t.,N.. est': 

·.dacio.· por:•:.·· · · ··• .... · · ·.. ··:e:,. .. · · 
·-." '.': ,;>. ,.'<,·,- '.< '~-- '·· :- ·:,;,-·_.: .~ :T . . . . . -·;· . ·' " : .. ';;·, :·., ---~~-~:;;: . -· "-. :.:- -,_- :·e~,~~:;::.:._:'.:.'¡'·::·~ ··- ,_ ·- -. 

. .\ ,. :;,·<]:~),.;,; •. ~;.:z;;~ f( .• ··· .. ' · .•.•. ; ·· ... ·· .... · ... ' ·;· .... 

. "·>:\ii.; '· \\ ' < .·.,1~>~~ :~;::,; 2~0 f5·¡~~:-~:s¡¡::~::!27;:;IJ¡;:;.;~:.:;2:U7~{:.:: 

Es claro "'tu<. an al cazo de c:l!lllibiar la posición de la 
. fl'."ontera·del .. '.v.••' re15pité:to al primer plano c:ristanno. ·e1 

-~-· -:','T~ 

. · ~·~~~!~~"~~i:~ 1~~~~~,i~:~'"t!~ ,~r.1 ~~~~i~~ .~r·· :~:~==~· t!r 
."COlllO verem0s" ·a C:OÍ"ltinuac:ión. . .. 

Er1 ef interior"· del' -dio la polar izac:ión no depende ciel 
numero -de i>liano c:ristalin·o, y ade111ias, ·dado que la .frontera 
está lejos, los t•rminos del tensor :L.m son despreciables y 
por tanto u-_ ... u.,'"' por lo.que pode~os asc:ribir 

• 
~·t:11 = r C <Ec...c,, Eov, Ec.•/E:,.) +,.,,.!=_P'a:.·U,.,,'"l,, (3.3.4> 

donde P'b=Np' es la polarizaci6n promedio aparente en el 
interior, ·c:uya r•laci6n c:on la polarizac:i6n total est6 dada 
por <3.2.2> y (3.2.3l identificando.la direc:c:i6n e~ c:on 'z'. 
E:n par.ti_-=..;.~,~ ... en esta· dirección obtenemos de (3.2.3> 
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.. 
P 'a: = Pb-= - ~ .. ~ .. Eoz/e,. = Xa:. E0 -=/et:- - ~-::..E~-=/eo;;i, (3.3.5) 

que combit~ando coro <3.3.4) nos lleva a 

(:3.3.6) 
1 r 

Eliminar1do Eo= podernos despejar la suma de los ter1sores 
U,....,*' en térrnir1os de r, e.,., e.,. Sus ti tuyer1do la expresión 
<3.2.6) para r(e,,.,e.> en (3.3.6>, se encuer1tra que dichas 
cantidades. se el imir1an, obteniéndose el sig•.Jier1te resultado 

... 
<J; u ..... ..,*~ 
. -"1.=~CD 

.,-81t/3 • (3. 3.7> 

Haci:S!ndo· un análisis ano\logÓ. al anterior para.:.las 
componentes paralelas a la interfaz ·se' 'ern::uent.ra · que .'· 

41t/3 (3.3.8) 

· ,;: ·:"·-"' 1..as ecuaciones anteriores nos permiten calcular los 
.~¡;~:>,,e:' . tensores "de auto-interacción 'u...... en . términos de series 

:::·"./ ''J~;~~-~{!f;f!i~~~~~~~~:tlr:~~i::· q~~~jG:i~:~ .id:: ~2~:P~~~S,~:~~~o~~: 
.. ,.)~·· ;-.-- : : ~:·:,::. '. . :;, --

Teniendo e1·v~1.;r: de los t.enso~es de.interacciOn"pasamos 
a plant.eár las ·ecuaciones .a r411solvel-; ·· Res~ando «3;.:3;4> de 
<3.3.1>, reagrupando y normali.zando ·respecto ·a p··..,· 
obt.enemos 

(3.3.9) 

-< P"·.., - • f -· U..,.,. - E·Z....., :} 
""--1? 

donde la n'esima C:omponent.e ·del vector cF' es igual al cambio 
normalizado en la polarización del n',esimo plano cristalino, 
Y· M es una matriz simétrica de tensores dia9c1r1ales dada por 

(3.3.11) 

Los t.él'."minos fuera de la. diagonal se pueden tr•.Jncar a 
part.ir de las n,rn tales que ln-m,l<N. dor1de Nes típicamente 
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del c•rden de 5, tal corno se vé er1 las tablas 1 y 2. y .. es 
por tantc• L1na matriz tridia9onal por bloques de la forma 

r Bo 

Co o o o 

:i A1 81 c .. (1 o 
M (3.3~12) 

o A:z 82 c ... o 
. 

. . ; ~ ., .:, __ . ~~ i· . 

. dÓnde A.:, El•, Y: c .. son bloqÜes de. NxlÍI terisor'es,. y Ai• y C~ .son 
·ma.trices .·· t:.riangúlar sliperior .. ;>y :;:;;-t:;fian<;;i:Har. ·• inf•i:'.·ior 
respectivament.e. Para resolver el sistema· <3.3. iO>:. <una vez 
fijádo el valor para r> se utiliza &l rnét.odo de elirninaci6n 
gaussiana mediante un algoritmo recursivo 'doride pr.imero 
vamos calc:ular1do matr1c:es ih y vectores 1&• definidos por· 
inducción mediante · 

donde las matrices 15. son típicamente de 5x5 y por tanto 'no 1
' 

represent.an especial problema pa·ra ser invertidas 
nullléricamente. 'En las ecuaciones· anteriores;· se eliminan los 

·.'.. ·bloques ·A ..... C:le tal .. forma qÚe podemos .escribir la ecuación 
,, .. ~:" ..... _ .:;ínat.rici•l de· 1a:;.f'or.ma· . . · · 

' - .::.~:·:.: .. .' . . . :·· ··:, '. ~~-~-~'''.:~: ···: ';"·· ·-..... ·~~,~--·'·: " .• -'~ .>>··t·<:--: .. , 1 ... , ... :. ,.:;...;<-:·~' .', ... ~ ~·,.-; :; - '"'-•-<« ,, .• 

;-, '-· 

·. dor1dé las. 11. ~º~ ~ei::tor~~- d~· Ciimensión. N. cüvas C:onipon~~t~s: 
son el cámbio en . la polarizíición correspondientoii: ... :los 
planos con ria <iN>,· __ <iN)+1, •• ,(iN>+<l\Í:"H. 

. . ·Si la· iteración converge, es deci·r; si efectivamente: :ia 
po.larización de los planos decae a . su valor en e.l .. b~lto 
rápidamente. entonces·. despues un numero 'M'- suficientemente 
grande da iteraciones, la polarización de los planos no 
diferir6. apreciablemen'te de la del ·interior, por lo que 
podemos hacer 

'KM = o. (3. 3. 16) 

Luego, podernos usar (3.3.15> para.calcular iterativamente· 
el cambio en la polarización en los Nx<M-1> planos ·a la 
derecha del primer plano mediant.e la ·formula 

: ... ,, 



• 
1i. = <a.- 1 > (3. 3. 17) 

y finalmente obtener el cambio en la polarización 
normalizada total 

ó. ¡;. E 
.. 
P...,' - 1 J (3.3.18) 

Teniendo el 
superficie, 
superficiale.s. 

cambio total en la polarización en la 
podemos calcular las conductividades 
De las ecuaciones (2.3.3) y (2.3.4.>. obteroemos 

··;, 

con 

« j_ >-..... ~ .-iwa E C<P ... >,. (3.3.20) 
Eº,.. 

siendo 'a' las dist.ancia interplanar •. Utilizando la relación 
.entre P .. ' y· la polarización total P.. <3.1.15> y 
· .<3·~ i .16>, · haé:emos · · ·· · · •· · ·· · 

""'I'"' 

'• ·-· ,;.·:~~~ .. ·- .P~~.~·:;;==; p·"'."' - __ .,~-~...e,: 'J:~~b ,·_,c-~.·_:{-'_~~-p~'~:~-
- · ·.' .·-

=· <P .. ·- 'X..E"" .. le.> 6 P' .. 

(3.3•21> 

que sus ti t.uyendo en (3. 3. 1 ~) y (3. 3. 20) nos l·leva f ir1alrnente 
a iá:.formula · · 

••'•' ,e,,/ ' •o·•- •'·',''''' ":. '((rJ;:c¡;i)")'. ... ·-i~a ,,'c~-..;..._,; •• )..ls_,;~\ .... 
'4tt"'' 

' ' ' 
' ' 

..• H.~-iendo an1Úó'i1ILÍnente para la Ótras componentes obtenemos 

<<ó,... .. »> -~ <• .... - e...> 6. P',... <3.3.23). 
4tt 

-<<s.,.>> -iwa (!91!:- e,.> ó. P'.., (3.3.24> 
4tt e • ...e. 

dor1de la ·forma en la dirección 'z' cambia dado que en dicha 
dirección la relación entre P'y P.,. cambia. 

El origen. de .las anisotropias debidas al efecto de campo 
·1ocal s'e· ·•mani·fiesta· claramente -en .. las .ecuaciones .(3:3.22) .Y 
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(3.3.23>. Para cristales con interfaz paralela a caras como 
la (1,1,0> de los cristales cúbicos, 'en las qué los tensores 
de interacción entre planos crist.alinos dependen de la 
dirección relativa entre estos y la polarización, el cambio 
en la polarización debido al campo local dependera de la 
orientación de los campos respecto a la superficie, 
induciendose por tanto •..ir1a anisotropía en la respuesta de la 
misma. 

,'.:, ...•..• ,~. 



CAPITULO IV 

En el presente capítulo se mostrarán los cálculos 
realizadc•s con el modelo expuesto en los capítL1los 
ar1t.eriores,. misrnos ~1.<1e en t.od1::-s los casos se real izar1 
considerando un cristal serninf'inito FCC, clase a la qL1e 
pretenecen metales como el Oro <Au>, la Plataa CAg), y el 
Cobre (Cu>, y con superf'icie paralela a las caras (110>, 

_que· ·es la cara que puede inci1.1cir anisotropias ,Por efecto de 
campo local. Efl .. la primera sección abordaremos el problema 
de las condiciones bajo las cuales. _el método conve..-ge, 

. 0:~~~!:=;s ·~~~~-?~!Pª~~:::;¡:~~=t.~ ª se~t,~~6::t.as:ri ';-i!a,.i ~;:~!~~/16~ 
,-- '-."Cililc:ulos para los camb.ios-·~:'-e11 ·:·,la . .-.:.· ·pr·opiedad_.S óp_tica_s_. ··:-~e· 

interés, estando los nÍi's;mos · a~u'úf:iadÓs en dos bloques segun 
la forma en que· sa ir1troducan las :_funciones respuestas: 

1 > Con· fines de estudiar; el t.ipo de estr~cturas a las que 
puada dar lugar el cálculo al variar los dif'erentes 
parairietros, se ·propone· Para la.· función dieléctrica del· 
sistema Úna f1.1ncl6n lorentziana' ••.o<wi como .la analizada en 

· · · ; .nas .sección , <1. 3> ·,_,,y - ; j:>at'a· la furición' dieléctrica e. <w> .- del 

..... 7:·:-:·:~:~:¡¿~~ -~~~?'t~;h~6:~~ 1!~tr~~!~f~~1~~'}.~:r-~~~~i:~t~=~u!~¿~~:~d: < · 
-- :<f·:·:·'-::t·p·J·asma> ~~?"d.el:.-·:·~··'?J~S-.!.:. /E~~o_S;:·.'..c:•1~u.~~.s~::n~<·.P'.~te~~·~ ~._·.r~~re~~~_tar -,. 
···.'/jnn:'oi.ncg1"u6,nn ... sistemá fi'si'cC) real;; siendo 'sü'finalidad ·áC!qufr(r ~na 

g108;;ki;:dei<córri~~-·.r:-~amientó:Ci;e1··,¡¡c;delo. · > • · ··. · · 
. ;. ~·:: '• 

2> En una aproximiaci~n 'mas re~lista, se 'introducen en. el 
calculo valores.experimentales para la constante dieléctrica 
del bulto de metales como Plata , Oro y Cobre, modelando el 
c:omportamiento de los eleétrones 1 ibres de .los mismos' con el 

. rilOdelo'd•,I>r.ude •. En cada.caso s•' introducen· lo.s valores 

.. ~ .. ::·;:: .... ·7d¡~~?i~~~~:~~!i:~!E!1:E~!~Yi:t.;-~~~~.~~=~~·~;~~~~:~~:~.r~-~~:.c:· .. ~;-·-··~·-· 
,._; : ::~.~::·.::-~.'/-:'/:<---· \ -~:- -"·>-.:'-~:_,:::: .;•. ·'-,\ 

4.1 > Convergencia del Método • .. 

La ecuación a resolvar para en•=ontrar el cambio en la 
polarización debido .al efecto da cambio local es 
esencialmente de la forma 

p•_,... r < E~ + 
CD 

:i:: u• ~- P' '" > ' --o <4.1.1) 

donde r= . r <&-.-,e._) .se .. ·supone conocida. Para que el método 
pe'rtürbativ·o· ·sea· ·· suscept:ible de aplicarse>· es cor1di-C:::ión •·· 
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necesaria que la polarizacón de los planos decaiga su valor 
en el interior er1 una distar1cia mucho menor que la longitud 
de onda de los campos incidentes. En términos estrictos ello 
as decir que, si 'a'=distancia interplanar y 'L'=longitud de 
onda incidente, debe existir un numero entero 'M' tal qLle se 
cumpla que 

m 

E <IP"..,•l - IP'.,.•l> « 1 <4.1.2) 
n=M lP.,. .. 1 

aM.<< L (4.1.3) 
. ~ ' ' 

:con\{: ··= x, y; :Z:. La. córidrcion' ·:.c,4.1, 2) no :se pueda : checar , 
.··. dir•ctaménte, F>ero :i¡e puede' estimar el. ol"den de.· 16s.:t.erminos .• . 

. despreciados viendo .el 'efécto ·. en ef cáiculo de aúr!lent'ár el. 
numel"O·de plano» 'M' tomados~ en cuenta. Para la finafidad de 
nueStl"OS cálculos ei¡ mas que suficiente que el resultado sea 
l"ep'roducible hasta el o'rden• de uno en mi 1 en el cambio ·de la 
polal"ización nol"malízada, pues ademas· de no pretender ser 
una descripción · •xact.a, · la misma· precisión·.·' de los. · 
expe!rimentos no exige más ~un cambio· .. en .. la polarización 

·normalizada.del orden 'de uno corresponde tí.pícaníente a 
cámbios· en. la· reflectar1i::ia · difef".encial dél··· ol"dán. de 

•.'i'.. 'mt:14'Si·m·os.&?>~ • .'· .. , , .. _,, .. ~ .. ~ ... :i·. -.- ::i:".::; ·· · ·• 
.. · "'Nót.ese'' ciué· no· hav'had.a .·que<:an .'PrinC:'íi:>io· i'ritpída'~éiué: .. 1a• 

po~ar-'iz'aéiÓn d• los planos OS!. decaiga al valOr de· e· ... aun· 
en· r4Íg{iónes' d81•' i'nteriór'.; muv·.a·lejadas. :de· .. • la ..•.•. superficie~ ' 
dóndti. ~üestro · parámetro de ·: l;ejan:rai • t.;.t-. ~da'do 'F>or. ·<4•f· 3> ~' , · 

·.Al ser P' ... por· de:finición una i:>olil.rización promedio; ~·elimina 
las fluct1.iaciones que pudiese· haber en distancias del• order. 
de la separación entre planos cristalinos. 

·La forma ¡;>ragmtl.tica· de sortear este:.Problema es checar 
cada ... vez· que .se· r.ealiza un. cálculo. si la polarización decae 

·····.·· ··ilifec~ivamente' a. · .. su valor. ,:en·•ei' interior.· ·Esto $i'r¡•ambar~o 

'"'~~~?~~~~J~~!~K~~:2~~~f~fü~Ttijg .·· "' 
···'alr9dedor. de;: ·1a··sl.lper:ficie~ estas no deben.influir:.: e:n l.á 

C:orivei;gencia del ':. metodo,:' la . cul!il dabe . depender~· para' una 
dÚ·eC:C:iÓn dada;.· siolo''d•l valor de·· r. ·1a·:: i::ual· a ·su· vez 

·depende solo de la constante dieléct.rica l"elativa EE • .,1e .. ~ 
Para ilustrar esto· mostramos· en las figur·as (4, 1 > y <4.2> 

el cambio en la polarización normalizada por planos para 
distintos valoras reales de la constante dieléctirc~ 
relativa 6! • .,./.;;.., donde ignol"amos el efecto de las im;i.genes. 
En dichas figuras representamos la polarización por medio de 
curvas suaves, aunque solo tiene significado f'isico en el 
lugar de lc•s plllonos. Para el cálculo se escogi.eron los 
tensores de interacción. para las caras <110) de un cristal 
F.cc, cuando el campo está en la dirección x=Cl,-1,0l (f'i9 
(4, 1)), y er1 la dirección y= CO, O, 1l (fi9 (4. 2)). 
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Lo primero c¡ue resalta en ambas figuras es el hechc• de 
c¡ue, mient.ras c¡ue para ciertos valores de e,. ... ;e._ el valor de 
la polarización decae rapidamente a su valor en el bulto, en 
c•tros decae lerotamente 6 no decae por mas c¡ue nos alejemos 
de la superficie, oscilando el valor de la misma alrededor 
de P'.,,. Observarnos además c¡ue el corni:>ortarnieroto de la 
polarización depende de la dirección relativa entre el campo 
y la cara cristalina. Asi por ejemplo, para e,. ... ;e.=-0.5 la 
polarización en la dirección 'x' toma su valor en el bult:.o a 
partir dos 6 tres planos cristalinos, mientras c¡ue para la 
dirección 'y~ :oscila violentamente sin decaer·; .. para Valores 
como .•.• ª-90/e_m-o.2 . : . observamos . conver,ger1cia en : ambas 
.direcciones. Esto. por s¡i sólo nos da una .idea clai-a de como . 

. · se ·pueden . inducir: anisotroPi.as · .. debidas al· ,-efecto-..de ,•campo. 
·1oé:ai:~ 0 •· · · • · · · · .. 

. Para entender el ortgen de las os'cilaciones para ciertÓs 
valores de la constante dieléctrica relativa es n•cesario 
remitirse a las apr.o>:imaciones ·hechas al plantear la 
ecuación (4. 1. 1 >. En. ésta se despreciaron· efectos de 
retardamiento, campos de inducción, y lá variación del. campo 
externo a lo largo. y en. la dirección normal a .la superficie. 
En:. la'. réf •.. <23) .SfL'Sileneraliza·'el cálculo tomando en .cuenta 
estas cantidades · .. a ord•n ;'lineal en ··. d/L; . donde 'd'" es la 

'" ... ::.~;1fr:'' ·: ,~·!~;~·~ii:~:e~:;:*':~~i!~~~=·~d~~=~~~~~r·~=~~~·~s:;;~e~~~7nt~·~!~~~¿~·. 
A ;· '••. dipolai" '.•le.é:troest-•ticos>: ~parecen t•r111in'o.s radiati:vos •· c¡ue , . . . . ~=~@~~~=7~d%~:~/i6!r-~:~;t~~~=r1~! .. •ca_~~º :4in . ·cada .p1.,;no , el . 

>La riietodó'F>ara~resolver.dichas ecuaciones está fuera del 
alcanza de esta trabajo. Nos limitaremos a·sel"ialar qÚe para 
hacerlo, se utiliza el Teorema de Blochª"'" para e>:presar los 
campos como una superposición de modos de volumen 
caracterizados por vec:to'res de onda k~ que al fntroducir en 

·· \.·... ..t~~i:~~·ic~:ne:~.~~~t!;:r~~ri~ •• ~~iÍ5!~~::;'=1~: =~~~~~~~~~:~.;~: .. 
·"'":'.'.":·•::·: ',·:en~c.e1'.:';:.,:·C:r,tsta l"~'c"Erf 'º'Pr iniíllr':a.::-aF"roxi lliaei·6r'i ,.:., ·~di;cha: ·:rt* l·aci on ·• de::. 

.. . . . ·• g!~:~\-~~~1.~!~~=nª·d!:~1:~:~!~=!~~~~i n~~~~~~~:~ ~~~~!-~:ü~~:i~~~: ·.··· · 
.:orida' sér.:a r;eal.. '6 imeginai:.io· segun el .valor. 'de e.~1e.;, .. . ·En .el 
primer. ·cá.so. ·: los: modos .. s•r•n suscept.ibl•s a propagarse, 
decayendo. rápidainente···en ·c:aso contrario~ 

Para· aquel los intervalos en c¡ue los rnodos de longitud de 
onda· corta PU•dan propagarse, la polarización en los planos 
nc:ideca•r6 a su valor del bulto, y el método no convergerá. 
Para aquellos valores en que dichos modos no se propagen el 
método converge. Adem~s. como las relac:iones de dispersión 
involucran los tensores de int.eracción entre planos, los 
intervalos de· convergencia dependerán de la dirección de 
polarización. Para la cara FCC-(110> los intervalos en los 
c¡ue se propagan mo_dos de longitL~d de onda corta son='""' 
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dir X (1,-1.0) 

dir y (0,0,1) e._.,./e._ en (-m, -Cl.47), 

dir z ( 1, 1, (1) en < -5. 21 , (1 >. 
(4.1.4) 

intervalos que en cada caso esperaremos que nuestro método 
no converja. Nótese que el valor e,.=O representa, para o: • .,. 
finita, un punto de transición abrupto• entre una región de 
no convergencia a una de convergencia para las direcciónes 
paralelas a la superficie. 

Para .firializar. ésta sección set'>alarenios que en el caso en 
. que· la constante dieléctrica del bul.to ó ·del : gés ·· tengan 

.• · F>ar'.te ima9inal'.'.i.a finita , < i .:e~·· :_.el .. sistema .·disir:>Éi)J, . 

. ·. ''esperar.amos 'que · 1 as•. oiéi lilé:'iories'deca i gan.: aun. éuando. estemos 
··•·.·.~n. i-e9ióne$ ',"d• '10.· .. c6nv4ifr;9enóa,. pues· en.:•di.cno'.:caso:. los 

. vectores de• ·onda dé. '.los m.odos . dá "'ºl.ulrutn t.endr.•t:a ,en todo 
caso una. parte imaginaria distinta de cero. Er1 , ·la figura 
<4.3) mostramos esto gráfil::ando el cambio en la' 'polarizáé:ión 
nornial izada por planos para· di versos v'ai·iores de .la parte 
·imaginaria de Eef/e., cuando la parte· raail cae en un 
intervalo da no"."convergencia. · · 

''.-:'· ·., 

·. < ~· . 
. . .. :·::· ~' 

4.:;2> · ij~ci. i·~.:~¡:;;itntzt ~nª.·. ;-i> .. ···.~.ude " · . ,. > · ...•. -.·.' · -· '-'~;; ~f:;;_:>. 
·.-~~-:~;;,,_~-:,~·:'·. ,·\ .... · .· \"":' .. . .:;: ~ > .. "' '. ;_' ~-~~- ;;«: .. ;· -~·;·:·: . .-

·-~. <:~·'·-'.:<-·:; ·,·'-..;. ···. ,. ~ .. -·· -:<·" .. · ... · .. --:~;;',-·:,_ .. / :'>.,·)':~·~ 
_.~··.,._)· .. ··.· ·, · ·;·-~··.- .:·:~~~~la .~~~:¿¿1"-ón··· ... < 1·.,s>: ·.-f!XpuS.i...:to.s b~~v~·má;f.):;e··:e:~f.:-:RiOd.Etlo. 10.Cá .. 1: 

:· F;ara la . fÚn.éi6n . dieléctr.i'cá con ; dispefsl.Ón "temporal d• 
oscilador armónico, que en el espac:l.o de las cornponentes de 
Fourier lleva a una respuesta de la 'forma 

1 - <4.2.2> 

en ·e1 q~1e. hemos ignorado efectos d&! disipación, los cuales 
incluirnos totalmente en los .iones, .y w. es la frecuencia de 

·plasma asociada esencial.mente a la densidad de l.as cargas 
l;ibres. 



A .cont.in1..taci6n consideramos un sist.erna formado por una 
red FCC de entidades puntuales polarizables sumergida en un 
medio de constante dielectrica e._<w> dada por (4.2.2), pero 
cuya respuesta macroscópica er1 el interior e_., sea de la 
forma <4.2.1). La idea de escoger un lorentiziana para 
describir el sistema es solo de proporcionar una resonancia 
er1 la respuesta en el interior, y poder así discernir 

. faci lmente. las estr.ucturas asociadas a éste. de las asociadas 
. a la superficie •. Cabe señalar q•.le· en el limite.en que la 
'f.recuenc:iá t.iende acero; el modelo es inapropiado pues se 
<comP.orota .co1110 C:liei•ctr.ic:o;: .L •~:<.·e .... <w>_. i:." confor.me w-o. 
<<: -;supondremos que ;¡¡1:;:.:;~istema::tiené una interfaz'.. pl.na 

-~:~=~~}6~·~:-~~u.s~6~r~t:z~t'~'f~··.~;~=e:~;·~"1 ~~~~'t~~rci~~r:~i~Jli~~~3!~,. 
<1,i,o>: 'En tc•dos los casos calcularemos el cambio en fai 
pC)larizac'ion aparente -P'.•• debida al efect.o de campo local 
cuando· 1as;'- entidades· est1'n polarizadas Ya sea en i=x, 6 i=y, 
obteniendo - · 

"' CD• 

-·· :&P.'.._ I: .. [<P" ... >•- <P'·~>. .<4.2.3> .. 
. , :~.',,.·~·:• .-.-o <,P!:'!D), ... ,·. 

- ~~ ~-~:~·Ci:te.;:·:.:~~i:'dÍ!' :;;;~s:,: ,~~~i_~·(~~\::~,C::.!!~,_;.i~.r·<4e1 ... s~mt;.i9 ~.fifí ___ l;;i,,s.;··.dei".'as .·_- ·· 
· >.)'' '·.;· .propi•clii1desopt1c:as·~: ,,;-Esc:oo;11m0 s,,-e1, c:amb10.·:·en::.•l.a ... polar1zac1on ''· ''- '('.~~ 

--· .-.:" -)"·~t=~~=::~E·t~~!~f:;!'t'.~!~1~~~i~F.~E:l;'~~~~s~~~~·:c·~6!~~:~~;:;:·t•~·.~;·:·:.·.··~····'~~: 
El 'primer paso es escoger'. los vaióres Para· ;lo$ parámetros ·' (\' 

que aparecen en . <4. 2.1> y <4• 2.'2.) • En dichas eé:uaciones .~ 
ez la .· fre'cuencia de· plasma ·.neta del --sistama completo,· 
mientras que ww .. _ G<s · la correspondiente al. '9.ás.' de 

,- ..... ,. el.ectrones. Se decidió en ,todos los casos -fijar w.,.=2w_, y s,;: 

'º '~':"~l~i~~t;~~~~~~~~~Ir~~~~~~~~,, 
·, : · .. Ttínl'iindo · fiJos···astow>: P•ra1¡11atr:os,,. las· entrádas· para cada 

. . é:~lcul~· son:i la fr~_c:_l:A_~i::-cia . i:iorínalizada •w'_•.' á: "'artir de:- la 
cual se calculan·•••; -·.·•;,;,, ·r;; v l.os tensores de interacción 
<14;...-> • .- con i =x. y .<En ,·la figura <4. 4) mostramos la -e,¡,,.; i:>ara 
dichos parametros en función· de la frecuencia normalizada 

:(.: ..... . 

'w' '<en adelante se sobrentiende que todas las cantidades se 
manejan normalizadas, asi p.e. w=l corresponde a wol. 

Resultados. 
Para entender los resultados obtenidos, es conveniente 

considerar primero ·el caso en que no se toma·en cuenta el 
efecto de las imi!.genes. Esto lo hacemos esco9ier1do W9=3.5, 
obteniendo las fio;iuras <4.5) y <4.6> _para las direcciones 
'x' Y 'y' respect.ivamente, con WcY=10. En ellas observamos 
estructur.a - - esencialmente en dos. puntos: el primero 
corresponde a la rtÍsonal"íd,a·del-bulto del- sistema-w,;,1,_ Y.el. 
otro· al cero de •e (w•3~5>. El origen cle- ésto se_ entiende 

6..t 
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facilmente si consideramos la expresión para la polarización 
en el bulto, que debe cLunplir en ambos casos 

<4.2.4) 

que lleva a 

(4.2.5) 
1 -<4n/3>r 

de .. donde es ,faci 1 
'·¡:;010·."'stá dada por 

ver· que ·la corídici.ón para que exista un 

·'4~ .r. 
3 

e~;. ee:' · ·.°':m··· 1 
e.~:+ 2e. 

' :: 
·.e;, 

lo que sa cumple si v .. solo si e.=o 6 e ... = .,, que de hecho 
corresponde a los puntos en que se encuentra la estructura. 
en las figuras· (4.5> y (4.6) • · En las figuras, las ·zonas de oscilaciones violentas 
corresponden·· a· intervalos· de frecuencia' ·en los que el . mét.odo 

··no ···e:onver::ge. Estos ·:.astan. situados ·, justo ··antes.·. de .. la .. 

·· .. ::t~t~~~:~~f ¡?~'ir;Ei~:m;:~;!~;¿~;~;rE~==*~s:·.··~=~::iZ!·7::~~p;~~~~!:;:." ... 
·. (4.4>,•· ~.->:O•">; en esta ; rti9ión) ;• siendoCel .• efecto mas ~criticó > 
··y¡· i:a· direé:é'ion' •v• dádb,qüe2su int4irvalode n'o, comíer9enciaC es mavor que .en 'x' (eés •.. (4.1 •3f) ~ As:Í: mismo en . lllÍ' 
.dirección •y• el afectó . de campo' local" es mas pron1,,1nciado, .. 
lo que viene 'C:lel mayor'· alcance de la interacción asociada a 
ésta <ver tabla 1>. · · · 

El efecto de cambiar el valor de w.., solo traslada la 
'posición del, polo •n. dicho valor. y la zona de no 

; converg4uici·a~ parm~nec:iendo la astructura éro w=1~ E.n . la 
·:~;";fi.~Jra:·,.•'7~""'...t.s'tf.amos.:,.~~:;. ... c:·~s:O"iil•~~.oi~,;e_a.r,lll·· •.. ~lll.;;.c¡t~ir•c:é:tó~··•.•·~v···:··; 
· ... dc:io.nd.• ,notamos. ,;que··dado,,.que,ee,., .• es<.:negat.iya .Para ·dicho·:valor. 

·.·,,~;da.· la ~reji:..;,.nc:ia; la :zon,ll ,d~ n,C),• ~()fivergenciac••:e•·. despuas, de 
~,,'.W~c•'"' .. ··..• '. ,-.;·. 

En. las f'i9uras:. <4.·s> y <'4~9J. mostramos ·el •facto de 
introducir las imágenes para· t.¡:,.,,.·3.5. y w'...y=10. 'LiÓ 'pr.imero qua 
resalta es el considerable incremento c:iue sufre al cambio de 
la polarización respecto al caso sin" imagenes, qu·e ·as ·mayor 
en un ·orden de magnitud en los puntos máximos. Las 
oscilaciones violentas antes de w. permanecen, pues la 
inclusión 6 nó de imágenes no afecta las condiciones de 
convergencia• mientras que la estructura alrededor de .w ... 
si9lle siendo apreciable solo en la dir.ecci6n 'y'. ·Además del 
peque?'io pico que se encl1entra justo en <w.l..f2) :::2. 475, ·que 
·.corresponde al polo del factor que multiplica al tensor de 
las imágenes <e.-1>1<6-+1>, tres nuevos· pur1t.os .con 
estr-uct.ura·.aparecen que no .tienen una relación obvia con los 

···paré.metros.,deL cé.lcule>.• 
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En la dirección 'x' encor.it.ram0::os uroo cerca de w=wc., que no 
debe confur1dirse con el encc•ntrado er1 el caso sin imágenes, 
cuya contribL1cio!•n no es apreciable en la escala de la figura 
(4.8>. Dicl-10 máximo está corrido hacia la izquierda en la 
dirección 'y', permitiendo distinguir la permanencia de la 
estructura alrededor w~, que para éste caso sigue siendo 
apreciable. Aparecen otros dos máximos, uno despL1es de w,., y 
otro alrededor . de 2w.,., estando en ambos corridos a las 
fr:ecuenc:ia:S bajas en la dirección· •y·•. Para dejar claro que 
estas e:struc~uras no prov.ienen del :valor particular que 
esco.;iínos. m()stramos en. las fisau.r;as: <4. 10) . y·. (4.11) el 

·~:;~~~~ · ~~é~•-;n!j1:~n~=b~~~-.-~::=:::~·~~~6~:rit.~:m=·•~.t': .. ~-~Y~6:~~ 
-despues de · w,.. Una vez nias dichos máxim'os . estén corridos 
hacia la izquierda para la.dir 'Y'~ · ·· · 

En la figura <4.12> mostramos el comportamjento de la 
.polarización por Planos. alrededor del méxi_mo de· frecuencia 
mas·baja parála dirección 'x', notando que: 

1-> El· origen d_el· Pico no es debido a problemas de no 
' convergencia. . 

· ": 'J.·"" .. :i2:»._0;oL.• ~ór:\tribución ·del Primer plano ima9en es la 

. .. ;c~~~i?~Z;]:,.J;rif ~~~;,~~ &f:ii~;~1f ~;~~;=;~ · · .. 
dominant.~0 ~.:.1a~-·" entand~i-';, la aparición- da .. dicha~ estrl..i~turilis, 
l.a··. qüe ·.·:p~r:· lo·' demas está:· determinada por ur.·:· .. tensor: de 
interaC:c'i6n que, exceptuando al ·· de autointeracción; es. 
signif'icátivair.ente mavor que los de las demas interacciones, 
tal como se vé de la tabla 2. · 

Para contesta.-· a ·-.esta· pregunta :;;e considera el caso 
-> . .l. :í.11_1~ t41 lll~Ín~li fic;Jildo •.n.<qu• la úrlica contribución. al. cambio 

,.,. : del· camP() ·.:.local fues• .. l·•':debida· a la . inter:.acé::i6n; del. Primer 
. ':·''F>'1ancf'.1inía~91Íin"· v ·su autp..:int.eracc:ión._.en cuyo caso tendr-iamos · _,. ____ ~u~.",·~···· - - ~·: - -· :..' .. :.. · ··---~=:~~=-;:::. ·-... :~.~, .... , .. ,_.. ·~ .... .;,::,':: 

··.·.,_. ''.·¿. 
'·· .f".'.o. re E-:{ <<:..lih> {:i.;;;) P'ol 

··.-.···.-

donde X.o es el 
su imagen, 

tensor de interacción del primer plano con 

i= x,.y. 

De (4~2.7> es posible encontrar una expresión analítica 
para el cambio en la polari:zaci6n aparente r1ormalizada, 
estando dada por 

<P'~-P'~> • --r-~--- <4.2.a> 
p•b · 1 - rc<4wl3> 



ya sea para la componente 'x' 6 •y•. 
En las figuras (4. 13), (4.14), <4. 15) y <4. 16) mostramos 

los resultados en esta apro>dmación para w.=3.5 y w.=2.5, 
que al comparar con sL1s correspondier1tes en el cálculo 
completo nos lleva a concluir de que es precisament.e la 
interacción entre el primer plano y su imagen la 
preponderante para entender la estructura de los c:álcL1los. 
En la dirección •x• la coincidencia es notable, mientras 
r1otamos mayor discrepancia en 'y'. donde la posición de los 
picos e·stá mas corr.ida hacia las frecuencias bajas cuando se 
hace>el. cálculo completo;; ello se _.explica< dádo que la . 

. . inf'lUenc:ia. de·· :los planos · 'c:onén>O (desprec:iados·en. el·c:aso. 
s'ijíji;>iifJc:ado> e!>: Íliayor: F>!l¿il ,_.d_icha dir'9c:c·i.Ón. NÓt•se qÚe en 

·· · hcapro>:ima.c:i6n.de ·une-plano.no :aparece ;el·•· pequel);o:•pi·co·.·Just(): 
. en ...... /..r2 .. que aP'ai'-ece : en el. c:1Hc:ulo completos el i.6 viene dei 
q•..le, para dicha f'recL1encia,. los ·tensor-es · de 1r1t:eracci6n 
entr• · imagenes .i;oe ·hacen mu~· grandes <ver' ec:~ <3. 3~ 2> >; y por 
tanto la contribución d• los planos imagen de los demas 
planos·cristalinos no ·se puede despreciar • 
. : Para entender el origen'- de la estructura que se obtiene .a 

partir ·.de (4. 2. 8), ·.se tomó· el denominador de dicha expresión· 
y se• igualo a .. cero; que •s la condición. para la existencia 

· .• de 'polos~ Explicitando' ·.las •xPF:esiones:·er1:;, función .de·: la.·· 

·• "~f ~~,~::~~~~S~;2Z~~~[~#~Z~~¿~~!i~I;g•.•· .. · ··· 
determinan aciu•l,los puntos donde espera.mos .estr.uc:t.ura 'debida· 

·:a la influencia del F>rimer planó ···.imagen. Dicho· l"'clinómio 
esta dado por . . 

<4.2.9) 

.,.,.,.:~ •••• ;.;...;..;:;.,,\~~-.:-- '"!'"' ..'.:i; . "."" ''(., '.~~ ..;:i:~~:::· "''·' ·-~:C.·.·~,- . .''J: q'.:., •• J ~,,,.,:~ 'º"" :'¿-:~;.,:,·:,~ ~--"'"·'~·~:·~·+·:_~-~-~~ )!.;,,,__~··· ..... , ........... ,,, ... , .. , •• '!• 

·--::., do,:;~~~·wairec:uenc:ia. · ~;>4nkA•q~ ~ e~ •1 ·• f'iiíC:tor·: qÜe ,;~ltipl ica 
·' ,· ·:• <•~~i·t?(e:..;+2>' para• dar'ef tensor de in~..tfaC:ción. ··· · .. ·· ·. ·· ... · ··ª 

... , En .la figura. · <4• 17> 9rafii=arnos . ,ei:··1 .. ·do i:z.:¡uierdo de 
"<4.:2.~>.· para diversos va.lores· de. w:,. .. eón ·w~:-2, dir 'y'. 
Observamos que para w.•3. 5 · v .2. 5 áF>arac:•n·· · tres r.aices 

. reales, q~¡e de hecho . coinciden aproximadamente con las 
frec:uencias en las que encontramos los miliximo» en el cambio 
de la polarización para dichos casos. Al disminuir el valor 
de w. la posición de los mismos se vé recorriendo hacia las 
frec:uencía bajas, acercandose entre si dos de las raíces 
reales. Finalmente despues· de cierto valor de "'• solo 
ap_arece una raíz real; para valores como ww=1.5 en que ésto 
sucede esperaremos .solo ur1 máximo en el cambio en la 
polarización debido al primer plano imagen. Esto de hecho se 
c:órrob·ora en las Figuras <4. 18) y (4. 19) •· donde ·grafié:arnos 
el cálculo completo para w.=1.5 en 'x' v 'y' 
respect_ivamer1te, Y donde Vemos qLle aparte de la estructura 



er1 w~ y w., solo aparece un pico en las 'frecuencias bajas 
que corresponde a la única raiz real del polinomio asociado. 
Finalmente mostramos en las figuras (4. 19> y (4. 20) el 
cambio er1 la polarización cuando introducirnos ur1a 'fLlerte 
disipación en el modelo, qL1e en este caso corresF•Or1de a 
tornar w~y=1,· con w.=2.5. En dicho caso observamos que los 
picos se extier1den, 'di luyendose' la "éstr•uct•.~ra al rededor de 
las resonancias observadas en el caso de mer1or disipasión. 
En est.e caso desaparecen las oscilaciones violentas pues aun 
en las zonas de no convergencia la disipasión hace que el 

.:Valor de la polarización .caiga a su - valor en e·1 ·bL~lto 
'riiipi!Clámente. ' -

,, . . . 

, .. ':';: ,_ A par:tiri ··.,:te_ los• r:esi.:üteidos · c;t,~anidos en ésta :'secdón 
--·podemos .tomar-' una· fdeai::-··de"<a<:iuell'os.''·':punt;.os··en :.:1os.-que ... •r•, 

general esperaremos ' astruct1.1r;ir al real izar' los. célc1,.1los con -
al ·modelo propues.t.01-
. , 1> Las resonancias da las constante dieléctrica del 
bulto. y los puntos en que la constante dielectrica del 
-·-~•s' de electrones vale cero. Ambos casos corresponden a 
·resonancias.en l•· constante dieléctrica relativa~ 

· 2> Las debidas a la interacción entre el primer plano y 
:,:su; imagen, que res¡_iltan _tener 1.1n' e.recto determinante en la 
. astructura. Consi'deraníos este .un ·punto:, importante -en:.vistas 
L'a.ci-a -:-posibil-idad -da r•f.inar el cllilc1.1fo pues serial a ·el papel- . ', 

•. ~:;~~-;i-~::J¡j::~~;~~{~ri9ª~~:~~;~~-:S."i~~~=~ i6~m~~ .. ··t.f~::~~~~~qtt~,:·:é 
'forma'y ·· ·díSJ:i.osié::ión';del·'. 'gb'~de:aleé:trones r•sP•ct::o. a los · . 
Firim•ros F>lano$ .. cr-'istalinos; v ia' dis~orsion C:iúe el--F>r'imer 
plano pudiese tener por efectos dei ·superf"icie. 

···-·;-·· :.··,·~~·~~··3) .:-C•rcU1:Cis: ::r~tikl'·i"'Z&d~s . .-, .-c.;~~~·.vA lores·.·-·•><P•r:·i mental es •. _ .. 
·~-\~.~-.~: ~: .... '~~·~::.~ ~·:~,:~:.:::~::-~~-~~~:-~-··~--;-~·:'":. ':~.: .;"' --.. ~;r,~-;<·,.;;.·~: .. ·~.:;;·~!~·,•~-r"'·~· ~ •!:~. ·~· ·~' -~;~ '~-·- :,,...:_:,.: ... "'• -?~ r;¿~;;~~ ).~ _:_ ~- ·.(~ ,_,_, :'.·~--~ .. ;-' ... ~:«:·~. ~ ... ,,,:' .~., ... , ,,_;,h;.·~· ·•·,.•-T- ~·., ,.::;~:-~~ 

--·;_' :.,_,'-~ --~-~·-~''.'.~.:...:~.-=-:.·.-:···-,:.,:.;, ---- -~---,. ' ....... , .. --~- - ._--;:·--",. -~-----· "-......... -~ ·-·~ -

,_ ~: .. ,;:;:~:: .. ;--"i;n .. ·,. ••:t._•-<~;~~~c; __ i;6~ :_;·.~~ ~t.r<?~.uC: .i.~~·'· · ,~á·.~.C;-t·~s>:~~xP:~r i ~~n~.~-1-•~ .. •r:. 9I ~· · 
... ': ¿~e~~~!::!~~~:?!:1~~~~~~19:':~~~~~:.:~~=·r:~~l11::~~~i!::".~~l~~!t~ 

·;como una red\d•. iones sumer9ida :'en un. '-a•s' de electrones 
"li_bres que dan cuanta ·da · los., et"eé:tos debidos· •a los· 
alactrones •n las bandas de conducción, pero asignando al 
sistema completo una f"unción dielo6ctrica dada por los 
valores experimentales da la respuesta en el int.erior del 
material que en particu.J.ar se qyiera estudiar, ademas de los 
para.metros adicionales necesarios para el cálculo, talas 
como el parametro de red y la densidad de elect-rones libres. 
La 'fynción diléctrica de Yn metal real nO corresponde .er1 
general simplemente a una resp1.1esta de electrones libres, 

"púes incl1.1ye necesariamente efectos debidos a la presencia 
de los ion-es. Tal como mencionamos en la introducción- el 
problema de · introdYcir la estructura cristal ir1a en los 
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modelos usuales para metal~s presenta serias dificultades, 
siendo nuestros cálculos un primer acercamiento· al problema. 

En todos los casos se obtiene el cambio er1 la 
polarización normalizada, y se calculan los cambios en 
diversas propiedades ópticas segun el efecto que queramos 
estudiar, siendo estc•s esencialernente de tres tipos: cambio 
en la ref lectancia al rotar la superficie, lo mismo para los 
coeficientes elipsornétricos, y experimentos de 
electroreflectancia. Los datos experimentales para la 
funci6rl dieléctrica se obtuvieron de tablas experimentales''""' 
para ,Oro: . .- <Au>, Plata (Ag). y Cobre <Ci..~>. Se escogieron 
dichos•·metales .. Pues-son los que comunmente se usan en.los 
EiX:pEi!f'imentos. de .• ·· .. r'eflectancia diferencial•• Así, la,s entradas 

:.e. F-ara:Cc:~.ci" :c•~C:':':t~' son .de l·a ):<;1r!~f; · · ·:. 
e..<w> - 1 ----""'""''"'. _z_._.-"

·w2 - il'W 
(4.3.1) 

donde "'• puede, 6 bien ser calculada a partir . de la 
densidad de electrones libres" del metal. que se obt.iene 
expe-rimentalmente ·• . pa'rtir .. del• efecto t-1•1132 , 6 .. bien 
obtenida e de. 'anal i si~¡ fenomeno 169 i cos' de· experimentos ópticos 

.. C:iue hayan <lleviiidc>·'.a recómel'.ldar<valor•s ,•,efectivo~'..·segun el 

,r~~Ji~~d~~~;~~~1$~E~%;.r0~;.~r#~~~'.!3 ;~ji .•.. ~ 
. e.<w> .. 1 - ..._ .. 1 + il.i. a.., (W) .., .. - il'W "'·· 

de donde, para w•O. obtenernos 

,., ........ , ...... ~··~.··.::·: · .. ~ •.•.. ~;r"·~~~:;t~;'1i·~·~·;·5)~~:;;.~;;d;;J;·::i'''.ÜI conet~~ii·1v·1dadffvo1::~.::., ., ..... :.~~ 
· ·· .delíit96s• . de ~lectrones~ y<q\Ae en ei .·.limita dé w=O d.ebe .. ' 

.... -~~~~I~!·i=:~:~.~:~t::;~:i~t1~:~!~~~u~~1•~.~1·~~~::;.~.··.c::A:.};-~~~~-··~:•.-,··_ •... h~;:, 
·.Finalmente, · a ,part:i>Y: de ·la· densidaa cy' numero atóniico de'. . 

cada.:· metal a tempera.turá . ambiente es' posibl• 'encontrar •1· 
parametro de red 'A', partiendo de que para un·a rec:i FCC se 
cumple 

4/Aº No. de atomos/vol1.~men, 

y despejando A, ·permite calcular la distancia entre los 
planos <110>, dada por hí214>A. En todos los. cálculos se· 
ajustan las dimensiones de los parámetros de tal forma que 
la frec•..1er1cia entre er1 unidades de energía en elec::t,ron-Volts 
<eV> •. 
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.. _,,. __ ~, 

i) Cambio reflectancia al rotar la superficie. 

De las ecuaciones (2.3.5) del capítulo 
para incidencia n.ormal, el cambio ero la 
pasar de polarización en la dirección 
polarización en la dirección •y• (001), está 

6,. R 161l" ReC <<o~~>> - <<o ........ >> l 

R 

2 obtet~emc•s qué, 
reflectancia al 

'>:' (1-1,0l a 
dada por 

(4.3.4) 

·,.:.donde para 
:<;.dadas Po.r 

i=x •. Y las conductividades superficiale.s están 

~···· ~· . . <<aO:-¡>> = ...,iwa . e C <Pr.~P.;> ¡j;. ·con ·'.a' =di~t ~irlfe¡;:planar;; . 

·-," 

E •. -.~- :.o 

Recordando la relación entre la polarización-total P y la 
aparente P' (sección· (3.1> > en las direcci6nes paralelas a la 
superficie, 

P .. = .x_ • .,E..,• 
hacemos . , , . 

.... ~-~.,~ .. ,. úai•·>> -iwa. ~~·~·LY; : .. =: --iw&• (e;~~ai,·)::,~x~~ ···:<4~4{.ü :;:,.·. 

,',.·:.E.,.· ......... -.. ,··:.·.~· .. ' 4 . ·, .. ··,• . . .... ·. .• . ·'._. ll" >.': ·::·• .. 
"'•ittnb2;es.~;.. el ca.iibi~ . tot~l:~~·· ia i:>oia.::izaciiri ' .;~rente 
normáli:z:ada, que 'es· la cantidá'd· que se obtiene dir.ectamente 
al hacer el ciUculo. · .. 

En ia figura <4.22> mostramos el cambio en la, 
. r&1'lect;;;.ncia al 1·ota'r la car• ( 11 O> calculado para la 
Plata • .. dol'.'.lde: usamos hw.=9.2 .. e:V •. Obs_ervamos estr.uctura 

: . ..:.c.,;.:,.,:alr:ed~do1;•~d~.w;,,¡,.:.~d•.w.;H2. (plasmón. de .¡¡uparf·i'c:iel .: y ,entre . , 

~,.J::~~~~!~~~~rr~~2H~~r~,~~~~11SÉl:~rf.1;rz · ···· .'; 
. .. .. ',.'C:aiculadas•; donde·' podemos• identificar. la . estri.iC:t.ura debi'da 

, .... ·al polo de la .imt.~enés .. <w=w~ht2>. v al cero de ~; .las .cuafes 
uprovién•n di: rectamente 'd• la· forma en cíue 'm6'delamos él '965' 
de electrones.· Qui:z:as. mas interesante es al comportamiento 
alrededor de 3.9 eV, que recuerda al observado en el .modele• 
lorentziana-drude en las resonancias de la ir1teracci6n entre 
el primer plano y su imégenes: al igual que en dichos casos, 
c•bservamos para ·la dirección 'y' un corrimiento de la· 
estructura hacia las frec:uencias béljas. El origen de dichas 
resonancias .no es en este caso obvio, pues en el cálculo 
están contenidos multiples efectos a traves de los valores 
'experimentales de e • ..-; sin embargo, es significativo que· se 
dén en la región de los plasmohes de sL1perficie y volumen de 
la Plata que es un rango de frecuencia donde siempre 



aparec:en estruc:tur as marc:adas .en los experimentos de 
reflec:táncia diferenc:ial en Plata. o.3 .... 3 e. 3 '• . 

En la figura <4. 24) mostrarnos CR>:-Ryl /R para ir1c:ider1c:ia 
r1orrnal c:alc:ulada para el Oro, usando por Sllgerenc:ia de (37> 
hw.,.=8.55 eV para la frec:uenc:ia de plasma del Oro y h11= 
0.108 eV. Dic:hos valores provienen de ajustes 
fenomenológic:os de c:l.rvas experimentales. 

Una vez mas observamos. estruc:tura en w,. y w,./..r2, y dos 
pic:os"adicionales, uno alrededor ·de 2.s, y otro despues de 
de w.-; El plasmon . de .. superficie . del Oro .· <Re<e .. ....,) =-1> . se 

.. ••. '.enC:úentra d.e: hecho Pil.rá fr61C:üet)Cias -entr;;i .2~.s y 2~6 eV~ y es. 
:una·.·zoi:-ia: ~donde . sus . Pr'op ieda'des ópt i.cas .~ muesti;-an : , ppr.: 1 o . 
general est.rué:tur.111°•· 3 • •. En la figura r4;2S> mostramos .e¡· 
c:élc:ulo er1 el rango de 2 a 5.5 eV para <Ry·-Rxl/R, 
compar;ándolo c:on la c:urva eixperimental'4°. Nuestro c:•lc:ulo dé 
el orden de magnitud, y muestra ·estruc:turai alrededor de 2.5 
eV con el signo c:ambiado. La estruc:tura alrededor·de 3.5 eV 
no aparec:e en el cálculo. · · 

En .la figura (4.•.·26> mostramos 'el ·cálculo·. para el Cobre. 
don.de Úsamos w,.=9. 66 :.ev, 11=0.·034 <ver referencia ·c5n. 

-, ·: 

:fiúp'~~n.at.rfa' éti1'.41i~ndat: : .·:. · 

~:r:i.;., ·. 'f:~:::rtica que·' ha resultad~ Yut:i.1ien•e1 'estuc;li~ de .• la.••'· 
propiedad•s ópticas -de lás 'superfiidE!s•cie metilles se deriva. 
a· .Partir de la ·aplicación· · de téc:niCas : eliPsométricéls 
...... ,,.,. ...... ~ Los parámetros elipsomét.ric:os adimensi.onales·.§ y. 
6 se definen de tal forma que, si r,.. y r •. son las 
ref'lectividades para. polari:Z<!lción 'p' y 's' respectivamente, 

. . entonc:es· 
' - ,._ .. ' 

1 .. t <•) O:A . ... .. '(4~3~6) . 
... ,,._.,,;.;'·"·"·,:~~~·t.":".,,;;~:;. ..... ;.•.:· j ' • - ~ •\~ ,:'. .r... r ~ .. ; .... .:. --~-~~:'.-~--~~~-~ .. ,y '. -~-; ·-.-,, .. ~.:.:· ... , -~··; e~""';,";,.,,.,_,,.,,_,;.,,,.. .• ,... '··-.--.~·~·-

• , ... de dor.d• • = t~n...,~<1,r;lr.li es una medida. dtela rnagnitud. 
:,_,..~ ·, · :.··r·e1at.·1-~vac :.-·. ,. •nt.re -~<::· .i=a:~'-_y_:·.r..e.flae:t·anci'.a··,. --aSoc:i:'adal :a·:·:.·.· ambaS·/ · 

. :~polar'izacion.ois;~ .. v. ·~·.determina,'la .difetenda 'el"l~~e ~e)' 
desfasa.miento c:iue ·producen. .·l>ichos · ·coeficientes ·son 

:SÚSC:eptfbles a ser medidos dir'ectarilent'é· ·COn dis;positiVOS 
·experimentales relativamente senci 1.lOSi bastando· . en 
priné:ipfo un retardador de fase y. un polarizador; al· hac:er 
incidir luz linealmente polarizada a 45'"' del plano de 
inc:i'denc:ia <los rayos en las dos polarizac:ior1es en fase y 
con la misma amplitud>, la luz reflejada estaré en general 
PC•larizada· eliptic:amente; luego, '6' es el desfasamiento "'llle 
se debe inducir en la luz reflejada para que vuelva a estar 
linealmente polarizada, y § el ·angulo ·entre la dirección ·de 
la polarización resliltante y la perpendic:l1lar al plano de 
inc:idenc:ia4 "". 

Para aplicar el método perturbativo en el c:ambio de 
c:oef.icient.es el ipsométric:os .basta aplicar las expresiones 
·para r.; Y" r•· obt·enidas ··en la secc:ión· ·~2.-3, ·habiendoc 
prefijado la dirección del plat10 de incidencia. En los 
experimentos tipic:os de elipsomet.r:l.a diferenc:ial se mide el 
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cambio de los parametros ii y A al perturbar la superficie. 
En particular, para las caras <110> de un sistema Fcc 
podemc•s defir1ir el cambio len los mismos al rotar a la rnisrna 
y éscribir · 

(4.3.7) 
5ii = ii(pl.inc.en Cl-1.0ll - iiCpl.inc. er1 COOlll 

5L::. = A< p 1 • i ne. er1 C 1 -1 • O 1 ) - L::. < p 1 • i ne. en C O O 11 l • 

En la figura <4.27) mostramos óii y &A calculadas para el 
Cobre con .. •Lmet:odo pertúrbativo, comj::.arancio los resultados 

;: ..•. Junto con· valores exper-imentáies. obtenidos de· ref.,(5). En; la 

... <;~¡~~¿i/!~;:i~:11•~:~~~c;!~¿~rt~~i ~~~:i.:~ª~ ªrZ!i~~ , ü>=J)~=~ s:!. • · 
orden' de ·magnitud que "'los reso..iltados exper"iment.ales de 
ref. (34) para el Cambio en lC•S COeficier1t-,as el ipsornétricOS 
al. rotar la cara < 1.10> de Plata· con oxigeno adsorbido. 

(ii) ElectrorefleC:tancia~ 

. . .. Una. ·de las técnicas· de espectroscopia óptica mas comur1 
<u!-ili~ada· a .la :fecha< .es· la elect.roref:lectáncia. A •grarides 

•}.r::as_go_s:•col'.ls~~S;t!ll .. <11r:i.:.::ori3'i.d~.r~r· loi;;.C:ampi?s;.•ri .. ·\l~.·r:en~e:~a!'lci;;l.: · 

·~···•~·•":~!E~E:~~;:~~?~:á:&:=~~!!~Zé~~::~:::H:c~~~:~:~~!~B;.;:• .. ~.~.~~;~~~::=···· .· .. 
·•·· nieta{ y los·. iones; El· efécto r:esúl't.a notable• pues la 

. di fer:'enC:ia de ·vol taje induce cargas en la· •frontera' de los 
dos medio que producen.campos de gran intensidad <del orden 
de"107 Coul/cm> en una región muy localizada alrededor de la 
aYP•rficíe del m-.tal (del orden de una distancia 

"i·nieri:>lanar> •. :En los ·experimentos· típicos se fija un volt.aje 
·•.·. . . -base~ . . qu• : correspond•Lpor:,. :10: general .a -aquel. vol taje en el . 

;~'~'';'''·;·,n~;,+~~~~i:M~;~9:~!~t:~¿~:¡;f~r,,~!-i~~?~ff·~~~~~;·~:i~~~!i'2~·!1i6s~&~::·:·• .. 
. .... ·. -.~:--,'.···.; --~.~~:l'·é;:~.anc;·(~·:::_a);// v~~.~·ár:_;._di .. ~hQ· '.~~1t_.j~. '4~•.: ~-n~i~·~-':.p·~--f.i'J~.~

.,de1º :'!ordené ':de: ioo .- •• ,.- .. ~oomv.'· .· ello 'para•·. di°ferentés 
f'racúehciasª··::wo· ... · · ·. ·· 
.. ·. .. Con ia .finalidad • ~--· ~s~1;1.diar l.a ¡:>osible .á~l i~~ción de 
nú•st.ro-_nio-deiéi en el enténdimiento de los experimentos de 
electroref'lectancia. se.pensó en una.versión simplif'icada de 
los.mismos, •n la cual al efecto neto de aplicar una 
dif'erencia de potencial entre el metal y el exterior seria 
desplazar la frontera del . • gás' de electrones una cierta 
distancia respecto a su posición.base, que en todos los 
c•lcúlos hemos tomado a 1/2 distancia interplanar del primer 
plano <frontera virtual>. El orden del desplazamiento 'd' se 
estimó pensando ·en el campo que produciría la densidad de 
carga superf'icial asociada a=e<dNl, con e=carga de electrón, 
N densidad de los mismos. Podemos calc~~lar la diferencia ero 
la· relec:tancia entre poner la frontera del 1 9ás' de 

.. electrones. a mediiil. 'ciis:tancia ". intei:-plo;onar_ y a ... poner.la 
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dezplazada cierta distancia 'd' 
y obtener pÓr ejemplo 

< 1/R""'> CR<al:2+d} 

respecto a dicha posi'ci6n, 

R<a/2~·1, 

donde R.= reflectancia de Fresnel, a•distancia interplanar. 
En la f·ig (4.29) mostramos el cambio en la reflectancia 

al real izar el cálc~•lo para la Plata desplazando a la 
izquierda la frontera del 'gás' 0.01 de distancia 
interplanar. Notamos una marcada diferencia entre el 
comportamiento de ambas direcciones,· siendo en la dirección 
'.y' b_astante pec1,1liar. -En la fig <4.30) mostrámos el efecto 
de dezplazar el plano. frontera lo mismo que en .el cálculo 

.·.·-.:'.~~.~~iffi~:~=.;~~~~=~L~~Ii~7:~;~::i::~~T~~!;!:¡;;;f:~~l~~li2q~[-.. :;: 
mostramos en la dirección· ·x, ·Junto··· con ·1os· ···res1,1lt.ados: 

.. experimentales ·de Url QXp .. rimento de electrore"flect.ancia en 
"el q1,1e• se midió para' dicha diriecclón el cambio ·•n la 
reflectancia de .1,1na interfa;E.. Plata -electrolito al variar 
el. volt.aje aplicado 0.5 : Volts respecto al · voltaje : base 
(p.:z:.:c>:a•. El c•lé:1,1l~ reproduce acieptablemente la est.ructura 

.en : lo·s puntos. m•ximos,. · en contrast.e · . con l_o obt.enido en la 
.-.:dirección. 'y ••. · . donde comportamiento di"fiere: marcadamente 
'.del•exper-iniento •. · · · · · ., 

--· -· •' .- ·~:: .: .. ~· ·. ::!" ::: ~ -.,_ J • . -- ,_e'. 

. · .. , 
'- .. 

,,:. 

-. '~ . ·. -:~ ' . ·r·.~·:; _:_ 

-~-· - .,, .. ; :.~. ,,·:·.:'-\"· -. "-:~·. ,::.,: 



CONCLUSIONES 

El trabajo aqui desarrollado constituye una primera 
aproxim'ación al problema de incorporar el efectc• de campo 
local en el entendimiento de las propiedades ópticas de 
metales. Tal como señalabamos en la introdl~cción, el 
problema de entender el comportamiento de los campos en la 
proximidad de la superficie de metales constituye 
actúalmente un problema abierto. Los modelos usuales para 
modelar metales tienen:·• entre sus l imi tacioroes. su . poca 

":.·.flexibilidad para.dar cuen.t,ai.:le la estrúctura criStalina, .lo .. · 
···:q~:.e,, .. , particular. di:ficul.ta. la .éororect.a · interpretación d• 

.. : '.ari'isótropfilis.detectadas "debí.do •. -la baja simetrí.acle éaras: 
' C:~ó~~-5Z!·!~~~ acÍt;..:cá;;.fento ral problema~ . c~nsia~ra'm6i . ·;:1;.. 

modelo formado por.un red de iones sumergida en un inedio 
iOc:ai' tipo Drúde. • El tomar la aproximación local permitió 
calcular.directamente la ··relación entre la :Polarización 

... macrosocópica del sistema. y una polarización apantallada que 
'determi1'.1a la ·interaéci'ón dipolar· entre. iones. Con ésto. se 

. cl:l'agó a . 'un sis.tema de .ecuaciones en . el ' cambio en. la . 
. ·.' ' ,.Ólarizabilidad en la,'iouperficie · .. ···debido, .al. efecto .de. campo 

•·•• 0·~.l~~i[~r~t~l!il~Iii~;~;··· 
c:o11pararon los c•lculos obtenidos· "con ··resultados··· 
exi:>eririlentales, no 'habiendo usado ningun i:>ar•metro· 
ajustable.- con la única excepción de la posición.del plano 
i111a9er1 en la curva ,(4.3Ó) •.. · . . 

.... · ~. ·.·.A ··partir:dia · ·1o~ .-resultados·:· .obtenidos podemos :conciuir .. 
ij!: ';::·~,~~·;·:e"":·~-~~+~~:~.·~~-,·:::::~:;·:'.;, .. ~·:~~;~-/~:~~ :'~,~~~;f t;.}:_~_.:. ;:::-:;·· ··.:: 1'.~.;:'-t•:.~~.~~-;:-·.~~J_~,: ·;:;,· 1o:~;;~; ... ~¡..·- ·~~-{J ~'.~:~,,'.-':"l.~~:0~~~~.<.;"·"'.~·:~~- ~_!.:";;-: .. .,..:r .. ;~ .. ·~ ... ;·-:;',:.;~';-'~;.:, :~~,·,_ .: ~,. -.-_,,.;...,.;_;::7. r .. ' .. .,,. ;·· <'··, :, 

.. · ... :.• :o·>:n El·'modelo erí:9ttneral'·:d6 :el orden ·d• ,magnitud:correic:tc;,~ 

··:;:2\i2~ta;;:~~~t~~~~~5f~~¡t~:~~~:~;:~!~~~t::1~:~:!~~~~=~~l~rz:···: · 
· .··s·iendo. el:lo·nias, ci:-it.i.co:·:·en• ·la .dirección .(001>. 

2> Los resultados·muest.ran ser especialmente senioibles a 
la forma en que se incorpore el efecto de las im•9enes y la 
disposición del 9•s de electrones respecto a los primeros 
planos critalinos. Llama la atención la aparición de 
f".•i>onancias asociadas a la interacción de los primeros 
planos cristalinos con sus im•genes. 

.. . 
3) Consideramos que en todo caso el ef'ecto díst.a de. ser 

despreciable, y que· falla en explicar ·1as curvas 
•:o::periment.ales debido a la simpl ic:idad coro que se model6 el 
. • g•s • de . electrones.. Una ventaja del acercamiento Pr.opuest..o 

··en ·este•• .. ·trabjo •consiste. en que .... introoduce de entrada •"."':.uro 
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mismo cálculo tanto el efecto de la disposición espacial de 
los átomos del metal, como los electrones libres que fluyen 
entre ellos. En particular, la aparición de anisotropías en 
las propiedades ópticas entra en el cálculo de maroera 
natural via los tensores de interacción, en contraste con 
modelos como el de 'jalea', q•..le son esencialmente 
isotrópicos. 

4> En cuanto a las posibilidades de perfeccionar el· 
modelo consideramos qua esto debera hacerse principalmente 
endo~:dircciónes: 

.. ., ·•· .. · ... ·· i > Abrir. l_a "'.osibi 1 i~ad de incorporar-. efectos n6 
local61s::;,en:el ·•g•s'· ele· electrones•: .. .- ... . · .. · . , 

· Eri.nuast.ro:.modeÍ1;1 iritrodujiñíos·un 9•s· de. ti,iectron~.S r6C::.i1 
tipo Dr:Úde,.: lo qÚe : s.i bien':s·finpHficó <ias cosas• pÚede':ser . 
un aproximac.ión. ""poco réail.Í'.sta. ·Es sabidb, que: ios ·afed:.os. n'o·· . 
locales. deben tomarse en cuenta. cua11do los campos presentan 
variacion·•s-' en . escalas del orden de la distancia 
intera:t6inicaª; · 1uego, · si.. tal como se pUede ·deducir., .de· 

. . nuestros . cálculos. el efecto de campo.. local induce 
variaciones en dicha escal.a.· es de esperar que ·eh la 

'· superficie .sea .. necesario tener en cuer1ta la "."º localidad .-al .. 
. '•modelar la' re:aplAeis,ta::cl.abid;l .... • los. electrones 1 ibr.es. Eri 

· .. ~~~- ,• 

interácé:ión entre planos' Cl411C:llii•;uF. mas r:apido de lo.obten.ido 
al considerar una interacción·. dipolar. _lo : que .. •se vé 
reforzado por el hecho de que en la dirección COOlJ,.cuyo 
tensor de interacción decae mas_lentámente, los resJltados 

· sugie~en una ·sobre-estimación del ef..,.::to de campo local. 
,_ '--· . . : ·una . c:Hficul;tad importante que aparece al ·considerar. la 

, : ,~:.- .. {··· .. · -.~OS .. f~·i-_l·--~--da_·~~r:,·~•~~-~-' ~i·nc;~~r-_por:~•t:-~'~-~d":'-~-~~- .~C?<·:;··--.~-~~á1e_~ .· -·~----·~_,_-rn.A~St.ro 

-~ ~-' '·:·. ;~¡~~~¡-~}~~~¡~~~-~i7~;G~~?:t;~::.;-.¡:~t.-/{~,,,."J!t#~~t~~~~~P~>t1~!~é~¡_;. ~ .. :'::L' 
;. ·.:· · -local'idlid, d• :eg y ,X9,para ... i:>od•r,.•xtraer:l'as/de"!as:,if\t•9rales· 

~apar-ecidas·ai .<pr:oníeC:tiar.. ia' s:>o:iifr·f%a:c::1.!iri~'-sur'iieieritonC:es>l'a 
ne_c4tsid•é:I. éle''buscar 'un_:acercáriiiento.: alt:e'rn•tivo .ma's~ seini:H.10 

. que permita evitar el·. cálculo 'directo ·de la pol·ar.ización 
· macrosc6p i ca. ·· · · · · · · . · · · · · 

ii) Para introducir ··1 efecto de las imá9enes 
consideramos una frontera abrupta para el ! '9ás' de 
electrones, lo que permitió introducir de una manara 
sencilla el efecto de las imágenes. En un metal real, la 
densidad de electrones libres al cru:z:ar la superficie no 
pasa discontinuamente de su valor en el bulto a cero, lo que 
puede afectar la forma en que se inducen las imágenes. En 
especial resulta delicado el hecho de que en nuestro modelo 
aparece· un po.io en la polar i:z:aci6n cu.ando consideramos .la 
posibil;dad de . que la frontera del •9á°s' ·de electrones 
coirocida con el primer plaroo cristalino, lo que claramente 
és·· poco• real·ista.: 
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TABLAS. 

Tabla 11 l. 

Valores para los tensores de interacción del primer plano 
critalino y los primeros seis de un cristal semi infinito 
FCC, caras 110. Uxx, Uyy, Uzz, representan dichos tensores 
para polarización en la direcciones [1,-1,0l, cb,0,1l y 
C1,1,0l respectivamente. El primer tensor corresponde a la 
auto-interacción del primer plano consigo mismo, el segundo 
la interacción con el que esta justo a su derecha, etc • 

. Tabla lt 2. 

1~:~:~r:: •. º~~~?:!;r~~{:i1·~~a!~!~:~~~!!~~.e~;.~~ª~ni~l~i~:~. 
del • g.áii' :de electrones. Del ta=o .correspondi!·.'" a: ·¡:;one·r 1.a 

:·,·frontera del 'gás' de electrones ·a ·media di"stanola 
interplanar del primer .PI.ano · crista1'1no:. Delta=-0,01 
•ignifi~a un centesimo de distancia interplanar mas ce•ca 
4el primer plano cristalino~ etc. El pr~mer terisor ·de cada 
columna corresponde a.· la interacción del .Primer .plano 

.. crist'alino con' .su imagen; el segundo a':1.a interacción del 
·· .. segundci./pl.a:no. con··la imagen.del ··p·r1mero·, ·.o. biell, la.•,.,del 

.·· :J)rfmer;p'lano •. cori la .•... ··tmá:,IÍen·d.el segundo;'.Dichos, tensores, no 

:'.~,:,, >::"'.···~~·~~t·~~~±.~1~1),;~~.~6t~~·~·~~r~~~f~~~.~i~f p~;:.~~á·~~·~·~;t:t:ót~·:~-\8:?°:)q~~t,. 
' :.1~ ,. ~ - ·\ . •>-· · "~.:,::~··. ~~>:~-/ ~;: '·:\' · . :~'·,: ·•:'. :-:':.: r.· ·,:,: .< 

---,; ... · 
~;.; 

.. <;·:::'J' 



TABLA # l 

Uxx Uyy Uzz 
PL # o 3.38710677 0.64067779 -4.02778456 
PL # l 0.50289491 2. 09502700' "-2.59792191 .. " 

f>L -#'. 2 -0.1044.il09 ... :.:.0T.:3s26874a. 
?, _: ; o.45715857 .. , -.·_ ~.-. .' '.,~ .2 

--~- -- .. --·--· ... ,P~-: ""PL' # '3 o.óo.256376 .·. o; 03521338 ..:0.03777714 

PL ... 4 -0.00015104 -0.00386971 0.00402075 
,,. 

PL # 5 O.OÓ000566 0.00041868 -0.00042435 

:PL· #. 6 -0.00000026 -0.00004543 0.00004569 
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Del-ca = -0.015 
PL # O 
PL # l 
PL # 2 
PL # 3 
PL # 4 

Delta = -0.010 
PL # O 

··pL #·l. 
·.:pL #; 2 

.. 'pL # 3 · 
'pt. # 4 

'Del ta = -'O. 005 
PL # O 

.PL # l 
PL # 2 

· PL # 3 
,pL # 4 

Delta = 0.005 
PL # O 

.· PL # .l 
, ii'.>t. # 2 

7 ,,,,,_, ~::''~~füf 1··' 'i 
. o~iú ·~ o.oió 

PL # O 
f'L·# l 
PL # 2 

.. PL # 3 
PL # 4 

Delta = 0.015 
PL # O 
PL # 1 
PL # 2 
PL # 3 
PL # 4 

TABLA # 2 

Uxx 

-4.22930943 
0.04901350 

-0.00420831 
0.00013632 

-0.00000686 

-4.06112435 
0.04770193 

-o;.oq4ó7.324 .• 
·0.00013221, 
-0.00000664 

-3.90036839 
0.04642351 

-0.00394254 
0.00012822 

-0.00000644 

'-3. 74666632' -
,0,0451''7749 "'º, qo391606. 
0 .. 00012435· 

-0.00000623 

-3.59966492 
0.04396312 

'-0;00369366 

':g~:gg~s~~~¡,·· 

·-3.45903144' 
. o . 04277966 
-0.00357522 

0.00011695 
-0.00000585 

-3.32445227 
0.04162639 

-0.00346060 
0.00011342 

-0.00000567 

Uyy 

-5.61765779 
o .32781132 

-0.03852739 
0.00411941 

-0.00044788 

-5.43141866 
o; 320.9.9216 

..,o :•.03767291 
. o :•0040~905 
-o .•00043803 

-5.25271'279 
0.31430833 

-0.03683752 
0.00394068 

-0.00042841 

-5;08'if6819 
' o . 30775737 -
-o. 03602079 
0.00385423 

-0:00041899 

-4.91643475 
0.30133690 

-o. ()352223.1 
... ,o • 00.376968 
•-0,000.40979' 
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-4.758i8272 
0:29504455 

-0.03444165 
0.00368699 

-0.00040078 

-4.60610135 
0.28887798 

-0.03367841 
0.00360611 

-0.00039197 

Uzz 

9.84696722 
-0.37682481 

0.04273569 
-0.00425573 

0.00045473 

. 9.49254301 
·-o. 36869409 '· 

o. 04174615' 
--0. 00416126 

0.00044468 

9.15308117. 
-0.36073184 

o. 04078005. 
-0.00406889 

0.00043484. 

' . ~· - ' 

8~827834.Si 
. .::o. 35293487/ 
• : o . 0398368.S' 
• :.:o. 00397sss 

0.00042523 

8.51609967 
-0.34530002 

, , O .• 03891597 
,,:,,:,_o,003a902e,.··" 

. " :·0.'00041582·· 

8. 2i721416' 
.-o •. 33782421·. 

0.03801686 
-0~00380394 

0.00040663 

7.93055363 
-0.33050437 

0.03713901 
-0.00371952 

0.00039764 



·····-········ .. 66' 



Cambio pol norm 
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F~~ur~ .4.1 - Cambio en la polartzacióh normalizada ~n 
la direccion (1-1 OJ, en funcf6n de Jos planos cr1stal1nos 
de una . red FCC, sraticada para distintos. valores de la 
·6bnstan(e·d~l•ctrica-··r~lat1va E~~/~0 ; .Los valares .... tien~n. 
s1s1i1ticado en el lusa.r de los planos. 



Cambio pol norm 
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··Figura. 4.2 ... .,-. l.dem F.1.8 .4:•.1:! polarizaci·ón en [001·L 
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Figura 4.3 - ldem Fig 4.1, 
parte .imaginaria de e.• /E0 , con 
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para dlstlntos valores de 
parte real tija. 
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F{w~is ~~4 ~ Par~e 
dieléctrica Lorentziana, 

Cte. dielectri.co 

~eal e ~mag1nar1a de una 
con resonancia 0n W/Wo=1. 
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Figura 4.5 Cambió total en la polarización 
.riormalizadá en la dirección (1-1 OJ, como función de la 
:r·recuéñci·a.· normal izada. '·'w.=Í" cor·re9ponde a ... la rasÓnan,c;ia de 
·e.• , w=3. 5 es 1 a frecuencia de p·1 asma de Eg, · y se ·. t.Óm·Ó· 
w.T=LO. En este cálculo se ignora el efecto de los pt•~os 
imageri. 
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Figura.4.6 ldem 
zona de oscilaciones 
convergencia para dichas 

Cambio pal norm 
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Flg 4.5, polarización en l001J. 
violentas proviene de la 
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Figura 4.7 - ldem Fig 4.6, con trecuencia de_ plasma del 
s~s Wg=1:s. Di~ección en [0011. 
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Cambio pol.norm 

1 c.n 1 - w .... c.n 

F1gura·4.a - Cambio en la polari~aclón normali•ada como 
función de la trecuencia incluyendo el efecto de las 
imágenes. En la figura, l.lg=3.5, w.-r=lO, y la dirección está 
en (1-1 01. como en todos los caso. w=l ~brre•ponde a la 

· ;:.;;·,;¡··anáncTa- de --1 a:' f.unc i ón · di 1 éct rica et ect.i va ._en e 1 i nteir.i o_i:'_," 
El ·pico de la derec~1a está ~~E.!,!.~ de w=3.5. 

.: 
(O 
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Cambio pol norm 

_Figura 4 •. 9 ldem .l'~·g 4.6, 
Nótese que la estructur~ ~n w=l, 
im~genes, sobrevive en éste caso. 
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que aparece en el caso sin 
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-\dem, Fig 4.8, pero con frecuencia 
a z.s. OireccT6n· en t1.__,,1()l.: 
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-- Figu-rá 4: 1'i · - ldem Ft.g ,.._.1:1, pero .con .. rre_cuencia · 
plasma de Eg igual a 2.5. -Dirección en ro o ll. · -·-
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Figura 4.12 - Cambio en la polarización normalizada en 
f.unciónC: de los primeros. plan.os crista.linos, para t·r·es 
frecuenci'aS·· escogidas ... alr.ededor .. :de.1 niá.><.~mo que aparece a la 
izquierda de la. Fig 4.10.. La co1itribucióT1 de·1·:pr.Í.mer".píaña· 
es. del orden de 5, 'y se sale de 1.:. escala de·.la figura. 
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F~gura 4.13 - Ca~bio en la polarización normalizada 
suponiendo que éste se deba solo a ·1a interacción del primer 

~!!~:5 ;r_!~·~:~tº Y su .1n,iagen,'. Polarización en [1-cl Ol, 
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Fl'gut'á '4:··14··--.. 1·dem Fig 4.1•3;· .. '·polar'1•zaci6n en L001.J. 
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Fig 4.13, Wg=2.5, polar1::ación en 
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Figura 4.,1.7 Grática del polinomio C4.:;:.9J del 
Capitulo 4, eri ~un6ión de la frecuencia normalizada. En la 
figura vem.~s que el polinomio tiene tres o una raices J'f.:!al~s 

segun el ~aJor de la frecuencia de plasma Wg . 
. ,. ,v- ~- • -·.~--
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Figura 4.18 - Cambio en la polarización 
Wg=l.5, WaT=lO, dirección en (1-1 OJ. 
contraste con los casos Wg=2.5 y 3.5, aqui 
máximo debido.- ·a la: interacción· .con .las 

··corresponde a- - la· ··Unica ··-raiz- ... •real. 
correspondiente de la Fig 4.17. 

n01·ma 1 í :.cada con 
·Nótese que en 
aparece sólo un 

imagenes, que 
dei: .. polinomio 



Cambio pol norm 

N w ..... 

-.... 
o 

"O o ....... 



1 

""' ..!. 

. - . 
·--···· ....... ---· -

Cambio pol norm . 

D • 

li li ...... • • 
;i . 
e. 

N 

. •''" 

:é:.''" ~,!:, . 

Figura 4.20 - Cambio en la polarización normalizada 
cuando se introduce disipación fuerte en el sistema, que 
corresponde ~ w.T=l, En la .. fig~ra Wg=?.5 •. y la polarización 

-es-. en· rt=t" ól: .. La . est'FucT.:fra se·" di fúyei-·notabl eménte· resp'ecto 
al caso d~ merior disip~ci6n de la Fig 4•10. · · 
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'Figura 4.21 ldem Fi~ 4.20, polarización en lO U lJ. 



Figura 4. z¿ Cálculo del. cambio en la reflectanc·ia de 
la Plata al rotar su cara (110) para incidencia normal. En 
la figura se muestra la diferencia entre tener el vector 
·eléctrico incidente en· [001] y tenerlo en [1-1 ·o¡, 
normalizado todo· respecto a la reflectancia total, que aqui 
se toma como· ·el valor .. dado por las ecuaciones de Fresnél. L<• . 
frontera del·. gás se toma., a . media. distancia .interplanar a .. lt'. :e 
izquierda del primer pl.ano cristalino. · 
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. ·Figura. 4. 23 - conductividad superficial d.e · la cara 
( 110·¡ de la Plata, normalizada con la velocidad de la luz. 
En la figura se muestra la 'parte: r.eal e imaginaria 

· . :cor~espondiente a .los: caso.vector .eléctrico ... en-- [-l·-:1-·oJ '·y··en·· 
· .... [001'¡, siendo · · 1os parametros los mismos que los de la Fig 

4.22· 

(\ 
.o. 
i>· 



Figura 4.24 - Idem Fig 4.22, pero usando los valores 
·.correspondi.entes al Oro. 



oigura 4.25 - Detalle de la Fig 4.24 para el cambio en 
la reflectancia del Oro, comparando el cálculo con los 
resultados experimentales. 
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·~··· ..... · 
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Figura 4.26 Idem Fig 4.22, paro usando val~res 
correspondientes al Cobre. 
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Figura 4.27 - Usando los mismo parámetros utilizados 
pára la cobre en la Fig 4.2ó, se calculó el cambio en los 
coeficiente elipsométricos en función de la frecuencia como 
resultado de rotar la cara ( 110) . En aínbc•s casos los 
coef·icientes estári normalizados. a su valor .:le Fresnel, Y se 
compar.an los cálculos .. con. · resultadas experimentales 
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Figura 4.28 ldem. Fig 4,21 pero 
correspondient-es··a·· la· P·t·a:t-a.-:--

usando 

n 
o 
El 
0-

,. ...... 
o 
o 
o 
ID ......, 
ID -

parámetros 

.. ·' 



~R/R 
1 

1 
1 

C> C> o 
i:ii s C> C> = "' c.n 

N 

a I> 
Q.. Q.. - ... ., ., 
~ ¡:¡ 

s 
U1 

-o ......... 
o 
cT 
o 

1 , 
111 
'.'."'"> 

·e::: 
,f-f> . 

o ,_. 

:1 o 
< 
111 , 
+ o 

.... Flgura,4.·zg - Cambio en la reflectanc1a al mover la 
frontera del .... gás· 'de 'e tectrones- O._L de. _d1_stancia interp lanar 
a la Izquierda de su posición base (iné.dia ··éas·t.ancla 
interplanarl. En la figura mostramos el cálculo e~ amb•s 
dlrecciónes cristalográficas (1-1 Ol y LOOll. 
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Figura 4 •. 30 - Cambio en la retlectancia de la Plata al 
mover Ja tronÍe~a del gás d~ electrones 0.1 de distancia 

. intejplanar a la d~recha d~ su posición base~ comparando el 
cálc01o con los re~ultados de un experimento de 
elect~oref lectancia en Plata con superficie paral~la a su 
·cara lllOl. _El desplazamiento de la po~ición de la f~ontera. 

···ctebe··tomarse·· coino···url.-par>ámetro ajustable, .. ·)' ·U. 1·.-de ... distancia .. .-. 
i~terplanar dá el "mejor" ajuste a la curva experimental. 
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