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NOTAC I OoON

En el presente trabajo se tienen las siguientes convenciones:
. a) Los vectores se representan con letra maAs obscura, ejemplo:

“.p) " Los vectores unitarics sev»i—eprei-.ntl_ln con las letr:nrly minusculas

i, 4, ky r; ejemplo:

A=A, 1 +A, 34+HA K

A=Aar

ferYiLas mnfdi;i'uitAn = ‘iln:tran—vnlt-..

Uy Las ‘di‘:‘-‘.\t‘iﬁc(p{i'ntir"ji’ﬁni cas’ fie‘g.tan-‘: en angstroms
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En el presente trabajo se tienen las siguientes convenciones:

a) Los vectores se representan con letra mAs obscura, ejemplo:s

letras "Mi'n‘oﬂs(:ula-‘f Ll




intraduccitn

INTRODLICCION

El propdsitp de este trabajo consiste en calcular la energia
. de polarizacion de un complejo en cristales de halogenuros
alcalinos. El complejo consiste de una impufeza divalente (Eu+*) vy

hnl vaqgnclnjnegativa en configuracion nn.

'}El' estudio d- conplojos‘4ormados pnr p-rel de vacnnci;s 'Qn

‘haloglnuro- nlcnlsnos fuef intci do pur Rcltz y G-nn-l“‘

Fum1 Yo

‘Tosst"’ .xtnndieron esta teari.. y Bli'lnt y Fumi"’ 1

Cpor primer.-vez a un,conplejojformldo por‘una. impureza divnl-nt. y.

. unn vncnnctn.' Trabajoi mas rncidnthi pbr Iﬁa-nkt v uaklbnylli‘4’

”}c Rulz Hljia Y Ub Osuquern“’ han ext-ndtdo eltn trnbnjo.;

bnja.k de ta 1 furmn que es - polible con:ld-rnr ﬁf' ' d{cﬁai

:1np-rfc:ciunes . :nmo ’ ehtidadn- dil:r.t.- y con’ un“cnrtctqr

.l crist l id- l

3 'ono una sn!ucibn solidn' 4ornldk

[ .plicaranii”

. por una nntriz blntcu dontro d- 1. cutl las 1mperf-cc1on-s lplrnc-n,f‘

en ll papnl de “parti:ulas“ de l- misna form- en _que !os Atomo- de

un qll casi perfecto de baja donstdad se cnnsidnran como particulas "

_‘individualel con caracteristicas jndividu-les Y pueden tratarse de

manera que No depehdén de la presencia dertfos Atomns‘delAsistQMa.
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El 11i{imite en el cual lams imperfecciones tienen una baja
densidad corresponde a un casqg estandar en situaciones fisx'cas para
las cuales se tiene, relativamente, un alto grado de simpiicidad.
- Por ejempla, un grupo de vacancias puede juntarse para farmar una
ﬁunid-d ; Qn un cristal. Esté aqrupaciﬁn puede 'trnfarse mas

f  simp1¢ment.jnl cnnsidcrnrla :omo un- sala -ntidnd,» esto -s, - como

':unn burbuJ- o un hunco, y atribuyandoln prupi!dad. indivtdua!es

uﬁi'lmpérf.cctén puntuél -.s aquella que’ ae locnlizl cerca d-ﬁ
‘un puntn o ttamc de Ta ustructura. Las impnrfccc!onc- puntua!tu son 
ncils. 1o Atamos 1ntnrst1c1-l.; (Atomos qu. no acupln 1.‘:

', nnrmal-s d. . la ‘trgd). 4oimpprq;qs': lusgitutnl f,q'“'

axCeso.

int.ructunr

:‘d.b.n'-n qran m-did- - lns inperfe:cion

“La 1mp-r¢a:csan mAs s!nol. (1Y una v.:ln:in, istéﬂ-s.’un“idh o

Atono faltante en 1la red cristalina, 'y se ‘conoce como defecto de
Schottky. Una vacancia mse indica frecusntemente en ilustraciones y
T ecusciones qUiﬁi:as por medio de un cuaqrado (figura 1). Se crea un

defecto de Schottky cuando se transfiere un atomo desde ‘el interior
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hasta 1a superficie del cristal (fiqqra 1(b)). En equilibrio
termodinAmico, siempre hay‘presente un ndméro de vacancias debido a
Que 1la entropia  aumenta por 1la presencia de desorden en la

. estructura.

Otro tipo de d.f-:to e- el dn Frcnkel, en n! :utl. ‘ itomn

~ d|:plnzn'<d|sd| ,uh’

,:}m« 1- red. ha‘n un- po-icuni .

":nt.rsticul tﬂguu 1 (c) ).

En ln iiqura 1 npar.:- una . rupr-:nnt.:idn ;hidtmnn-icnnl de

-J-mplus dn d.fnctos puntullcl Y. -lqunos de los cunpl.jos que

: d-bido .l nus interaccioﬂe-.-

Cu-ndo ucurrln en . crgstn;e;f

».rqn onﬂnl qru--n d.l cri-tnl.

‘jnnutralidnd d.:_ : ‘
un ion positivo comn de uno n-qativo d. sus regp-ctlval pﬂ'iCiﬂﬂIl“’
_-n 1- r.d :onstituy. un. d.fecto de Schottky, fiqura l(b). un

Fr.nkll.

.fgqprn«l(c). s. for-n :u.ndo un: inn d. la rcd»

introﬂuc:sén dn impurnzas (:untanina:len) .n

; 1(d). En lon casos mts cnnunm-ntc .'tudi-dos e tinnl un- impur-in{

.dival-ntn en . un hllnq.nuro nlcalino. Unn vacanctn on n-cesnril plra-
' cada ion #Qvnlente. para tener un cristal neutro. Entre la impurezq
y la va:nnéia' hay una atraccién coulombiana y ;a tqmp.rlturalr
_su&t:ienteménte bajas buedén formarr Qn'pnr asociados un,comﬁiejo,»

‘iigufa lie); Estos  complejos modificnn las prpp;gdades udévlos_
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cristales ionicos y su estudio es necesario bara la comprensioén del

movimiento iénico.

4 -
T A _+('—4+-+ + e -+

R N -0 - +t{- - —C)f- -

L SR L R e 4+ R

R S RO B R TR L o - I
S : - k= e i g

S sk = RE. S R Ay

(b)Y o RPN (1 1

ES NN

Figura i, Rnpreinntl:tén Cde d-foctos puntual.: B ¥ un. r.dfg‘
bidimensional. El cuadrndo rnprcscnta ‘una_ vacancia, w1 €irculo:
repressnta un ion en una posicion 1nt-rst1c1nl, Y M repressnta una
‘impureza divalente. (a): Rnd sin defectosi  (b) Defecto de Schottky;
o 1:)*D-f-cto de Frenkol; “(d) Impureza divalente. y Vacancia deblda a

' au!-ncin de T un “liont - positivog: o 1 .

ﬁﬂ.ﬁ;ﬁﬁfryiéki; los quo pr.dominarln d-bido ‘a qua [ 3 §8 nﬂn.ro d.f'
'dégcctos dépeﬁﬁe del fnctor d. Boltznann, ‘el culll cqnti-n.,7A 
U. - Consideremos un cristilbiontco de :onpo'iﬁiOn A*B—~. En .Itl‘
'cristal se.prodqcir‘n vaéaqctas de iones poiitivon debido a lalgas

éucgiiyos'de iones positivos, como aparece en la figura 2.
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+/,+ +. superficie
PP A
S R
+ - + = + -

d!l cristnl Y llevarlu hasta la superficie. Suponqnmns ahora qu. so PR

prnduc-n ‘varias va:nncins d.. iones politivos de, csta nanera. ,f

v‘jmi-ntras quc la r-d de ionll negltivos -- nanttcne intacta.{‘

'ffEntqnqgs.v, 1a superficie d.l :ristnl t.ndrl un exceso d- f;argn

upondrA a la forma:lOn da mts v-cnncias dn lonep polittvo

fnvor- fli l. formaciﬁn de vacancial de ionps neqativol o bien' l1a .

p-n-tracion, ﬂ. ;mpurnzqtﬂ positivas al 1ntnrior del crlltnl.

‘ q.?ngﬂgcn-r-. -

A“Coqc;uinolv que ﬂdibidof;a §g;I¢ﬁden;iaydg!wxé({#tbi

'<vf1bhd . , . ’ Alt qul aungue:

la_ -nerqtn U

:*r-qucrida para form-r unn 3v
difer-nto que la energia u- requnrida plra formar una vncancin de
ion vneﬁativo (o‘ la"captﬁrn de una impureza), estos  eventos
o;urrirln ean  un nﬁmaro aproximgdamente 1duq1 en el interior del.
cristii._v * dichﬁ numero estart‘daterminado pd? la,sﬁﬁ- de sus

enerdlasldg formacién

Uu = us + u-,
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Consideremos la energia U*. Supongamos que un ion positivo es
' removido desde el. interior del cristal hasta el infinito, mientras
'que la distribucion de carga en el cristal se mantiene fija. Sea

U", ' nﬂcrqia requerida pnra el paso anterior. LleVamos‘ahora‘el

'nl 1n4inito hasta 1a: sup.rficio del cristal, con }o&t@b

t-ndr-mns.una qanancla de nnergia qu- lllnar-mos U"l

81 no pasar
“”}ntnqunn otru cona. tcndraamos

U o= Ql-o P U-‘ .

Sin - -mbnrqn,:'cu;ndo removomos un ion pnsittvo. loi 1on-l v-:ino:i

foctados en el !nntido de quc 'ljustan sus pnsiciones d¢7

’11F(gﬁi£“$;l él\éuadrqﬁo:ﬁpprciénﬁﬂ la Vacancia ‘deia
positivo. Las flechas rcprcscntan'd.spla;amiqnto-.:J
En otrn#'pnlabras, hay un ex#esu de carga n‘g:tiva en ll ‘véc;ndid

7 de Ya vacancia-del ion positivo'faltaﬁte.. 00mo consecuencia de 1o
:éntqrinr, se da una pnlarizacidn de los alrudedores de 1la vacancia._.»

Eéti.'pnlarizacian se debe, en primer lugar, a la formaciOn de

”‘dlpoln;finduc{dos,-nwlpggiqngg_ygcinos . (formacisn debida - al tampo

&
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producido por el exceso de carga negativa); Yy en segundo lugar, al
desplazamiento de dichos iones. La energia de polarizacion (que es
precisamente la debida a la polarizaciéon de los iones vecinos al
defecto) es la que nos da 1la ganancia de energia que hace que
dilminuya U' En 4orma antlogn euiste una energia de pollrizacion

quc ha:l quc disminuyn u-

‘ - ﬁif; 1- -n-rqi- de ?pol-riznciOn !s una ide lns~:nntidad.

impnrtantes para el :Al:ulo d. ln cnarqia -n dnf-ctos crlltalinos.> 

"fEnAQste trlbajo. no;ntrns discutimnl ln en.rgia de pollrtza:ion de E

. -un :onpl-so desde ccrn a culrto ord-n.

h.tho 0 .parlcidn. Cnda uno de -lto- mitodo- da luq-r'
dif.rtntc de d-t.rmin.r 10- ‘dnlplnzanitntos de ll r.d tn.-la‘;

"1 9-¢indndf;q.l;q-fégtui: sin .mblrgo. Ql :dlculo de las enerqias de 

un- rnqidn interior

anion I. qu- esta tnmediatament. rod-lndo ali

dnfncto, y una rcqibn exterinr. Ruinn !lj qun comprund!

del cristnl.

Un punto muy importante en este tipo ée'calcu!oi s ®1 tamado

" de la Region !.f‘Paf§ defectos de alta simetria, los calculos . de
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Boswarva y Simpson®”3? indican que la aprnkimacidn de &~iones da
energias que raramente difieren en mas del I% (6 0.05 eV) respecto
a otras aproximaciones, y es razonable concluir ‘que para la
determinacion de la energia de Schottiky, la solucién para b&-iones

«s tan correcta'cnmn otras aproximaciones mads complicadas.

: El complejo impureza-vacancia es un defectu de baja simetr:a

;y“'-- Vintnre-antn el Qntudio da la vartaciou de  1la. nn.rgl. ‘d-

palariza:xon comu ‘una funcién dal tamuﬁn dq la Reqibn I.;,ZHHTLJ

anutro- [UBAremos el motodn dw bnlnnc. d. fulrzll“’. lunqu.i”“
f.n qennral, Qste s una apruximucién del trutnmiento m.s qucto dn!”

‘cllculo d. lll nn-rqins de dnfectns pur nininizacion d- ln ennrgin -

"S!mplon='= rlct-ntnnnntn

compnro nmbu"notndns parn tot
'Bchottky en halnglnuro- alcalxnn; 8% obtuvo result-dolk sinilarns;;

'cunnuo non u:adns p-rtnntrns 1d0ntl:os d.l crlltal.

Pnr lu tantn,

Uno de los trabajos m‘s cbnﬁ:idoﬁ bnsndo .n nl'dc Hott -y
‘Littleton . es el de Rittner, Hunt-r ot ‘nl.='-*°3, ’ y"‘mts g
’Ar!c§-ntem=nte se tiene el de C. Ruiz ngin y U. uinquuraii’ on el

- eudl esta basado &1 nuestro, y del cual es una extensién.

/
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Nuestro trabajo consiste de lo siguiente:

Capitulo 13 Desarrollo Tedérico

.Cdntigne 199- desnfkpllos nécesnrios para . ia combr@ngiﬁn qey'

.ion A Drden c-ro'

Sh--xpltcu an qut consiste, ln aproxlmu:idniv

:tlculo‘ dn la on-rgin; de' pol.rizncién. e S- plant-nn —iis{7

-cuacton-s nccn;-rtu- pnrn abtc -r r.lult.dos numértco:.;‘

identifican :dqédg‘

-cuaclonus Itﬂultln.l! qu
. -nerqi. de- polarizaciOn dol complejo plra ordlnel iuplrinres nl»

_orden cero.

Capitulo 5: Resultados
Contiane los resultados numtri:os de los .calculos: p-rn el nrden

cero hasta el cuarto urden.
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Capitulo &3 Conclusiones

Se comparan los valores obtenidos para los di ferentes o6rdenes

de npfoxi maqi 6n .‘

'_‘Apéndu:e v FOrnula de Lorentz ‘

Se deduce a ‘F04I|Iula de Lor

‘polartzacion.

' ll : obtem:i on de’ 1a energia de

" Apendice St Ecuaciones para Cuarto Orden |




1 desarrolls tedrice
"DESARROI_L.O TEORICO

Como es sabido, existen dos tipos de defectos en cristales,

los liqmudos tipo Frenkel y 108 defectos tipo Schottky.

Un d.fecto' tipn Frunkel lsjnduel Que se crea cuando ‘un ion -

O

_Ijl su ponicidn propi.vv pas' aﬁoéﬂpéfﬁ@ﬁ:ipﬁér~iﬁt. i@iéiy

Un dafe:tn tipn Schottky e fcrm. :unndo un’ 1nn de c.dn signo‘

l-idcja s pnsicion~ propia Y es dnsplazado hn;t- 1a sup-rficin d-r‘

cristnl, o:uplndo un. po-ieidn r-gular" y . no una posicidn'

fint.r;ttci.;.

. donde, We es el trabgjofnc¢§pnriorpnfn llevar un ion positivo fuera

E:tn. tiposn dn .dofectos fucron
Bchottky rnspcctivnm-nte~ con- el fin de -xpltclr el flném-no dn lav
:onductividld electrolitl:a an _s‘la- 'polarel sOlidns, Frenkel
propuso un mecanismo, posteriormente dglarroliaﬂo' por Ju-t, Yqua‘
cdn;isté éﬁ isuponer que’ iéhtd los aﬁujeros dejadosipnr los iones

"cnmo los mismos iones tienen una movilidad de la formas4

[constante] X-texp(— U/KTy 3

107
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donde U es, en e]1 caso de un ion en una posicion intersticial, ()}
trabajo necesarioc para moverlo a medio camino hasta su siguiente
posicién metaestable. ' Ademas estos autores también demostraron que

el nadmero total de idones en 1la red que estan en poﬁl:ipnes

intersticiales es proporéiong},ag_ o

’ donde'E es en general diferente para c-d- tipo d- !on d. los :ualc

i

".st. cnnltruidn la r.d. Aquﬁ sl nutd suponi-ndo quo -1 cri:tal .st‘ -

v:cn -quilibrio ttr-ico ‘a una temperaturn :Ta- La conductividad s.rt.:“‘“

‘nn Fr-nkll yrao-t, de 1a fornnl

Cconstanted

Laxp (—(E/2:+ U)/KT)

Bchbttky propnne un necnnisno‘alt-rnn .n -l cuul
' cqullibrio térnico a t-np-ruturn T, -1 nd-.ro d. pnrn: de vncancins“

por losllnnc -s propnrcionn!;n

(Bchottky. ;

g puntoa v-cuntns de“1a red 'n travts ‘del cristal, ~pafduléf¢unl'§;f4f
‘n-:-sqria una energia de*activncidn. ' »
Schottky Y Jost d-mnstrarnn con bcse en Istinnctbnes de lasu

'!nerqias E, u y “ que en los halogenuros al:alinos !a :onductividad

 es’ princlpalmentg,de tipo s:hottky.




1 desarrollo tedrico
‘ELL. METODO DE MOTT Y LITTLETON

Para explicar la constante dieléctrica de una sustancia desde
un punto dé vista macroscaépico, imaginemos un conductor de placas
paralelas; si la regidén entre las placas estd vacia, la diferencia

de potencial entre las plécas egs

!v-. = Ev’- “d,

62y

dist-ncia d. sepnrncidn entre lus placas. La capncitan:ia sera,

fdif.ren:in de potencinl nehb?ﬂ3ﬁdé 11-.'qht‘fibF“’9_:;fa,

' capn:1tnnci. C .um.ntlrt sinndo constnnt- ii cnrg. -nbrn las

}pl.:n-. Se d-fin- cnton:cs la const-nte dielectricn k pnr'*“‘

introdu:tr la -usfahciikis“li disninucidn d.‘

tht.nlidnd d- c-mpo. d! un valor Ev.. ‘a un’ vnlor E. Qntpngns ?-7'

Evea d

ko= (1.5

E d

13
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—> Eveac = k E (1.6}
La densidad superficial de carga efectiva cambio de

Ev-- E
o= a or - . o 1.7
an - . ‘4w : IR

t;fkldéag'qu"‘

Eoew E E.

: P"_-‘a"_‘”... e = - e W (K- 1y

4w 4w AW

-Tanemos entonces

J'{Por otrn p-rte, ‘por de#ini:ién P.=NaEsy dunde N es el nimero d‘
Atmos pur ; unidad de vulumen y q es la pollrizabiltdad de cada_

k,é_t.omo.‘ En el caso de una red cristalina con dlstancia interionica a
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y dos tipos de ion con polarizabilidadeﬁ Ue Y Ol se tiene: Hay 4

iones positivos y 4 iones negativos por telda unitaria, asi que,

P=)| —————|] Eg ® ——— E (1,12)

v : nd- (mayor qu- 10" Hz; -- dl:ir.
3fvfr|cu.nc1¢u opticnl y mnyorls)" k-  -I .1 cundrndn dol indic. d.; 

fr.ccidn cerca de} infrarroj

positivos. Bi -upn

.stbﬁ 1on-s as. a-cdricnmuhtn : ucrza .ntr. dos &.

= d;chns ‘iono- depondera ‘dnicamente de l;‘di-tnn:ia Qntre QIIDI-
" Consideremos la estructura del fipu NaCl. Sea R l1a mencr distan:ia
interidnica. - Un ion dado de s dio esta rodoado por: &6 1one- Ci~ a

‘una distancia R, 12 iones Na* | a una distancia R¥2, 8 icnes Cl— a
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una distancia RJI3, etc. La energia coulombiana de dicho ion de

sodio en el campo de todos_los demAs iones es, por lo tanto,

r
a2 [} 12 8 6 24

bj»—é es la cargn -n uniton: -

de:rece lentemcnt- co 3
:(dist-ncin, no nu suGiciante~ cunsxderar unas pncas capas dq,ipnés' 

'.lrcdcdor del ion centr.l. ‘E1 cnofici-nte

notar cuandn-.lnl cnp.! nlectrOnicns d. lol lon-- v :!nos.

;comiunznn .h_ traslaparse, v Y crecen  rtpidamenta a mndida~ qp-
‘dilmlnuyq'R.  Born y Mayer hicieron la nuposiéion de que la energia

‘de repulsién entre dos iones pndin expresarse comor

W(R) = A exp(=R/€).. . o aam

16 . - SRy
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Asi, enfocando nuestra atencion nuevamente en el ion particular de
sodio que hemos venido tratando, podemos escribir la energia
répulsiva de este ion debido a la.presencia de todos 1los demas
iones de la siguiente forma,

' W = & A exp(-R/€)
Dondn ulcribimos 6 debido a que 1- energia r.pulsiva (qu- es debida

Car; tras!ape)’festa determinada principnlm.nt. pnr lo- v-cinos ntljz

La -n-rgla tutnl .ﬁ'hﬁ ion QQb!d§ ala presencia de todos los '

d.ﬂ.l os -nton:es,

v-n:ontr-mns que la uncrgia d_ f

Plrn qu- .1 cristal estt en -quiltbrio dlba tln-rsn qu- u(n) ;ga:uﬁf
n!nimo. Entnn:es. ‘
-1} Cex 64

Te— = N — o exp (—~R/€)
drR- R®E €
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dW C ez & A
—_— = —— ewxp(-as/€) (1,163
dr a= €

R = a

1
[}

La polarizacidn del cristal bajo camposr estaticns depende

ftantu de - la polarizacibn electrénica' como del’ dusplazamianto en

fdir"cinnes opunst.s de lo' 1one: positivns :y;(negativns dnbido al.”

,!Flte dnsplnzaminntn :

n'siguiente manera para cristnles con la astructurn dal :!nruro dn

. sodio. | j_f S

1Lh'dnefgiav potenﬁtgl'fpnr phf de iones ﬁe siqnn upulsto y afr

”'stt ‘dada pnr 7.1

ipoi{fivoiﬂftb'd-splnzdn buﬁi‘diitlncla',x h.cin un lado ¥ lol lon.s_

‘ﬂ{pad#ﬁiyng:,SQJdepplazan ln ni-mn distancin x.‘ p.ro hactn - l-do

u,(R) -‘u,(R)»‘“'**

‘donde  los  §ub£ﬁdiées‘f'1' y 2 indican antes y después del
desplazamiento respectivamente. Considerando interaccién solamente
a;brimeros vecinos tenemos . !

WalR) = 6 wla) - T 117




1 mlrrqlli tatrico
wa(R) = w(a + 2x) + w?a - 2%) + 4 w(la= «+ 4x73:l-"?) (1.18)
Dgsarrollamos en serie de Taylor alrededor de a:
wia + 2x) = w(a) + 2xw’ (a) + 2)(’”"(3) + e

k ,v‘,:u(a ~2%) = wla) = 2xw’ (a) 4 2%x2w" (B) = )

2= &+ aum 103 m a4 2N R 2N BE

L [MatR) - WaRI | = texur (a)/a & Bk C
dx et ] ‘ g N " _.‘ e ,‘ T

:Eﬂ‘;a s una fuerza de tipo Hooke para mantener el eqﬁilibrio. V 8i ¥

‘representa la constante de dicha fuerza, tenemos

2%x = 1énw’ ta)/a + Bxwhca). S 81.22)

,;9




1 dearrolio tedrico
Por ser la fuerza por par de iones, entonces
2¢ = l6w” (a)/a + Bw"(a) ) (1.23)

es decir,

£ = B (a)/a + 4w"(a) L f1.24)

forma funcional de w, segdn Born'y Mayer es,

‘Asi,

Cttezmy

= (= BCA/EA) -+ 4CATER)) exp

.Y por 1o tanto,

= exXp(—as€) "

€

4 A : Lo
= exp{=as€). oo LT (1.29) o
€ o S e




{ desarrollo teirico

Por 1o que

2 C ez . f
£ = — (L/€ - 2/a) . (1.30)
3 a=

Como’ ya hemos dicho, el campo en cada punto del cristal esta

B R B i P

«dpnd- £ ui el ca@pb*pﬁ Q!:dieloctrico'y ? ;-«pdlihiiac16n. }~

P.ra :ampos estatico!.w lifbblirizactsn'idéﬁundé'ftpntb'de 1a

polari;uciﬁn -tectronic.”

definicien’

P = X EL

o  y que cxi;te una ¢uerza restnuradora de tipo Hooke qu. mnﬂtiene el

aquilibrlo, entonces




1 desarrollo tlirlﬁn

eE, = fx —> ex = o2E / £ (1.33)

Asi,

'De. acuerdn




t desarrolle tedrico’

—_— ) - (1,39

Sustltui mos en (1.36)

Kk — 1 Ke — 1. 4w e=

L - O e — ) ) (1.40)

”do los doducidus a pnrtir de la coupresibilidad (ver TABLA pag 36).

El desa:ulrdo entrc ln tcurtn y los r.sultados -xpnrlmantnlcs

L e v',d.be probablemente al término 41!P/3 de la: §6rmul. dn Lornntz. :

donde P, es ll polnrizm:lon debidn l lns dipoloﬂ lnducidu! en lnl

'1ohe§‘ywlp§. . ln pollrt:ncxon d-bxdo ’al daspla-amiento de los

"dn volum.n y ~N_ es: el nnm.ro dc innus con pn!arizabilidad fu_ ppr]

‘unidad de volumen. Y lupon.mos que el ca-pu .f.c:ttvn qun polariza"

cada ion es (&4 es un partmetro cuyo valor se ajustnrt)l

B4 — (P- + vp‘) R Y 1




1 Mol 1o tedrice

.
Asi .

[ 4w
P-=———-—I-E+-———(P-+1P;)

3

(1.44)

Por lo tanto, para P. t-nﬁnos'

- 4’" ‘4w

Po=0eE + - flo Pa % — T fla P2

24




i dn!nrrnllgxtllricn‘

e E + (40/3)7 f3a Pa
Po = : (1.350)
o 1 - (/30

- Y para P;qf

8 E + (An/3)7 8 P DL
— : = L s2)

ERCINY | 7237 S

PR ‘S E (1 — AnAL/3) + (Aw/3) T8 E SR
L P = , ‘ - : C(1.54)
i (4 = 4wa/3)(1 - Aulba) — (AWT/SIAML .

P =Pa+ Py
Ba E (1 - 41513)_4'(4113)_760- E

P = - -
LT - An@s3) (L — 4nia) — tAmr/3)280a

B.E (1 =~ Aufa/3) + (49/3) 730a E.
-+ N
DAL = AMA/3) (1 - ANBL) — (AMT/I)BAR, -




i desarrollo tedrico

: R + e ~ BURa/3S + BUTARe/3
P o= — : E
1 - 4Ani3 + Bo)/3 + 16TU2ABG(1 — 72) /9

BrBRa (T — 1)/3 + (f + (35) )
P = E {1.56)
1 = 4n(@ + (a) /3 + 167200 ,(1 - T=) /9

9tn 1a definicién, -

fe = ——— =

2a% 0 - AW ke +2

‘26



1 desarrolle tedrico -

Asi ,

= - - (1.5

”,;}éiik;:+13B-+{Skk;r;ti).fr‘iagk-a‘

(ke +.2) = (ko —1) — WA (ke + 2)/3 + Auflka — 1I/3. .

- BNKaS + BWE + Ska ~ I + Anfke + Guh

K ¥rl'-‘ - - - s - - - - - - - :
S ke 2 =K ¥ 1 " ANAKe/S — BUB/S + ANBKe/S -~ ANB/I

Tk = Ka) (3 - AWA) = 1ZWAS - (1.6

12 w8

‘k—k-s,
. 3 - Ang

. 27




1 devarrolls tedrice

4np
K = Ka =

. €1.68)

1 - 4uwp/3 -

8i ahora tomamos T = 1,

Tt 17 Sy w1 T -
k- § - SUISEE Co T .70y
T AW @IS T ar

L amA 4 Be) ¥ S — AW ¥ @) e
B kL Ty

Pe acuerdo con v1 as ecuaciones

0

K =1 Ke-1 AW e=

LK A2 ke *+ 2




{ desarrello telrico’

Los resultados experimentales " demue=tran que . el valor

absoluto de -~ es pequeiio comparado con la unidad, (ver paAgina 34

para explicacién fisica). Esto significa que se puede escribir

Es = E C(1.78)

Dtra. manera de . comprobar la a&irmm:ian anterior ase tiene al

7‘consid.rar nu.vnmente que ll fuerza qu'

nntinnn a los .—‘i‘anqs _ep -sus

"sltim, - l.n red- :rista!ina es, L

Bupungamos un cristalr-ah el cual 151ns“‘ione: h-gnél‘\ins"dsttn
vibrando -n un- direccién ni-ntrls qd‘n los pusttivou vibran en 1a

dtrm:clon upu-stn. Saan su: ulllus [ y Mo re-pectivnmtc.~

Las "i:da:"i'onns~ de movimiento para m-y m l‘llrai'u"
Ky = me O ~ Ky ™ My e (1.78)
" De. ellas obtenemos,

29




1 desarrolle tedrico
M Mo G = K ¥ M Mo Me o = ~ K y mo (1.79)
- Restamos la primera de la segunda,

M Ma fle =~ G) B =Ky (M + ma) (1.80)

Definimos.

‘51 este cristal lo colocamos en un.campo sstatico E ¢
an el tvntnfior‘deli,cristin.'“ n‘l‘i'!.o;plizniintc‘:‘ Ty X

. wsté dado por

VKyvﬂ.~l-“E+—_;_lrvP'.-

Lo %

|
|

w0



1 dusarrollo tedrico

donde K o3 el equivalente al coeficiente de restitucion anterior +,
T es la constante introducida con anterioridad y P’y es la
polarizacion adicional debida al campo externo.

Sabemos ademas que

Puesto- qué :

ey




| desarralle tesrice

6 8* ke — 1

Ole + - ™
A Ke + 2

_‘Entonc_e's,

+ Py

= ] ket T
e | E s = - S .ee
an RO RO RS




1 desarrollo tedrico

F. 1
E (ka — 1) Ko — 1
P = + T — + 1 P (1.95)
An 3

. Ademas,
LK = £ m an=

L B3




1 desarrolie tedrico

4
N = a~=
Entonces tenemos finalmente,
e N K~ ke T o
o B e ——ee, Y98
L:'f?'i“.:,m' N | ~+,‘?-..“‘-:'v- ‘)1,3 1"- BT N o .

De los valores que se abtienan gxp’ali"tmnt_-yln'-nt'..‘ ob-ifvu cj\.km“, -n

qmcrnh o Vosth»nit: cerce de cero que de. l’a’ﬁnid-‘d.' Elto enta de.

' _;icu-rdo con ll d-du«:ctan nntni:_idr‘.r't‘)'o acu-rdo con. Mott y Littl.ton, B

l hm:hn d.

. no-sea igual a la unidad deb. estqr rnlacimndo‘

_,pg;;ﬁiyos; 1- cantxdnd 'k-

‘nigntivo-, Y c:cmo Oltu- no nuultrnn un’ qrnn traslap r. o - c

» ‘1m:lu1r -l t.rmino 4nP/3 an el ctll:ulo d- Kae -

Bupénqasa quua'j t.enemba dos cnrqan Qa® Yy q::! cn el vacio.»El

'

campn qua producan en un punto l‘ os




1 desarrollo tedrico

Qs @ Q= e

Capr ¥ rar . (1,100
Rae® Rar® .

Evae =

Ru- = Rap Fap ©8 .l vector qun va desde la carga qa '

hnsta el

—I'.' (ru- L .l vector unitarin on direccién del ve:tor R;r)|

"ng.- ra.- es el vectur qul

de-de Ya c:arqa q;' hast vnisno.: -
_'7,- o ' o v

L En @) i‘i‘j\terio‘f de. un di.ltgtricoiyd- constante k. se tiene k. por E

B Evam = L& pdlirjzitidn del medio lejos de las dos cargas es

vélida (1.76),

—e T k1et02)
- e +. %— 4w K S A,

va que




1 devarrolls telrice

[ 2 2 a®

-

Po = o, E =

1=

Ecac (1.103a)
s + G- am Ke

1 = — | Evau Tl 1. 1088)

H':«fini‘mos'v

compresibil ﬁlad. ;

0. 826
0. 334
- . cLt S o 38a
N <) ERSTRUURRIUY « Y. § SRt
KBr - 0.326
KL L 0.3%1
T RBCY ‘ 0.3%4
LU RBBE . 0.340
T " Rbl.- 'v L 0.38

O 2(‘“
0.20
0.19
0.22
0.20
o.18

Tuhla tnmada del trab..jo ‘de Mott. Yy Littleton Fa3,
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2 sprezinacién a ordes coro
AFROXIMACION A ORDEN CERO

Polarizacidén alrededor de dos cargas puntuales en una réd con
~iones fijos.

o Discut:mos prnblcma de uuna ‘red rigidn. en la cual'Ios

‘,1unls nu s- puld.n mov._ fu-r. de sus pusi:innes :mndtas, p-ro,,

-»fti.n.n polariznbilidldel u‘ y a_. 81 tlnemol do- carqns puntual.lf;;,;
;q.c yv,qg!. -nton:-s se tndﬁcan dtpolns en tadus ‘1los  iones ‘dnl
dinlb:t?icd.,i Nunstro problemn c- -n:nntrur 1- anrqin “'JVA!h’lﬁl

‘ ¥puntos ;1 y 2 dOnd- -stln lng cnrqas puntunlns tllinpuriza ’y.'

'vacnncin).

Ld'bida a elns dipolos. e

'itllbi‘n a tcdo: lol dunts dipolos.':“

Wffﬁproximggidn'a qrqdn caro: _Este método emplea el concepto de

Par ™ Par Far

v?a.r - - lfar rae

A -37v -




2 aprexisacitn 2 orden coro
El momento dipolar resultante p- en el r—ésimo ion es
P = Par + Par

jp;r se debe al campo efectxvo de la impureza divalente Y parc. al

)

cnmponnntes‘ e tratan

cnnpo -f.cttvo d. la vn:nncia. . Est.s

en:ontrar sus :nntr_

/u‘{ones a los potencia'"sﬂrj

!s v la ln lns pnsiciunns 1 y 2 r!splcttVlm.nte.

ta

'_E1' poten:i-l !(R) prndu:ido en R pnr ‘un dipolo puntu-l b 

lltuldb -n R. Qlt. dndu pnr,t

S e (R—R.-)
FR) =

D.-“- - ’ (‘Rt' = Rr)

e | S

CelT T - A A ; e
Us = B R (2. 48)
. res (ST . ]

Rap®
‘anslogamente,

. - a2  vnr LT o1 . o SR
' =" -~ b >4 = ———— o ST (2. 4D)
- “Rae® B o




2|ﬂmnuﬂu{lwuo:wo
COMO Par = Par Far Y Par = — par Faze 5 Sntonces,

r - ’
- Pie Par COSTr
8. = - ® - (2.58)

o - Rar® Rap® )

c - Rae® - ) . o

4

fr—tqinojton:-i:pqgitivd

ﬁﬁqgitiynf.,g”:‘ 

Mo a? @ M. e @ cowre

Rir‘» R ‘Rtr’iﬂif?;:

TR 1, Bt M- a® ® COSTer T
- = - - T L k2. 7ay
Lo r A ;

-ck

Rare Rtr’:Rﬁr‘

s



2 pprovisaciin a orden cero

Me &5 & M. 2T & cOSTCe
fa = x= -
r ! Rar* Rir® Racr™®
- P
! ]
i M- a® e M- a® e CcOSTH B
- + : R : (2.7b)
: 1. Raie® Rie?® Rarn™
g O LU

L Y L2480

;,v hny qu. aﬁndir la energia debida al -dipolo an la impurnzn 1. 81

oy Bn ln polarizabilidad de la inpureza y como E, o8 la campo. de la

40



2 aproxisacidn a orden cero

vacancia sobre la impureza,

Ry — Rza ) = (i + 3 (2.11)

23‘/’ a:

R Sy am
Pr = ai Ea y Wx = —pi 0 Eu =~ .

(2.12). '

La energia es fit_\ralrlrs‘l_ent’a'




8uwuhnﬂiu|l|WU'uin
APROXIMASACIONES Ao MavYOR ORDENM

En nuestra aproximacién a primer orden, tomamos como
incegnitas a los dipolos p en 10s primeros vecinos de la impureza y

la vacancia, vy suponemos que las e:uaciphes {1.105)  wvalen para

Q:tdqdi 1og,dema§ ipnéb{'

8. toma Teh :u-ntn qun los mumentos dipolnre- d R ’s.iéf

primeroa vecinos de 1la vncancia nlttn sujutns a. la lnflunn:ia de ln“

inpurnz. dival.nte Yy Bsus vncinos,' lnl.cualcn cnt‘n dp'plazndol‘ Y.

'vicnvnr-a.

;;..pé _‘LeéfrhltaticﬁlE;~un unAbun@p'f.iqen-rado,por‘ #gs f

i CRp = K Y
"R‘_.‘_ "“l’; s

‘*i:’T 1mpur.zn div-lnntc de. cargn - q‘.k>

polttivn. -- ducir. Qs = 1, 21 vncnncil dn:adl pur un ton pustttvo;fww -

carga e OQ=. Se COMPOrta como una Carga n.gltiva. [ 3 dncir. Qa = -1.
[ 1on r cuya poniclon es R~} carga e qg. H= jon H cuya posicién
‘win: desplazar -s RH, y al estar desplazado es X, = Rt +2d| darga L]

Qu. La prima en la suma indtté la omision del ca-n‘ r = H.




3 aprouinaciones & sayor orden
8i tomamos la impureza como origen de coordenadas, Rir~ = Ry,
tenemos

r

‘eq e qQa _Rr"Rﬂ"’d

Ep = rar + E’ e gn
L -

Ra-~=

JRe = Re - a8

Re — Rw’

S JRE = R | ™

" Entonces’ desarirollando por el tecrema del binomig,: conn-rvanr.lo ‘s610 |
16!; terminos lineales en d tenemos (d psqueio comparndé ci:;n R--‘.Lﬁu)‘ .

3Re - Re) s d

JRe = R = d]=® & [Re — Ru|=> | 1+




3 aprusisacioess 2 mayor orden

(3.3) queda

Re " R — d 3 de(Rr - R Re = R
+ (Re — R — d) -
'Rr - Rnl" IR" - R'Hl- )

IR =~ Rn}™

Manteniendo  de  nueva cuenta.s6lo términos lineales en .d, . (3.3)

T3 g tRe — Red L A
' —— (Re = Rud) = ’
CIRe ~ Ruj® I S %

.

' l:m p = eqd -cr\:,ti:}ru:‘es‘ Ta_‘bnf't.ir-\d_e (3.2), ‘se tiene’

Esr = Esr

Qs San rr s (Re = RiIICERE — Red 8 Fed
Eur = = ' ’ :

Ri;-- - L : 'IR,—,— R )™

s S




3 aprezimcionss a sayor erdes.

Cpmereare]
o : . . ’ - ‘ ) ( i , :‘ .
|Rr — Re|™ ‘ : . o

P Re e R [Re - Rapm ]
iR RHIRF = Ru|® i

| 3a% €@ = Pid (PE = Grpad

e 2 Gen P+ P = 28]
+ E* pan -
E: v

l .8y

AT (PLPL)I AR (P 4 Py~ 20en) B3

® a Qs

. . E:..- = .
- c - . o as P




Sunund-qann'luu

PBam| 3(Qen - PRI (Pe — Brnd — Grm (Pe 4+ Pu — 2000)

(3.9)

a® (FoP) 272 (Pr + Py — 20pu) B2

e a qs
Eae = ——
as Pr ' S

Bers (Pr + Pr = 20000 4 3CPr = Brd (P = Bpied

(PrPi) 272 (Pr + Pu = 28ru) 97=

Como Pir = Par Fe. Y . Esn m Esin re , entonces,

o Eapr = Par N o '.”»7_,-_(3_-‘13)

46



3 pprozisaciones a sayor orden

Ani,

[ ¥ e a Qs
Pir ™ Oir Ear =

- E' piw benm (S.14)

a® Pe -

Definimos

J Entonces,.

:"Estc ; és un sist.ma d- 'infinitns .:un:ion-s qpn’hbinfinitns 

incdqnltal. 51 tomnmos los N vecinos cercanos en form. Lndtvidunl Y

& los dnmas como continua, :oma en 1a aprnxima:ion'a orden cero,

. @nnemos,

v

‘47



3 aprexissciones 3 sayor ordes

My a= M

‘ My & —— = — — (z.18)
: Ren® Pes .
. Qs ~ - bru
Mae = Bue _— - x Ma X" Dew - x —mm M (3.19)
: . Pe - - 1 (2] - = N Pr

: 3P ar rane 8 'V(R"r- -’Rgu)}{(ngv‘-’ - Ran) s l"“ll‘)
» .. . B B )

. |Rae — Raa|®

Los dos. altimos sumandos tofresponden al campo debido al dipolo en

el origen (en l1a impureza 1) mobre el ion r.

48



3 spronisaciones a sayor ordes

Dondes:s

P = & Eo = &3 —————— (4 + §) . (3.22)

23/ 2

2rPar) 228 (Pae .+ Pa

Par = Par (~rar) Y | Ear = Eae 4= vard o (3.27)




3 sprodisaciones a sayor erdes -
entonces,
e a Q= P a e

Yzr = op Ear = gqp| - — + E — E’barm +.
) a® Pae ) "

oy O} - (3.28)

9:Difﬂnihbs;,;:'

Pan -_!;i!mzu" T Y'u "}Q¢§ § —— 0,. 

:ibs d.ﬁ§g5§pm§'cﬁnf!ﬁ@o;‘;

Nj-tnn-moii

My a® . M . ' . L
Moy & = c . ’ (3.30)
- o Rare®  Pawm RSN i : O

50



Sbun—nnnllqr!un

—Qa

~N - Dew
Mar = Gar — b > manw X* barm - = — M
Par ’ " o= 2 . " H o= Nl P
- % 0 . R S (3.3

Qs = Brw S S

Le—m = B M - a. O mant B man E bew (5.3
,‘Pgr"_ "‘—'u-"‘ P,H - b.-u'» A LAY e oo RN

e i;tudiaron :nmpl-jo- forn-dol par dnnvvn an:tn__,ﬁy
.nncrqin dc polarizueion ll pro:edn como siguel'

' EJ nonnnto dlpollr vsr-} inducidn en el ion'r, . es el que proviens

d. t-l

‘ﬁnt-ncill en la posi:tbn 1 y !: 'Is el potanct.l en 1. pontcidn 2. 

“La exprelion parn =l trabajn de polarizaciﬂn debido n §; y !z es.
W o - —[ eq: 3. + & qa ¥a ] IS L (3.33)

51"




3 ayravissciones a sayor erdem’

" donde

-

N Pair Par COST. .
8. = = R - (3.34a)

C par ~v'-:='°i,'r,;-]

- iu- "DP". enta’ l’if.cﬁtr'iﬁﬁé:l‘enf'él-_lpi

!ol QIC!ﬁQ_I“ ‘cercanos ax .":'botﬁnc'i'a1" s

entonces,

“s2



§ lscalizacios de los iomes
LOCAL. I ZACION DE L OS IONES

-Para efeétuar los cAlculos hemos coleocato al complejo de la
si.gui-nte manpral

!npur.za ‘an @l orsqen (0,0 o)

“-Vm:ancta tn ( ,1 0)

En ll' ptqina 47. inmedi.tlmeﬂtn después “de —la' ncun‘:im\.,}_ -

i (3. un. di jtms que algunos ionns ti.nan una poltcién' stmétrica

: r,rqspm:to dn la unea que pasn pnr ln inpuruza Y ll vac-m:ia. En l-‘,s

. Aginn 56 se pu-de nbuzrv.r qu! est' Il el caso, : po_r:

"j ln ntsnn varinbl. n.-.;. : As:, -1 aprnvm:har 11 stmetria_r-spm:to

ol -

7'~1a rectl qun p.ll por: la impurezn Y ia vacnm:ia. reduci mo i

1 namnrn d-" e:uacton.s sinultdnnns qu-

vecinos . o.;'i';bx,' i Namro " "Co;:wv"d-h"’dnsi:
Primeros R oo . . 10
meas 2 B "  (o.o,1$
; Coeln L t0s0,mn
;‘lm‘.-;a ; 2 : e <t,0.0)5

T (0,1,0)




4 iscalizacion de lus iones

vecinos Vvariable - ‘Numero . - ) Coordenadas
M. 2 ‘ (1,1,1)
’ (1,1,—1)
Me, s 2 . (2,1,0)
: R ¢ 2 o)

*xto.-x . .
L 4=1, O,O)A;;.;

r(o,x,-ia

(—1 0,1)'

U (2,2:0)

. Mraa= a ' . (2,1,1)

: : €2y14-1):
€1,2,1)
(342,-1)




3 iscalizecion de Lo fenen
Vecinos Variable ; Namero ) Coordenadas
Terceros s 12

Meyas 4 (1,-1,1)
(—1,1,1)
(1,-1,-1)
(=1,1,-1}

2 TR L,=1, 1)
Sl o =La=d,=1)

(2,2,0)
292,710

LM 42,0800
L R (0 2e 1)

L 2y Op=b) . T
L 00y2,=1)

q=2;0,0)
€0,-2,0)

I & 700 T . T
1480

.

"'El indice r toma los valores 1 6 2 dependiendo de si se toma .

_respecto de la impureza. o de la vacancia.

=5



& lecalizacion de los ianey




S revaltados

RESUWUL . TADOS

'RESULTADOS A ORDEN CEROD.

La ecuaciéon (2.10) queda:

) e= =
W =

[ 3.6094 M. + 10.9295 M_ } s. 1

Hg se obtinn. . plrtir d.tll ecu-cidn (2.12)._ y_u"

de 1a aculcidn

(2.13). Loq* lur.- d. I-I‘en-rqins .stln .n olectrOn—volts.

 Halogenuro Altnlino" o W : éwg, _'w-r?'

Cuier . 7.9071 . 0.2351 7.6720,;
 NnCl o - »

5.8383 0.1645

L 7.9673 . .0.1807 .

. 6.2688° . 0.1300 b. 135-7,
KBr . - . 4.6687  0.0872 45014

‘4.1984 = 0.07A4 4,1240.

W giazes o 6302_ ' »
Naf L - 4.3710 0.3602  4.0108
KF cor s 3.0%08 ©.2018 2.8890°

CURBF L 2,71%0 0.1622 2.s5%08

57




3 remitates

RESULTADOS A PRIMER ORDEN.

- LiCl NaCl

1,1 0.118%  O.0963

V.O 0950

”0.02715’

0. 1443 O.1242

O0.1450 0.124F

0.0317 "~ 0.0256

10;1!§¢:7o 0948
"';w'E "o oz21
5o.ox7q,f
"9;0963'
'd 61§$ 

'0,1454»;0;1243_

‘6.6207 0.0220

0.1453 0.1247

KC1

0.0724

'o ofsx

0 0172“

o. ‘oilg’

0.0723

0.0158
0.0720
0.0721

0.1019.

0.0200
0.1018
0.1017

0.1018

0.0189

'z“fo.xsos;“

0.0187

0.0927

0.0925.

0.0923

©.0164

58

RbC1 LiBr
. O, 0546 0.1305
o. oess 0. 13127
o o1527ro 0252 ¢
}o oxoo5wo.0239fj
0. 0545 “0.1305
0.0141- 0.0267,
o. 0645 0.1285

> 0.0112.
. 0.0643

"0.012%

0.0611
0. 0633

0.0638

0.0163

:o oo71

NaBr

0.1088

[0;16¢3 
o. ozszf
o.oquz‘
‘0.1997'
0.0205
0.1076
jf°-1299 ‘ ‘v ’

0.0096 -

0.0421
0.04268

0.0429

0.0093

0.0278

0.0276
0.0278

0.0050

KBr RbBr
0.0852 0.0766
o;oés?-“o.0773.‘
0.0140 ‘Glotzt
0.0851 “0.0764
6.6;76 0.0163
0.0848 0.0768

50.0432 

0.0236
0.023%
0.0235

0.0039




5 resultados
HA -3 ~8a W W -Wy o Wy

Lict 5.3564 4.2660 4.8112 = 0.9607 0.2351 5.5368
Nac1 3.9903 3.2063 3.5983 0.9173 0.1645 4.3510
KC1 2.6%907 2.1742 2.4325 1.0005 0.10355 3.3274
2.3062 1.8642 2.0852 1.0866  0,0897 3. 0821
5.5141 . 4.3934 4, 9537 0.9624  0.1807  5.7343..

. 4.2389 03,4036 . 3.8213 | 0.9174  0.1300. ' 4.6087

2, 4329

“3.0121 L 2.7225". 1 0.9465 - 0.0872 | 3.5817
2.6084  2.1057 ~ 2.3550  1.0004 ° 0.0744 . 3.2811

S5.6158 . 4.4721  S.0A40  0.9439  0.1266  5.8613

4.4843 . 3.6000 4.0422 0.6571. . 0.0941  4.8052

2.7110. 3.0339  0.8870  0.0664  3.8565 . .

00570

. 0.3802'

" 5.2332 0.9904 . 1.1118@ " o.2018.

RbF . - 0.9869  0.7938 . 0.8904  1.5301° = 0.1622

59"




5 resultados

RESULTADOS A SEGUNDOD ORDEN.

m LiCl
0.118&
0.1191

0.0249

1,6 0.0003]
1,7, 0.0003
. 1,8 0.0003

0.0003

"o,

2,2 '0.1162"

© 2,10 0.0003

2,11 0.0003

2,12 0.000%

0.0216 "

1,5 0.1186 | 0.0968

‘00054

9202‘”

5. 0.1178.

+7: 00001
8 0.00035

" 0.0001 .

NaCl
0.0968
0.0981

0.0223

0.0168

0.0038
0.0039
0.0039
0.0039

0.0038

0.0038

10.0111
10.0109

KC1
0.0730

0.0745

0.0174

0.0115

0.0729

0.0109"

0.0109

‘0.0114

0.0108

0.010%

' 0.0109

RbC1

0. 0651

0.0648

0.0153

0.0097

0: 0651

0.0150
1 0.0150
0.0152

0.0150

| 0.0649

">§26i§§;f
“o.00s4
0.0149
10.0149

0.0149.

60

0.0143

0.0659.

LiBr

0. 1306

0.1314

" 0.0253 .
0.0239
01306

o.bobifi

0.0002

'0.0002 .
. 0:0002

0.0001
0.0002

0.0002

0.0002 .

NaBr
0.1094
0.1107

0.0236

0.0190

6.;0?4[

~0.1090
©.1089

.0.0027
0.0012"

0.0027

0.0027.

0.0027

KBr
©.0860
0.0878

0.0191

0.0138

0.0840

27 0.0084 -
ey
"o.§oé:~

0.0108

0. 0033

0.0083 -

.0..0084

0.0084

L 0.0773

:6-913?

RbBr

0.0774

0.0793

0.0178.

0.0119"

0.0118
0.0119

o.0i18

o011y
. 0.0045

0.0117

0.0117

10.0117




- 3 resultados

m Li1 Nal KI RbI LiF

1,1 0;1456 0.1255 0.1031 0.09379 0.0644
1,2 0.1467 ©0.1272 0.1052 0.0961 0.0646
1,3 0.0249 0.024%9 0.0221 0.0203 0.0170

1,4 0.0271 0.0225 0.01{70 0.0148 0.0113

1,5 0.1455 0.1256 0.1031 0.0939 . 0.064%

ﬂj0§001¢z’0.00563.0-0081'.0 ooxx

. 31 0.0016 -
1 0.0001 " 0.0017 ~0.0057 0.0083 0.0011

0.0001.  0.0016. 0.0056 0.0081 0.00f1

5 0.0004. 0.0039.*0.06991'0.01:5 0.0010

»1 ’p;dooig;o 0007 ;o;dd;a-lq.odzqg‘o.odqs

0.1028

10,1251

0.1254 . 0.1030  0.093Bf”o.de4o

- 0.0163

_o L0017
2,10 0.0001 - 0.0016 -0.0055 0.0081 - 0.0011
‘2,11 0.0001 0.0016 ©.0056 0.0081 0.6011

2,12 0.0001 0.0016 ©.0086 0.0081 ©0.0011

61

) posazlo.ddézhfo.001lr

10.0026

10,0126

°'°°37, 0.0635"

10.0164

o. ooo9?'9;0624"o;oos4i'o.ob§4

~ NaF -

0.0437
0.0440

0.0117

00,0071

o. 0435

0 0112

O 0111

0.0113

0.0111

'0.0080

26 0.0280

0.0432

0 0434 .

‘0. 0039

0.0110

0.0111

©.0110 -

‘o 0241

KF

0.0281

0.0286
0.0071
0.0040

‘0 0280

0.0240"
0.0245
" 0.0240
“o.01a7
.,°-°6§0ﬁ

0.0279

©.0279

L0.0077"
10,0238
0.0239

0.0239

’uo osoxﬁ

0.0299 -

‘0.0234
0.0234

.o.opvqug.0056"

RbF

0.0235
0.0241
0.0058

0.0032’

;0.0235v1,;_;

°. osoa'

0.0300

0.9175'

0.0059 -

0236.

0.0038

bk
0.0298 o
0.0298 -
0.0298



THA Ba -8a . W W —Wx Wy

LiCl 5.3532 ' 4,2703 4.8117 0.9400 0, 2351 S5.5161
NaCl 3. 7547 3.2049 3.5798 0.7127 0. 1645 4.1279

2.6384  2.1032 . 2.3707  0.5%49 0.1055 - 2.8202

2.2545 1.78532 . 2.0039.°  0,5201 . 0,0897

SS.5113 . U4.3987, . 4.9550 - 0.9461 . 0,1807 . 5.7

s.4227 3.8158 . 0.7591  0.1300 . 4.4449 °
2.4082 = 2.6813  0.S893 - 0.0872 = 3.1833 .-

2.0499  2.2952  0.5435  0.0744 - 2.7644.

4.4778  5.0438 0.9242  0.1266

. 3.6310. 0.0941

2.8807

I 3.7645 7 2.9364  3.3505 . 0.8911 .. 0.6302 | I.6114°

 NaF | .2.2394  1.9957. 1.9175 O.5795  0.3602  2.1368
' 0:6630 . 0.9990.. 0.4%84

-0.2618 1.2556

oizeve. oAty ti0294




S resaltados

RESULTADOS A TERCER ORDEN.

m LicCl

0.1195

-0.1202

0. oobé
: o.ooos

0.0255%

4 0.1194
5. 0.0272
. 0.000%

i¢.§253"

0.1196

o, ooos_
0.0003 0.,

0.0256

jO:ii§é(4
'0.1‘97"

0.0001

NacCl

0.0971

0- 0985

0.0223

0. 097s 
vo.oo4o
o.oonp,

0.0040

10,0001 . 0.001¢
0.0222

0.0223

10,0087,

oloses ¢
0. 696 -

0.0969

©0.0200

0.0052

0.0015

- 0.0747
.0:0174
3 0. otxsf
0. 0731;
020111
0.0111
'9.91&2

0 0.0111

‘0.0168"

0. o7s7w.
o. 0729‘

‘0.0730

KCl RbCl

0.0731 0.0652
0. 0669

- 0.01%4

0.0652

o.0152
‘0.0152

0.0169

0.0147

0.0062.

0.0132 0.0111

0.0111  0.0140

0.0034 '0.0043

“0.0097 .

©0.0154

S o.0182

10,0146

jﬁo.o&SOL

0 Q631

LiBr

0.1317

0.1328

0.0257
0.0241

7o.1319f
0. ooozr
‘o.ooozi
10,0002

o. oooz1‘ ‘

‘ f)o ooosrp o

- 70.0001 ©.
'0.0261
0.0263

"”;9;0145,,

- 01301

0.1311

0.1318

‘0.029%
10.0004

0. 0001

" NaBr

©0.0238

0.1100.0
Q. 0029

6.6237 . o

. 0.0239

”O 1097

“o. 1095h_'“ B

KBr RbBr

0.1099 0.0862 0.0775

0.1115 ..0.0881 0.0795

" o. 0178

0.0157

0.0191 0. 01195,:1“

gfo o775 i

- 0,0120.

0.0029 0.0121

0.0029 o.o121 -

2 0.0171

0.0194 0.0172

94 0.0073 00,0068 .~ .

" .0.01%0 - 0.01

- 0,077

0.1099 0.0861 0.0774

0.0223 0.0156 0.0133

0.0046 ©0.0102 0.0129 .

0.0012  0.0028 0.0036




. 3 rasultados
m Lici

2,8 0,0003
2,9 0.0001
2,10 0.0003
2,11 0.00031

0.0003

2,14 ©0.0114
2,15 0.0258

" 2,16.0.0251

‘0.14590
0.0254
£ 0.0272 :

0. 1474

0.0001
6;qq04 
1,11 0.0001
7fﬂ1,12 0.0001

1,13 0.0261

0.0210 -

NaCl

Q.0039
0.0016

0.0039

0.0040 -
6;@6{@,
0.0170 .
o:dbésf
0.0322-
0.0219

0.1284
‘o.ogsb

0.0224
O.1264

- 0.0018"

0.0039.
0.0007 .
0.0009 -

0.0253

KC1

0.0110

0.0041

0.0110

0.0111

0.0111
0.0125
0.0066",

00,0168

- 0.0167

0.0222

©.0170

50;@659 .
0.0059 °
0.00%90

0.0018"

0. 0025

" 0.0219

0.1057 |

0.1036° "0,0943

RbC1

0.0151
©.0054
0.0151

0.0152

© 0.0152

0.00%6

'0.0146

0.0145

0.0149

0.0115

' 0.002%
0.0034

0.0201

&4

0.0110 -

LiBr

0.0002
0.0001

0.0002

0.0002
0.0002 -
0.02385
“0.0119°

0.0262

0.0257-

&' 0.0648 C

0.0117

' o.0012
0.0010 -

0.0003 °

0.0004

0.0172

0.0174:

. 0.0114 "

‘0.0113

NaBr KBr

0.0028 O0.008%
0.0012° ©.0033
0.0028 ©.0085

0.0029 0.0086

0.0029 . 0.0086 .

o-0192

0.0100  0.0076
. 0.0238 - 0.0193

0.0235 0.0191 -

[ 0.0117 . 0.0071 . O.¢
0.0072 ©0.0041

0.0113..

0.0081  0.0147

"0.0027 0.0051
0.0038 ©0.0076 -

0.011F 'O.0068

'0.0170

RbBr

0.011%9
0.0045

0.0120

. 0.0120
0.0120
00131

0.0172

0.0174

0.0060

0.0092

6.0052




5 remlitados

o Lix Nal K1 . RbI LiF " NaF KF ' RBF
1,14 0.0266 0,0256 0©0.0221 0.0202 0.0172 0.0113 0.0066 ©0.0052
1,15 0.0116 0.0107 ©0.00B6 ©0.0077 0.00%9 0.0039 0.0023 0.0018

1,16 0.0278 0.0231 0.0181 0.0162 0.0114 0.0078. 0.0049 0.0041
- 0.0214

0.0208 . 0.0194 0.0131 0.0099 0.0064 0.00352

0. 1468 [ 0.1047.0.0957 " 1 0.0826 0.0236

0,033 1 D.0234

10,1466 0.

- 0.1033.° 0, 0940 -

/0.1473. 0.1263 0.1033. 0.0942  0.0644 0.0433  0.0280 0, 0234
0.0320. 0.0254 0.0188. 0.0163 0.0168 0.0094 0,0050 ©0.0038.
6 0.0004 0.0038 0.0088 0.0113 ©0.0009 0.0076 ©.0141  0.0168

00001 0.0037

0.0028 .. 0,0005 . 90078,

. 0.0108 0 ‘ 0.030

40,0039
1 0.0

o;df!é;

2,12 0.0001 ' 0.0018 0.0039 0.0112

'0.,0075

#13 -0.0269. ©.0226 ©0.0178  0.0160. 0.0108°

0124 . 0.0112 0.0090 - 0.0079 " 0.0071 -

‘Licl | s.se18 4.4707 5.0263  0.5131  0.2351 5. 3043
‘Nacl 4.1134  3,3406 . 3.7270 0.4106 - 0.1645  3.9731

kel 2.7411°  2.188% - 2.4647 - 0.3521 0.1055  2.7113




- 2%

2.3405
S5.7496

4.3804

+ 3.0700
2633
L P
L alear7

= ;.4353 
2.9929 -
3.9405

2.3

=

1.8230

4.6123

3.5717

. 2.5052

4.7078
37943
>2.84305v
z.aiﬁ?,‘

3.0748

305

W

2.0818
S5.1810

3.9761

2.7876.

12,3844

" s.2888
x4;21é9.j“r

31406
>f2L7;357'5
38077

'*i{?97e :

W

00,3469

0.5160

0. 4306

. 0.3608
o 0.3472

$0.5089. - 0.1266
. 0.3704
0.3521
0.4947

0.4214

0.3843

=

0.0897

0.1807

© 0.1300

0.0872

. 0.0744.

bioq;i;‘
0.0664
410.0570
4ﬁo.ésoéf: 

6.35021

. X.3722 -

Wr

2.3390
5.5163
4.2767

3.0611

L R.&6STS

5. 681

-7
3.4446

'3.0286

2:62;?J‘




5 resultados

RESUL.-TADDS A CUARTO ORDEN.

m Licl

1,1 0.1195

o,

1,18 0.0005

1,19 0.0001
1,20 0.0001.

2,1 o.0207

2,2 0.1171

~ 2,% o.11e8

© 021201 .
‘0.0z83
vo;dﬁii’-
0.i197.
0.0003"

0003

1 10.017

- 0.0054

NacCl

0. 0977
O-QQBSU
0.0222

0.0168

0.0977

0.003%

0.0039

10.0012
'0.0016"

0.0220

0.0058

0.0014

'0.0017

0.0196

0.0964 "

6.0972.

0. 0221

KC1

0.0739

0.0745
0.0172
‘0.011%

0.0738

0.0110 .
0.0110
U 0.011t

0.0029
0.00a1

0.0166

o.o113
o.on1x

0.0030

0.0042

0.01%59

0.0734

0.07356

"0.0152"

 0.0144"

0.0141

RbC1 LiBr

0.0660 0.1318

0.0667 0.1328

0. 0257

0.0097 0.0241"

1 0.0660 0.1320

0.0151 = 0.0002

0.0150

0.0144 0.0260

100263

1 0.0141-70.000%

0.0038 . 0.0001

' 0.005% 0,0001

0.0142 0.0214

0.0659 0.1301

0.0658 0.1312

67

©0.0002 ©.0028

0.0002

0.000L .

e
o.024

:°;§¢°5 ;'”

NabBr

0.1106

0.1112 .

0.0236

0.0191 -,
0.1106"

-0.0028

10,0029

0.0013"
0.0235 "

©0.0236

" 0.00i1"

0.0013

0.0210

0.1094

0.1101

E;q;obpﬁ

0.0047.

KBr

" 0.0871

0.0878

.6;9;95.
o.o138
0.0871

6;60951

70,0010 1 0,0

0.003S
0.018%

‘0:9190«'

o.0072

0149
0.010

£ 0.0103.

0.0026

- 0.0034
0.0181
0.0867

O, 0869

RbBr

0.0785

0.0792

;o,§176
/0.0119 ¢

0.0765

0.0119 .

o.o118

0.0046

‘0.0165

0.0784

o.0763




3 resultados
m Lic NaCl KC1 RbC1 LiBr NaBr KBr RbBr

2,4 0.1194 0.0975 0.0737 0.0659 0.1318 0.1105 0.0870 0.0784
2,5 0.,0272 0.0200 0.0132 0.0111 0.0293 0.0223 0.,0156 00,0133

2,6 0.0005 0.0052 0.0111. 0.0140 0.0004  0.0045  0©0.0101 0.0128

S 2,7 0.0001 0.0034  0.0043 0.0001 ~0.0012 '0.0028 O.0036

. 2,80.000% /0.0109 = 0.01%0 . 0.0002 '0.0028 0.0118 -

0.0001... . /0.0041 4 °-0.0001 0. . 0.0044"

2,10 '0:0003 0.0039 = 0.0109 /0.0002 ‘0.0118

' 2,11. 0.0003 0.0039 . 0.0110 6.0002 1 0.008%5  0.0118

" '2412 0.0003, 0.0039 . 0.0110 0.0002 0.0028 ©.00BS 0.0118"

'2,13°0.0210 '0.0169 . 0.0124" 0.0235 0.0191 0.0130"

:12,147°0,0114" 10.0100"

" 0.0119 . 0,0086 -

0:0168

S 0.0143

0.0041 " 0.0054 ©0.0001 0.0012 0. . .0.0045

2,18 .0.0001 0.0015  0.0032° 0.0040 0.0001 0.0012 ' 0.0028 0.0035

2,19 0. 0.0005 '0.0087 0.0103° 0.0129. - .

-:ti?“,

1,1 0.1872  0.1249 :611646‘ 6;6655‘fo;OQSif56;65391”ofdééleo.oz$7f
1,2 0.1489 0.1281 0;1053 "6.696; 0.0648 ©.0441 0.0286" o.ogdi»
1,3 0.02%% 0.0249 0.0220 0.020%" 0.0174 0.0117  0.0071 0.00%7
1,4 0.0272 0.0224 ©0.0170 0.0149 0.0117 ©0.0072 o;oodo §.0032

1,5 0.1474 0.1270 0.1047 0.0955 ~0.0651 ~0.0438 . 0.0282 0.0236 °

68"




3 resultados

m

1,6
1,7

1,8 -

2,8
2,9
2,10

Lirx

0.0001

0.0001

0.0001 -

0.0001

0.0260 "

14 0.026%

L 0.1474

-'0.0320

©0.0003

.0.0001

0.,0001

0.0001

0.90001

1 00007

. 0.0224

Nal

0.0018

0.0018

0.0018
0.0018"

0.0009.

0.0250
0.0253

 0.0009
- 0.000%

0. 02%s

0.0038

0.0008

0.0018

0. 0009

0.0018

®I

" 00,0058

©.0058

0.0058

. 0.0024

1 0.0215"

0.0216

‘0.0021"
0.0025
0.0205,

0.1043

©0.0189

‘0. 0088

0.,0021
0.0057

0.0024

0. 0058"

RbI

0.0083
0.0083

0.0084

0.0083
00118

0:0024 "
0.0033 "
0.0197

0.0197

0.0076

) 00114

'0.0027

0.0034

S 0.0192

‘01044 0.0

0.0113
0.0027
0.008%
p.ooss

0.0083

&%

LiF

0.0012

0.0012

0.0011
0.0012 *
0.0010"

0.0004
'0.0172

.0.0172"

0.0004

0.0131"

0.0646

0.0009 -
| 0.000%

0.0011 -

0.0003

0.001t

0.0003 "

NaF

0.0113

‘'0.0113

0.0113

0.0113

~0.0081

0.0027 -
b;q03é'
“0.0113.
oious
. 0.0039

10.0003 - 0.

0.0038 °

‘0.0099

. .0.0168
00,0076

‘0.0037

0.03108

. 0.0039

. 0.0111

KF

0.0242
0.0240
0.0246

©0.0241

: 0.0147 :
0.0076
o.ooqa}
'0.0066

| 0.0023

0.0141 -

' 0.006%

©.0238

0.0078

0.0239

10.0173 ..

“'6.60573

- 0.0052

- 0.0039

RbF

0.0302
0.0300
©0.03208

0.0300

6;066¢z;
0.0092

0.0032

0.0052
'0.0018. .

0.0097.

0.0147

0.0075%
0.0300
00,0094

0.0299




S raseltados

m Lil
©0.0001
,;o;ooox

O. 0124

. '6.6258

- 0.0001

0.0018 -
5. 0. ozbv ’o.o22s_?

0.0264

'0.0009 -
0.0010 .

Nax KI

0.0018:

0.0111"
0.0252.

0.0248 0.0214

. 0.00%58.
o-0176
©0.0088" "

0.0216°

0.0025 .

2.6033

_ 3.4139
CRBL

s.7478
8.34649

3.0407 .

5.8623

4.6290

2. 9635

A 6114

3.56%8

2.4972

2.1219

4.7068B

C3.7878.

2 8345

2 4554‘

208881

RbI

0.0083
. 0.0083
o.o1s8"

0.0197
6.01#6

0.0034

o 0029  

zlomTA. . €
L B.1796

S.9654

2.7690

L 2.3626

5.2846

'4.2084
3.1241
S 2.7185

: .70

0.0078"

0.0167

LiF NaF

0.0011 " 0.0112
0.0011 .

o. 01os’ﬂ

'o oo7f

0.0169v

0.0004 -

10 0027

0.0112
0.0075
1»0;06141
6lo112
0.0111 -
0.0037

KE .

0.0240

0.0240

d.éohai'

oroems
o. 6655~
. ooas’
-0.0077
_fqﬂoqsz .

RbF

0.0299

. 0.0299

0. 0040,,f

'p.pozo;ﬁ*

0.0051 "

0. 0051

'040095,

0.4202"

0.3374

0.3173

0.5083

0.4146

0.353%4

TQ.SSOO"”

0.1807

0.1300

0.0872

0.0744

0.1266

0.0941

0.0664

~0s 0570

C8.2%86 .

3.0192

2.60%56

5, 6663

. 4.%289

z.4112

L2.9875. .



5 resultados
HA

LiF

‘NaF'

-7 ~-8a w
3.9363 3.5082
2.2984 1.9781

"1.00867

1.3327 7

L 0.7836

W

0.4887

0.3443

0.2965

©.2873

0.162

—We

0. 6302

0.3602

0.2018

-;.1013

o.8786

W

3.3637

1.9621




4 conclusioney
CONCLUS IONESS

Hemos calculado la energia de polarizacidn de . un complejo
formado por una vacancia vy una impureza divalente (Eu+") en té6
.hnlogenurns .alcalinns. Para los célculos hemos :onsiderado

'individullmente a los vecinns :er:anus' del complejn Y hemos

Lsupulato qu- el campo en cadn dipnlo que se farma en cnda idn es ul

*jproducido“par: la carga en 'al :nmplejo.n Qgﬁ:_comu 'ul campo‘i’

Zprogucidu por ;los demas dipo;q; 1nduc1dqs.l Este procsd!miento

| -introducido pér_5Rutz Mejia :yj Oiggunri€-?7~(qu-‘lo aplicaron a’

Upr#ﬁqrau vecinos),’ fﬁ.*ligvidn a urdqnes'¢nro, ‘bﬁt@dfn, L;equndng

tirtiro!ﬁicuﬁttb,‘gs;dec!r}fﬁéstp_cuhrtoZVVQCiﬁup..v

Tv:ﬁ}* es el valor obtenido

'Hurrictn Y Rubio“" nn el ‘Eutl se »sigua un: pro:cdimxnnto

.fdif-rcnte plrn en:nntrar el r.sultndu. La' diinrnncs- prin:ipnl

-n qun ,-n dichu trabajo s. c.lcula la enlrgil de

tanto u- en clt

”’1. vacanc;a.

Las energia q. pagina 74

:.‘tAn en ev.‘

vcomo' se puede observaf; a medida que aumenta el 'Pfq'“
disminuye la energia. Los r.-ultadns a nrden cuartao, Wra, ,hpﬁ.‘
exceptuando ‘NaF,. KF y RbF, mayores que los Wy?. Claramente hay

: import:ntes cambios en‘la'gnergia‘cuanﬁo vamos da{»ufdgh cérp_;;l




& conclusiones

primero.  Por otra parte’hay cambios importantes al ir dg primero a
cuarto orden para Naci, KCl, RbCl, RbBr, RbI, NaF, KF y RbF. Sin
embargo ya no hay cambios grandes en ninguno de los halogenuros
;icalinos. cuando vamos de segundo a cuarﬁn orden. El defecto qﬁe

;lstamos 'thsiderando es de bnja simetria. Agi, el resultado que

h mol ohtnnidu es xmportante dabldn a Qque en muchns trabajos se ha

1o tomnr entcunnta una gru e ntidad de: e:inon,hf

;y en :-nb{o. noaotros ancnntr-mos que

al m-nos para ‘ol cdlculafdeg

'1- enaroin d! pollrizlcibn. np as nc:usario tomar tantos..'~




& conclusionss
Enefgid de Polarizacion desde Orden Cero hasta ﬁuarto Orden

HA Wro Wrs Hra Wrs N
LiC1  7.6720 5.5368  5.5161 5.3043  S.3013  4.3930
5.6737  4.3510  4.1279  3.9731 3.9476  3.0680
4.1984  3.3274  2.8202 = 2.7113  2.6615  2.2480
'S'.axas" ; 3_.’oaélx~_> 2.4343  2.3390 . 2.2775 ' 2.08%0
“yi7B66 57343 0 s.7208 f,#.b’!é;‘ .

. B.S139 . 4.7430

T6.1389 0 8.6087 . 4.4449 4,256 .3.3780:

4.5614  3.5817  F.1833  3.0611  3.0192 . 2.4530

4.1240  3.2811 | 2.7648 - 2.6573. . 2.605&  '2.2440

7.7452 S5.8613  '5.8534  5.6681 5.6663 | 5.2810

/6.1747 - 4.8052 - 4.7042.° 4.3453 . 4.5289  3.8220

| 5.0044 | %.5800 34446

- 4.5249

6.8093 'S.7042 . 3.6114

4.010B. 2.8063 °° 2.1368  2.0219. . 1.9621 . 2.4000 -

CKF . 2,8890  2.3565 1.2556 1.1991  1.10i3° ' 2.1060

| 2.5%08 22983 . 1.0294.  0.9882 .  0.8785  2.0800-
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M féraula de Lorentz
FORMUL_ A DE LORENTZ
Para conocer el campo eléctrico 1local, es decir, el campo
‘eléctrico en un punto dentro del dieléctrico, utilizamos el método

siguiehte:

”LSuponqamos una esfera de radio R con centroen. el punto en que

nterclndns. Esta - f ra es muy plqueﬁa comparada :on las

"‘dinnnliunes del diel‘:tr!:o,_ pero lo sufi:i-ntemlnte grande ;p"

| para cantener un gran nﬁmero dn molt:ula- en su interinr.frsntoncns g
\.1 :ampu-local AE. asg;r‘ dadp pur las contrgbucioneg giguient-gi,”'szf

Eu e el campo despnlariznnteT d¢bido a' a o
distribucion superficial de carga en la superfxcie
: du la esfern qu- imaginamos,

Vlemimns E;nl;:phpo,q}ééfriﬁé;dénﬁr@”dgt:diéi‘%ﬁf*qo;  éﬁiqto:

Cque,

Bl = — ‘ AL.2)
Cu :

dqndé & es  1la diétribﬁcion superficial d?:carQArdﬁe?ﬁrdvuca el

75




" 1 féraula de Lermmtz
campn‘externo. AdemAs  tenemos que
P = w, (A1.3)

" donde @s es la distribucidn superficial de carga producida por el
‘cémpo externo en:ias paredes del dieléctrico . y- cauganfg del. campo

Jdllp#llﬂizqﬁt'; =a decir,

En w1  dieléctrico,: el vector de desplazamiento D mantiene su

. cpﬁé@hpﬁtﬁ ndfhgl'toﬁtihua,

U Eum E + B+ En AL.BY
'Plrnkcnléulnr el campo Eun, supnngaﬁoﬁ'un aniflo de ‘red‘éuk'seﬁeyde'
en la supeffi:te de la esfera.. La densidad superficial de carga
sb;n dependef‘dal"'angulb -] ¥y puesto qﬁe debemos - considerar

anicamente la componente hdfizpnté;;?tenemns

76




Al Séreals de Lormmiz
- P com6 = ¢ - ) {(At.9)

Por 10 tanto, la carga en el anillo serd -— P cos© 2n R2 send doe vy
el campo producido por esta distribucién en el centro de la esfera,

"y en direccion del campo aplicado E sera

L7 P coswe. 2w R® sene de.
el lRE T WRE

(A1 10)

Y @l campo ®n [ :qntr&,'debidp a—tpg& la'supirfaé#b .pféfféq_iir‘./“”

i

\’2# ).

e e - : L
- 2n P fja;cqiequnejdef B AN {1 5 § B EARE

misma " direccien. L
enteros =i to@imbb.éomoauﬁidh&*d ;ﬁ-dﬂdi‘f

del reticulo cdbico. La contribucion de los dip&lo- nl qanpd an la’
direccion de x wes: ‘ » ' '
I == 2 . SRV Y x Ka Zg

Ex = X Pt e 4 pr e 1 (A3
L L . RS ) e e L™ : :




. A1 foraula de Lorentz

donde r,® = & + y, 3’4 z, =,
Como las coordenadas recorren los mismos valores enteros positivos

y negativos, entonces los términos cruzados se anulan. Asi,

Ex = pe E | —n— : tA1.18):

i1.16)




A2 valores dm las :nihgntu
VAaL ORES DE L.AS CONSTANTES
Koo (- S ‘ a Ken

Licl 0.03 2.96 2.5700 2.75

NaCl = 0.41 . 2.96 : 2.8100

kel . . 1.33 . 2.96 - . 3.1400

L Zi96- . 3.2700

"t 2.7450

a.36 - T 2.980%
' © 3.2930

.3.4270.
3.0000

. sizsio

3.e830
z.0086 |

2.3100 174
1 2.6700 7

;28200

" Loa valore

s .16"' em.




A3 cdicule de &

CALCUL O DE W,

W, es la energia de l1os iones del resto de 1a red, es*decir,

nO toma en cuehta a l1os vecinos cercanos. Asi en la aproximacidn a

Jorden  cero, no. toma en cuenta impureza ni vacancia; en la

avbip}c‘i’u{.cidn' a -priqher urden, vhq toma en. cuenta impureza’'ni vacancia

‘cuenta ispureza ni vacancia ni” primeros ni segundos’vecinosg,

E':t...h-chnl u sekala con un asterisco en la. suma.

T

: ﬂ;. Lestt dada. por

M a® e My a* cosT,

;'Ml
i

V. =

: A3.30)
| . Rad4 T Rae® R:i"' e

80




“, cdlculo de W

Asni,

) exp= - 1 1 - 2cosT,
Wy = E M + - (AS. 4)
2 L Ria* Ras®  Ria® Rau* :

"‘Raia ® +"Rn|.". -2

€osTs =

Lo zsR‘; Ras

-1




A3 cilculo de

Ani,
We =22 a> { M. Co + M- C-) - {AS. D)

VALORES DE 2C -

Todos _:'1o;l' iones :‘po:si“‘t:l,vb! _qxépbtp impureza y v.vic-r’u:i‘a- :

- Todos ;l'ég. i ones ‘nég@ti yss' )

2C_, = 10.9295 .

E lpnns _bbii-ti‘vb: , sag"utndn"s' '

fonms negativos. sin primeros ni terceros vecinos

‘2C_3 = 0.7044

Para ca}ci.;llynvr" 10

. :ien.’ g




M tileslo do U.‘I: yi
CALCUL.O DE W, T a v O B=

W es la energia debida a los vecinos que se toman individualmente.
En orden cero no hay. En primero, segundo, tercero y cuarto orden
hay 5, 12, 16 vy 26 grupos de vecinos respectivamente, 10 cual

. denotamos con una N‘én la suma.

Pas cCO®T| "

Rau®

1o .. za L ad2

11 L as a2




M cilcalo de oyl

i
12

13
14
15

Raa
ad2

ads

cosTa
3372
3/415

S/427

5/427




A3 scuacionss para curto orien

ECUACIONES FPAaRA CUARTO ORDEN

Las ecuaciones que resultan de (3.20) y (3.32),con o~ = axg/a™, son:

+
e
B
R 7
R

0.0291 M. + 0.1220 M- = { 1/8- 4+ 0.2T ¥ My, 2 + 1.0607 my =

0.3220 My, + 0.1521 tha,a + 1.0607 My, s + 0.5447 M1, @

0.-2722 My,» + 1.7431 My, @ + 1. 7431 My o + 0.2147 M, 210

0. 0349 m._ sa + 0.1839 Ma, LY -+ Q. 6440 Ml.. 2z + 0O, 3220 !h;,.,..

:.°.°4bB n\g 1- 4 02302 me, e - Le 9259 m;,g’ + 0. 21‘7 I'I;,g- ! W
. f0—10b3 Ms.zo = o ,—,(AS 1, e

.S303 ) m..’,. o
o % 0.40B2 my .= — O. 3394 ma.a + 0.7803 My, e + 0.871%5 My a"
_‘¥‘°;‘644 My,7 . + 1. 9505 Ma,.= + 0.8732 M, o —. 1.8927 My 50"

*-l._.—-O.lOll Mo - 0.16!8 H_'- 1. 0607 lh.: + £ I./B- +0

—- 0,0506 my, 22 = 0.2412 m;.‘a . 0.6440 My, 23z + O.2357 M1, 14
e Qe2357 Ma,am. =~ 0.6384 My, 2a + 0-2347 M;. w7+ 0. 1914 M:.t-' -
01410 mi.se + 0.0730 . llh..’o : : R i A5-2)

1 '.;o.szzo Mo + o.qoaz n,,_, :

: 1/5 - 0.2&15 H- -0, 2740 H— - 0. 1521 m;,. - 0 3394 l\.,,- .

- 0.7477 ma. = + ¢ 1/8- '+ 0.3669 ) ms,4 + 0.1300 My, @ .

O 15R7 M, e + 0. ., 0220 . Ma, 7 4+ 0,.4358 ﬂg - ¥ 0-2148 m;.-

i ¥ 00&‘ .1‘10 +:2-247‘ Q‘." * 0( . .
o o

i +§"+’9++

(0. 2357 _ L
0.8715; '0' 0.7071: Mi, >+ 0.8732 n;,. - 1 9585 M, e
0. 1014 My a0+ 0.0371 lh.s: +0.2126: Ma, 2 +. 0.64840 Iha.aa -
0.4082 my, 14+ 0.0645 My, 2w + 0.2730 M, 24 + 0. 2&47 ﬂ‘I, iy .
1-8?27 My, e "' O. 0554 m;-" "‘ 0 1109 m‘,.ac nr - {AD 5’ )

I+ 44 4

172 + 0. 0232 Mo + 0.1427 Moo = O.B443 my,2 + 0.8715 m;.:.
+ 0.2629 ma,= + 0.1547 My e +. 0.8715 my . m:
+ ¢ 1/Bs 0 0884 ) My, e + 0.18975 My, > + 1. 1220 m... .
47141220 My, e + .0.3081 My, 20 + O, 0379 My, 2a + 0.2343 M, 12
R ith 774‘ Ma,az + 0.2629 my, 14 + 0.0634 My, 2m + 0 3411 Mr,,1e
4+ O 1925 ma, 21> + 00,3081 m;,g. + 0.0442 My, 2w + O. 1143 m:.ao (‘-\5 &)

e RSN as




" 85 wovaciones pra cuarte ﬁdn

1/2 + 00,0020 M, + 00,0977 Mo = 0,544 My, 2 + 0.3289 My .2

0.1411 M,z + 0.0841 my_ a4 + 1.4142 ML, = + 0.3750 M1, e

1/8e My ,» + 0.47635 My, m + 1.7678 my,w» + 0.1163 My, 20

0.0262 M2,1s + 0. 1464 Ma,raa + 0.35258 Ma s + L. &£330 Mr, sa
00,0873 Ma, 18 + 0.1954 m,y_ 14 + 0.1927 m;_ » + O. 5000 Mi,re
0.0430 mi_1e + 0.0833 mi.a0 (AS.7)

EEEX:

0;B7v15‘~-mi‘ a '.' O. 9793 M;_,
" Q.2179 My, a * 0- 43ﬁﬁ. My, w * 0 B610 [ ;,
L 1/60""" 0.74685 3 l'l;,. *: O B‘.Sb‘? Mma,w L
: 4+ 0.0340 m;.;; "' O. 0432 ml.. Y e 1 1500 Ill;..;s",
9. 2020 ‘m4 PR 0-0194 L ITYRY T B« 6978 Ma, 1ae + 0- 308‘ m... 27 "
01544 My, ..  + 0.0186 M;, 19 = [+ 10‘7 m;.m o RS (AS. 8) )

- 0.0613 M

YR IT

12+ 00131 M. + 0.1136 Mo = 0.8715 m‘.‘ + o. 4366 ™
+.0.2020 mu,3 + 0.1074 My 4 + 0.9793 mi.m_ +0.5610° Ma.e

. 1/4 - 0. 2468 "o"' 0 2503 H-— - 0. 2147 Ml. l.'-" l 3927 llg. LB

+ 0.8884 My, 3 + 1.0064 my,s + 0.1814 lll;_- + 0. SOBI M; - ‘

40,0888 my,> + 0.6925 M@ +. 0.3087 m;.,

"'C 1/8+ +.0.0663 } n‘. 20 ¥ O, 0394 My e "’ 0 7440 ﬂl‘.g’
+70. .

"' o 0680 Ilg_;, . 0-04“ ll;,‘. "‘ 0-6325 Ill‘ ;. ""_0 ‘57! My mo (AS. 11

1/6 = 0.2867 M. = 0.2760 M. = 0.0920 m,,s ~ O.1206 Mi.a

0.3786 my,3 + 1.1237 My, a + 0.1063 me.,e + 0.1171 My, . @

0.0366 My, > + 0.0452 my, @ + 0.1841 Ma,w» + 0.3720 Mi.10

0.3062 Ma_ 11 + € 1/084 4+ 0.6139 ) me sz + 0.2339 m;, s i .
0.0644 my.1a + 0.2262 Mu, 1w + 1.1803 Ma,ae + 0. 1156 Muyaw . .
10.0572 Milie + 0.1800 My ie + 0.4278 M.z L hs 12»,_ ,

EREEN

B




(-] muiun’l para cuarto orden

1/3 + 0.0520 M. — O. 3726 M_ = 0.3220 ma, 32 + 0.3220 m1,.2

0.2803 Mi,3 + 0.1385 M1, e + 0.3220 My, m + 0.8871 M1, e

0.1315 ma,.» + 1.1500 My, @ + 1.1500 my e + 0.2711 Mi.s0o

0.0366 Ma,22 + 0.23Z7 My a2 + { 1/8— + 0.2884 I} m,,ss

0.2403 My, .14 + 0.0631 My _am + 0.4482 me_24 + 0. 2711 ﬂ\g_.lv
’0.‘27‘1 Mg.g- + O, 0539 m;-‘q + 0.1291 ﬂl;,zg ; (AS. 13)

LR R RN

f+ 0.0231, M.‘e 0.439% M- -~o 3220 Ma,s + 0.2357 ma.a .
. 'O 1215 m,. = *- 0.0713 I'IIL'. * e 28 4052 m:.. -+ o 2629 My, -
+ 0 , 8165 My, > + 0 AR040". m;“. + 18959 My, 0 0973 m...;o'

S+ 00228 I'llt.i.t +:0a 1290 ' ma, 12 + 0-4806 M, el ; RV
L 1/6-— ' 1667 ) l‘lg-;q -+ 0 0418 III.,.;- '0' 0. 1731 ﬂl; s. - N S L
+ 0.2711 Ml..l" 'I' O. 4444 mi, l.- + 0. 0379 R TRY O. 0505 m;.:o (AS. 14y 0 o

1/9 C 0.Z315 My = 0.4161 M- = 0,0868 ms.s - 0.0680 my,a
~-OaAI70 M1, + 0. 15681 M. s + 0.0645 My @ ¥ 0.0634 ﬂl:.. o

y /VMI-." + O, 0387 !I'I;-. * 0.1106 Mi,» 4+ 0.1193%. m‘.;o S

Mt. ll +.0, ‘523 mg,;n ‘+ Qs 1252 m;.;s i+ 0.0413 lI\;.;.

l/s - 0 2614 “4- - 0-4003 ﬂ_" . . -
B 0-3617 ma.x + 0.4774 ﬂl;.g ¥ 0. 1359 ﬂl;.- +0.3706 M, e
+ 0.0489 my,» — 0.6978 Ma,.@ + 0.2%53 " My, o +. 0.9496 M, s0- 7
+ 0.0903 ms,22 + 1.1803 Mg.;’ + 0-4432 Ma,23 + 0.0865 m;.;.
+ 0.1826 Ma,am + ¢ $/8_ + 0.2504 3 m,.,“. + 0, 1487 My, s>
+-04.0830. LIPRY ] + ° 0976 m;.‘- + 0.2519 M, 20"

(RS 16)

| My, sm-* 02974 n‘_“_ + £ 1/@:< + 0. 0313 3 ﬂu.;-r ; 5 g
S+ 0.1326 M1, e + 0. 0517 llh..;v + 0,3136 llh.ao v (AS 17) R

1/4 — 0.3823 Mo — 0.7942 M— = O,2147 ma, 1 + 0.1814 Mai,a . -

0.0978 My,3 + 0.0645 Ma, a4 — 1.8927 Mi1,u8 + 0.3081 M1,.a '

0.2500 Mmai,.» + 0.3087 Mmy.m + 0.6925 Me,w + 0.0975 M1, 10

'0,0204 Ma,23 + 0. 1145 My, a2z * C.B42T ma,az + 0. 4444 M1,|.4'

0. 0376 My ,.sm + 0. 1660 My, 1 + 0 1326 Ma, s> = . ,
€ 1/8. + 0.0663 3 My, 1a + 0.0356 Miae + O 064b mt,zo (As.xq)

BEIRE




AS ecusciones para cearto ordes

1710 = 0.3456 M, — 0.5274 M. = 0.0473 Mz, — 0.1410 my .,

0.0131 My, x — 1.4924 my.a + 0.0554 My,w + 0.0442 M1,

0.0215 My ,>» + 0.0371 M1, + 0.0977 mi.e — 0.3014 ma1,.10

0.3162 M1, ,21 + 0.3600 Ma,12 + 0.1079 m;, az + 0.0379 My, 2a
0.4057 Mi,sm + O, 1751 Mma, g4 + 0. 0517 Mmi.a> + O. 0356 M, 1@

€ 1/8+ * 0 o530 3 m;,;q + 0O, 0970 ﬂl;,ao - (AS 19)

I KK I R J

-,l/b - 0-3“99 "-s - 0. 5974 H— = 0 1063 m;,; * 0 0730 m;_: o
. B YReSeE 3 0-2155 My, o “‘ 0, 1109 M - + 0.1148 Ma'y
S 0-0417- M1y ~ 0-2094 M e 0 2107 ‘my, w + ‘051667 Mmi e .
L 0. 0796 ﬂ;.g; + 0.8556 m‘_;a +.50, 2592 m‘ A + 0.0805 my_ re -
+.0,1931° M1, 1w + 0.5035 M1, re + 0-3136 Ma, 17 "‘ O 0646 ms 1@ :
+ 0-0970 -‘ ‘e + 1/3. +* 0 0260 ) m;,” [ o . (AS.ZO)

‘ "1 - 0.0291 M. -+ o.nzzo Mo =o. 1361 a.-',- ¢ 1m_ + o 253 mas
' .‘+ 1 0607 . 'a.a + 0.3220 ﬂa,g 4‘ 0” 1521 Ma,-i"' l; 0507 Ma.q‘ .

- 0- lbIB H- - 0 3536 A ™ 1. 0607 ma.l .
e ( 1/8- +0.5303° )" na = + 0.4082 " MEm,a = 0.3394 m,,. .
i 4.0, 7003 Mz, e + 0.8715 Mn. 20 +: ‘0. 1644 Ma, 21 + 1.9585 -a..
e 0.8732 MaLi=2 ~ 1. 9927 Ma, e = 10,0504 Ma, » —'0.2412 m:,.

e 0.40480 _-g. 1.2 + 0. 4444 X YU 0. 7573 Ma.e - ‘.' 0.43067 ﬂa. L
L 0,1218 ¢ =, im — Os 4370. M, sa + 0.7234 Ma, g; + 0. 271‘ Ma.ao o0 X
e 0 0973 ﬂ’,g. "’ 0- 0]3! Ma, e — 0.1490 ma, 17 - . (AS. 23)‘

1/5 -~ 0.2615 "-. — 0.2740 M- + 0.4743 e = 0.1521 ma,.s \

: - 0.3394 ﬂn,a + O.7477 Ma, 2 + (- 1/8- + 0.3889 ) Ma,w T
+ 0.1300 Ma,s + 0.1547 Ma,1o + 0-0420 M=, s +.0.43%8 ma..
\f,0.2148 My,iz2 + 1.0064 Ma.o + 2.2474 Ma, e +.0.2769 m:_;‘ :
4+ 0.0718 Ma. 1@ + 00,1581 Ma, 14 + O, 9847 Mma,13 + 0.1104 ma, a0 .
T470,0645 m:. i® — 1.4924 ma, 1a + 0.215¢ ma, S o (AS 24)




#3 ecuaciones para cuarto orden

1 + 0.0130 Mo + 0.1292 M- -— 0.0822 or = 1.0607 MNa,s=
+ 0.7803 ma,a. * 0.2357 Mma_, 1 + 0.1300 Mma,.s
4+ { 1/ + 0.5303 ) ma,a + 0.8745 ma, 10 + 0.7071 ma, 21
+ 0.8732 ma, g + 1.99595 mMa_ 12 + 0.1814 ma o + 0.0371 ma -
+ 0.2126 Mo, @ + 0.64480 Ma, 14 + 0.4082 Mo, m + 0.0645 My, 14
+ 0.2738" M=z, 23 + 0. 2‘47 ﬂl-,l,zo = 1.8927 Mma,1e + O. 0554 Mz, s
+

"0- 1109 m,_ ;7 B o ; X (ﬁﬁ 25)

/2 + 0-0232 H- + 0. 1427 “ . 0. 0933 u.- - O 5‘“3 m:,a B
o 3715 Mala 205 2629 ﬂa, P 0 1047 Illg_g + 0.8715:.m -
SR 2 & 1/60' +.0.08684 . b ﬂlg. 1o + 0.1875 Ma, KT . 1.1220 ma; .
v 4ola . 1220 ma 3 +0.3081 Ma. e + 0.0379 Ma,> + 0.2343 Ma, e .
+: 1 77“ Mma, 16 + O, 2629 Ma. 1m *+ 0.0634 ma,ra .+ 0.34118 mz. as
“|’ 0. ‘925 ﬂa,ao 4+ 0. 3051 ﬂ., sw + 0. 0‘42 m._ s@ ¥+ O. 1149 M’, ;7 (55.26)

—. Qs 0442 o:r- =0, 5443 m,.s

;/2-+»o.oozo n-'+ 0.0977 "o

1/2 — 0.0480 M. - o.o¢13 n_.'— 0.2210 = 0.8715 maLm
S+ 0.9793 ma.a + 0.9479 ma,s + 0.2179 Ma.s + O.4366 Ma.a
F 0. B6HIO m;_;a + 9.1191 Ma,i1 ¥ € 1/6. + 0.7485 ) ma.e

+:0.,013%" Ho o
° 4366‘. N

0.95610 . M:, so +0. 4‘19 ﬂ’. PR Y 0 a349. Q-. e

€ 1/8s ¥ 0.748% ﬂ’. sa + O. 15“ Mu, & + O, 0_3“ ﬁ\-." -

" 0- 1841 ma,e + 1. 1500 Mm, 1 de O. 9479 ma, i 4+ 0.0553 m;, ;Q
0.2553 ma, sz + O, 303‘ Mz, 20 + 0.3462 ma, 1w 4+ 0.0489 ma, 1@

+ 0.10%4 ma, 1> ) (As 29’

174 —. 0,2468 M. — 00,2303 M. — O, 1250 op = 0.2147 ma,s
: - 1.8927 m:.: + 0.4444 m: 1+ 1.0064 Ma, s +:0.1614 Mo, &
-+ 0.3081 mz. 1o + 0.0581 mg,s1 + 0,6925 ll\a.- +.0,3087 m:.in.
+ { 1/0+ + 0.0663 3 Ma, o + 0.0864-ma,»> + 0.78480 Ma.o ’
4+ 0.5423 m= 1e + 0.0978 mMa, s + 0.1193 m:. 1e4 + 1.8993 ma_‘s R
‘.‘0-1326 Ma,.ae + 0.0975 Mz, 10 = 0.3014 Mma,1e + 0.1667 ma, 1> (AS.30)

a9



A5 scusciones para tuarte orém

1/8 — 0.2371 M. — 0.2472 M- + O0.3536 ofr = 0.0698 ma,s

0.1012 Ma,=a + 0.0743 Mo, o + 0.0759 Ma,30 + O. 0262 Ma,12
0.1361 Ma,.e + 0.1254 ma, 12 + 0.1768 Ma,.e + 1/B+ M2,
1.2247 Ma,» + o.1 465 mz2,14 + 0.0457 Ma, 1w + 1.8856 ma, 1a
0.3620 ma, sz + 0. 0&90 Mz, 20 + O. 041 1 ma,rw +- 0. 6325 ﬂ'lz. 1@
: 0. 157‘ ﬂ:. L7 o : ; g (“5. 31)

+

+
e

*

"l'/b 7 “-'.- 0-2760 " '!' 0 07&5 e u‘ ° 0920 m:,s
0.1206 ma, a2 — 0.3786. ﬂg.g‘ + 1.1237 ma.s’ *' O 1063 mn.n
0:.1171 ma,s0 + 0.0366 ma.xt + 0.0452 ma. e + 0.1841 Maasa
‘03720 Ma,e + O. 30562 Ma, > + C 1/8. + 0.6139 2 Ma, o
0. 2339 ", 1a + O, o6a s Ma, 1w + 0.2262 Ma, 14 + 1.1803 ﬂla_ T R
* 0- 1156 .-.ga 4‘ 0.0572 lla.;. "" 0- ‘.Boo l!'la.g. +* 0-‘278 M=, 2> (AS.SZ) :

+‘++|

’ 1/9 - 0.23‘5 ﬂo - 0.4161 H_ 3 0- 1361 Gp - 0 0458 ﬂ\-_s e
v -0, 0880 mm,m ~ 0.4870- ll-.t +-0.1581. ma,.w + 0.0645" n. &

+ 0.08634 ma, 10 .+ 0.0237 M2, 33 + 0.0387 ma,e + ©0.1106 Ma, 12

+ 0.1193 Mp, o + 0.9428 ma,» + O. 4523 mna,e + 0.12462 m., PO

+ 0.0418 Mz, 1m + ' L/06- + 0.138%9 ) M, 14 * 0.2852 Ma, a3 . -

4+ 0.0641 ma,.m0 + 0.0376 Ma, 10 + 0.4057 ma,se + 0.1931 Mma, 1> (AS.3IW)

1/5 — 0.2614 M. — 0.4003 M. ~ 0.0L0% ofr = 0.12%1 ma,=s L
= 0.B192 Ma,a ¥ 0.3617 Ma,s + O0.4774 Ma,w + 0.1369 M2, s
+ 0.1706 Ma,20 + 0.0889 Ma, 11 — 0.6978 Ma, e + 0.2553 Ma,1a
¥+ 0.9496 M2, a t 0.0905 Ma,r> + 1.1803 Ma, e + 0.4482 Mo, 1
b 0-0965 I'II:.:- + 0.1426 Ma,1a + { 1/~ + 0.2504 ) ma,1s
.‘.' O- 1487 ll:-ag + 0, OBSO ﬂla. aw +-0, 0575 l‘l:. @+ 0 2519 ﬂ\a, ;7 (35-35’

90

*



-] mulin pia cuirte orden

1/4 - 0.2780 M, — 0.7612 M. ~ 0.0481 or = — 1.9259 Mma,=

0.2147 Mmu,a + 0.271) Mma,2 + 0.1104 mz,w + 0.2147 Ma,
01925 M, 10 + 0.0962 Mma, 11 + 0.6163 Ma.e + 0.6163 ma,1a
0.1326 Ma,a + 0.0340 Ma,» + 0.2312 Mma,» + 0.542F Moy, ra
0.2711 Mma,1w + 0.0641 Ma,14 + 0.2974 ma, s>

€ 1/8+ + C.0313 ¥ ma,z20 + 0.1326 Mz, 3¢ + 0.0517 Mma, 1@’
0-313_6 Mo, a7 -

EEEEZE)

{(AS.37)

-3‘23 H- =.0.7742 "—- L 0.0291 X = O, 2147 Ma, = .
Q. 1314 ﬂ:.: “+:0,0978 M >1, + 0. 0645 Ma,s 1 . B927 Mz.q
“o ml ‘Mm, 10" +: 0-!2500 llz 14 0. 3087 .m ,4' 0. 6925 M:, 'Y
0.0978 ma, o+ 0.0206 Ma, > +: O LLAS M. el
* 0.4444 ma, 1w + 0.0576 Ma, 14+ 0.1640 Mo, % '0' O. ’.326 m:,no R
L /8 + 0- Obbs 3 Ma, e +* 0 035& Mz, .+ a. 0646 m:. 27 . (QS-BB) :

= 0.34%6 M. '~ 0.5274 M. + 0.0699 an = 0.0473 ma.s
0.1410 ma. 2 f 0.0131 ma,s - 1.4924. m._ + 0.0554 ma.s

—'00361 C.-——’O IOb:Sﬂz;

+ 0.0730 M, a ~ ‘G 43190 D..; "' 0. 2186 mn,w + O. 1!07 MR E

4 0.114B ma, 10 + 0.0817 a1 — 0.2094 ma.e + 0.2107 m..;g - )
A 01887 Me, -+ 0.0784 mu,> + O. 8556 ma, e * 0.2582 Mmu, 14 [P
Y 'o-omv,..'. am 4 0. 1934 Mmy ey ‘0. 5035 .3. s + q-:!“ M, 20

1/6 - 0 3099 Mo~ 0-5‘?74 H-<
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