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Efectos no-lineales con un pseudopotencial local
y teoria.de respuesta lineal en metales simples

Eduardo Javier Rodriguez Uribe

Resumen. En el presente trabajo se hace una revisidn de la teoria de pbeudopo-
tenciales. Se proponen pseudopotenciales locales para metal ples en el esp de
configuracién que tiene una expresién analitica sencilla y que reproducen en gran parte
los potenciales obtenidos via teoria de respuesta no lineal, que requieren de cilculos
numéricos muy laboriosos. Como metal de prueba se selecciona aluminio. Se comparan
los resultados obtenidos para loe potenma.lm interiénicos con otros pseudopotenciales.
Por iltimo, las curvas de disp btenidas a través de los potenciales pro-
puestos son comparadas con las generadas con otros pseudopotenciales, resultando muy
semejantes.,

Introduccién. Si se cuenta con un potencial interidnico o un pseudopotencial
confiable para metales simples, se tiene una base lo suficientemente fuerte para estudiar
sus propiedades electrénicas.

Para explicar ¢l comportamiento observado en los metales, se ha recurrido a una
gran variedad de modelos. El punto de partida es el modelo de gas de electrones
libres, modelo que se ha ido perfeccionando para considerar las interacciones entre
los diferentes componentes de la red cristalina. Drude propone el modelo de gas de
electrones y Lorentz le aplica la estadistica de Maxwell-Boltzmann. El modelo de
Drude-Lorentz no puede predecir de manera correcta calores especificos, por no tomar
en cuenta el principio de exclusién de Pauli. El principio de exclusién se introduce
utilizando la estadistica de Fermi-Dirac. Esto fue hecho por Sommerfeld. Los modelos
anteriores desprecian la interaccién entre los electrones de conduccidn. Hartree modifica
€l modelo una vez mas, tomando en cuenta esta interaccién como un promedio. El
modelo de Hartree no toma en cuenta el principio de exclusion, Fock incluye los efectos
debidos al spin, dando como resultado ¢l modelo de Hartree-Fock. Finalmente, las
teorias de apantallamiento de Thomas-Fermi y de Lindhard, en las cuales )a se nota la
estructura que tiene la teoria pseudopotenciales.

En este trabajo se proponen pseudopotenciales locales descritos por funciones analiti-
cas simples que en teoria de respuesta lineal reprod lo mejor posible potenciales
interiénicos y curvas de dispersién fondnica obtenidas a través de cilculos que incluyen
utilizacién de teoria de respuesta no-lineal.

En el Capitulo [ se hace una descripcién del formalismo del pseudopotencial. En el
Capitulo II se proponen los pseudopotenciales que son la base de este trabajo, asi como
la manera de obtener los potenciales interidnicos y las curvas de expresicn fonénica que
se obtienen de los potenciales propuestos. Por iiltimo, en el Capitulo III se analizan los
resultados obtenidos.




CAPITULO 1

1 TEORIA DE PSEUDOPOTENCIALES

Una buena manera de cornenzar el estudio de las propiedades electrénicas de los metales
simples, i.e., aquellos en los cuales los electrones del caroso iénico estin fuertemente
ligados, e.g., Al, Na, etc., es el contar con un potencial interiénico o un pseudopotencial
confiable.

En este capitulo se hace una descripcidn del formalismo del pseuodopotencial.

1.1 Concepto del pseudopotencial

De la fisica del estado sdlido, asi como de la fisica molecular y atémica, se sabe que
los enlaces quimicos estdn determinados por los clectrones de valencia, i.e., los elec-
trones mds externos. En una primera aproximacién se puede pensar que los electrones
de las capas llenas, i.e., los electrones del caroso idnico (o idn, simplemente), como
quimicamente inactivos y que ademds no contribuyen en los enlaces quimicos, lo cual
no quiere decir que no sean importantes en la fisica del estado sélido. Los electrones
idnicos son los que determinan los estados y encrgias de los electrones de valencia, por
lo que en una descripcién cudntica de la estructura electrénica del dtomo se deben de
incluir en el hamiltoniano. Si consideramos el hamiltoniano (sin campos externos, ni
efectos relativistas o acoplamiento spin-6rbita) de un atomo de carga Z (todo lo que se
haga en el resto del trabajo serd en unidades atémicas), con M electrones, entonces el
hamiltoniano contiene:

e La suma de M términos cinéticos,

e La suma de M términos atractivos entre ¢l micleo y los electrones, y

e La suma de M(M —1)/2 términos coulombianos (repulsivos) entre electrones.

M p? M MM 1
, B S SO e 33> w1
jm1 4T =i 250
La ecuacidn correspondiente de Schrodinger se puede resolver para un electrén en el
campo coulombiano del nicleo (H). Para dos clectrones (He), se puede calcular varia-
cionalmente la cnergia del estado base, utilizando como funcién de prueba el producto
de dos funciones hidrogenoides en la aproximacién de Hartree. Para tres electrones (Li),
el método analitico ya no se puede aplicar, por lo que se utilizan técnicas numéricas
para resolver la ecuacion de Schrddinger para tres o mas electrones. Aun estos cdlculos
se vuelven pesados para mas de treinta electrones.
Dada la relativa estabilidad de los electrones idnicos, se puede hacer uso de la técnica
o método de! pseudopotencial, fa cual es una de las técnicas empleadas para evitar el
cdlculo de los estados de los electrones idnicos. Esta técnica del pseudopotencial se ha
aplicado en los ltimos afios a una gran variedad de problemas en quimica y estado
sélido entre ellos, el estudio de las estructuras electrdnicas de dtomos, moléculas y
sélidos, enlaces quimicos superficiales, etc.

|r



1.2 Aproximaciones en la teoria del pseudopotencial

La primera aproximacion que se hace es la de un solo electrén, en la cual la in-
teraccidn electron-electrén, sobre un electrén cuya posicidn es r; , se reemplaza por
una interaccién promedio debida a todos los otros electrones, dando como resultado un
potencial 1/(r;). Entonces la ecuacidn de Schrédinger para cada electrén es:

HIW,) = (T + V)W) = Eq|V,) (1.2)
_v?
=== (1.3)

donde T es el operador de energia cinética; V el potencial efectivo que actiia sobre
el electron, el cual contiene la interaccion coulombiana con los nicleos de todos los
4tomos y todos los otros electrones. Se requierc el potencial para calcular las funciones
de onda y la densidad electrénica. La densidad a su vez determina el potencial efectivo.
Esto da como resultado que la ecuacién de Schrodinger tenga que resolverse de manera
autoconsistente. En la solucién de la ecuacion de Schrodinger se debe tomar en cuenta
el principio de exclusién de Pauli.

El indice n denota los electrones de valencia y c a los iénicos. La ecuacién de
Schrédinger para estos iltimos es:

HIe) = (T +V){¥e) = Ecj¥c) (1.4)

Nétese que en general el potencial serd diferente al que se tiene para un ién libre.
Los estados n y ¢ deben satisfacer las siguientes relaciones de ortogonalizacion:

(W W) = 0; (P Per) = beors (Tn|Vne} = Spne (1.5)

La segunda aproximacién importante es la llamada de caroso pequeiio, en la cual
se supone que los electrones idnicos estdn fuertemente ligados al micleo, de tal manera
que sus funciones de onda no sientan la presencia de los dtomos vecinos. Una manera
de asegurarse de que esta aproximacion es adecuada, es limitando los calculos a atomos
sin electrones en las capas d o f (e.g. Al, Na, K, etc.). Sise trabaja con una molécula o
red cristalina se supondra que los estados idnicos son iguales a los de los atomos libres.
Si el dtomo tiene capas cerradas en d o f la aproximacidn ya no es védlida y se tiene
que tratar a los electrones idnicos de las capas d o f al mismo nivel que los electrones
de valencia.

1.3 Pseudoecuacién de Schrédinger

Dados los estados idnicos {W.). pareciera que las condiciones de ortogonalizacion
para los electrones de valencia representan un problema. No es asi. Es cierto que estas
condiciones limitan fuertemente a las funciones de los electrones de valencia dentro de
la regidn idnica, lo cual no es un problema si se recuerda que ya se menciond que para
el estudio del enlace quimico. la region de interés queda fuera de la regién del caroso.

La idea basica del método del pseudopotencial es aprovechar las ventajas que oftrecen
las condiciones de ortogonalizacién. Sumando un conjunto de estados iénicos |¥.) con



coeficientes arbitrarios {(¥,|#,) a la funcidn de onda se obtiene una nueva funcidn |$.),
la cual se puede hacer més suave en la regidn idnica que la funcién original |¥,):

[6a) = 192) + DT I0HPeldn) = 1o} + Plén) (1.6
= [¥a) = [n) ~ Plén) (L7)
donde P se conoce como cl operador de proyeccién de los estados idnicos o ligados,
dado por:
P =3 o) (w| (1.8)
c

Nétese que:
(Wnl¥e) = (bal¥e) = {$alPI¥e) = (dalWe) — T(dalTe){TclLc) (1.9)

= {$alWe) — (@nlTc) = O

i.e., se cumple con la condicién de ortogonalizacién (W.|¥.} = 0.
La ecuacidén de Schrédinger (para una particula) para cl estado {¥,) es:

HiW,) = EJ¥,) = H|V.) = H|¢.) — HP|¢s) (1.10)
=T|¢a) + (V = HP)|$n} = Enl¥.) = Enléu) ~ EnPli¢n)
= [T+(V — HP + E.P)lién) = Edlén) (L.11)
o bien
(T + Wo)[én) = Enldn) (1.12)

con W, =V —HP+E,P=V — 3 |V){(¥|(E. - E,) donde T + W, se conoce como
el pseudohamiltoniano, |¢,) como la pseudofuncién de onda, W,, como pseudopotencial
¥ la ecuacion (1.12) se conoce como la pseudoecuacion de Schrodinger. Nétese que los
valores propios de la energia son los mismos que los de la ecuacién original. Lo cual
implica que el conocimiento de la pseudofuncién de onda, permite derivar (u obtener)
la funcién de onda original, si se conocen los estados iGnicos.

La mancra en quc estd definida W, presenta un par de problemas:

i) es un operador integral, ya que

Plon) = L0} [ dre(r)on(r) (113)

ii) contiene los valores propios de la energia E,, los cuales se quieren calcular.

A primera vista pareceria que no se ha ganado nada. Sin embargo, se ha generado
una pseudofuncién de onda lo suficientemente suave, la cual tiene un alto grado de
arbitrariedad, ésta a su vez se transfiere al pseudopotencial, al cual corresponde una
\inica pseudofuncién de onda.

Considérese el pseudohamiltoniano actuando sobre un estado idnico:

(T+ WOy =(T+V -HP+ E,P)|¥,)=(H~HP + E,P)|¥.)



= HIUe) ~ H 3R Tl e) + o 37 WPl ¥e)

=H\U) — H|W.) + Eq W) = En]¥.) (1.14)

Lo anterior significa que los estados idnicos |W.) son estados propios del pseudo-
hamiltoniano, pero los valores propios de la energia son, no los de los electrones del ién,
sino de los electrones de valencia E,. Visto de otra manera: la adicién de una combi-
nacién lineal de estados idnicos a la pseudofuncién de onda no tiene ninguna influencia
sobre los valores de la energia de los electrones de valencia. Esto es lo que finalmente
da la arbitrariedad sobre la pseudofuncién de onda, lo cual ya ha sido tratado por
Harrison {1) para construir una pseudofuncién lo bastante suave.

Unro de los resultados mds importantes del método del pseudopotencial, es el hecho
de que el espectro de energias del pseudohamiltoniano T + W, consiste iinicamente de
las energias de los electrones de valencia, mientras que el hamiltoniano original toma
en cuenta las energias del los electrones del ién y los de valencia [2]

La ventaja de esto queda clara cuando se oons:dera el principio variacional de la
mecdnica cuantica:

e Con el hamiltoniano original se obtiene, para una funcién arbitraria ¥(r):

(WIT + ViE)

e1%) 2 Ea ' (1.15)

donde E,; cs el nivel minimo de la energia del i6n.

o Con el pseudohamiltoniano a.plic;do a ura funcién arbitrasia ¢(r):

(AT + Wid) 2,
e 2F (116)

donde E\; es la energia minima de valencia (figura 1.1).

Aqui vale la pena aclarar que el término de “energia de valencia” en un sélido estd
constituido por las bandas de conduccién y/o las bandas de valencia mis altas; en
oposicidn a un itomo, donde dicha energia estd asociada \inicamente con los electrones
de valencia.

La diferencia entre ambos espectros se explica por el hecho de que el pseudopotencial
W, = V—(H~E,)P contiene una interaccién fuertemente repulsiva. Esta interaccidn se
limita a la region del idn, ya quees el resultado de la accién del operador de proyeccién P
sobre los estados ionicos, y fuera de dicha regién el pseudopotencial es igual al potencial
original.

1.4 Meétodos y aproximaciones en el planteamiento del pseu-
dopotencial

El hecho de que el pseudopotencial sea un operador integral que presenta dificultades

para su manejo en la practica, ha obligado a que se represente por pseudopotenciales

5



Espectro de T + V Espectro-de T + W

vi vi

L

Pe3

Figura 2.1. Representacién esquemdtica de los valores propios del hamiltoniano y del pseu-
dohamiltoniano.

locales, e.g. modelo de pseudopotencial puntual. En este trabajo se toma esta aproxi-
ién de pseudopotencial local.

Existen bisicamente dos formas de abordar el problema:

a} cop modelos empiricos y b) ab-tnitio:

a) Empiricos. Quizd el mds conocido de todos fos modelos empiricos sea el pro-
puesto por Asheroft [3,4], conocide como aproximacion de ién vacio. En este modelo
se propoue que la paste del pseudopotencial dentro del volumen del ién con radio R.
sea cero y fuera de éste sea el potencial coulombiano. El pardmetro A, se ajusta de tal
manera que reproduzca datos experimentales, e.g. ¢l espectro fondnico, propiedades
de transporte, etc. En general los pseudopotenciales empiricos constan de uno o més
pardmetros ajustables, de tal manera que reproduzcan datos experimentales que a uno
le interesen. Otro pseudopotencial bastaute conocido es el de Heine-Abarenkov {4,5].
La ventaja de trabajar con este tipo de pseudopotenciales radica en su precision para
reproducir datos experimentales. La desventaja estd en que “esconden” los efectos
fisicos que toman parte.

b)ab-initie. Modelos tedricos
libertad que se tiene para proponer el pseudopotencial o la pseudofuncién de onda,
evitando 1a introduccidn de pardmetros ajustables. De todos los modelos propuestos el
més conocido es el de Harrison [1}; formalismo que describe la pseudofuncién de onda
en términos de ondas planas ortogonales, dando como resultado una funcidn de onda
tan suave como se quiera cerca del origen. En este enfoque se requiere informacién
detallada de las energias y las funciones de onda de los electrones idnicos. También
se utiliza, el construido a través de densidad electrdnica calculada con Funcionales de

Densidad {2,4,6-10].

basados en primeros principios. Hacen use de la




1.5 Teoria de perturbaciones para el pseudopotencial y el
potencial interiénico

Independientemente de la manera en que se haya elegido el pseudopotencial, el
esquema general para un calculo real procede de la siguiente manera:
1. calcular o suponer una densidad electrénica n(r) razonable;

. determinar el potencial correspondiente V(r);
. determinar el pseudopotencial W;

. resolver (T 4+ W)|én) = Ealda);

- evaluar ¥,.) = (1 — P)|¢n);

. calcular la densidad correspondiente n(r);

- O ¢t oA W N

. repetir de 2 a 7 hasta alcanzar la convergencia deseada.

El cdlculo numérico de este esquema autoconsistente es bastante laborioso, pero,
para los metales simples el pseudopotencial se puede considerar como una perturbacién

del operador de energia cinética. Para este caso se puede al la ia
analiticamente con teoria de perturbaciones a segundo orden.

1.6 Formalismo HKS (Hohenberg-Kohn-Sham)

Para calcular las densidades electrénicas se usa el modelo de vacancia de gelatina [4,9),
en el cual se introduce un ién en un gas homogéneo de electrones con un fondo de carga
positiva que toma en cuenta la presencia de los iones del arreglo cristalino.

El resultado central del formalismo HKS para una particula establece: existe un
potencial local efective V,;4(r) que genera el conjunto de funciones de onda W;(r;) via
ecuacién de Schrédinger:

[T+ Vers(r)Wi(r:) = &¥:(rs) (1.17)
y por lo tanto, la densidad del estado base del sistema, con la expresion para la densidad
de particulas independientes:

a(r)= 3 W) (1.18)
«<ep
donde la suma se toma hasta el valor de la energia de Fermi correspondiente ¢;.
Ei potencial efectivo estd dado por:
SEc[n(r)]
én(r)

donde ¢(r) es el potencial electrostitico total del sistema, y Eyc[n(r)] es la energia
de intercambio-correlacién del sistema. Si se desprecian las correcciones debidas al
gradiente, se tiene que:

Vers(r) = —¢(r) + (1.19)

5B [n(r)] -

el et (L20)
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donde €..(n(r)) es la energia de intercambio-correlacién por particula en un gas ho-
mogéneo de electrones de densidad n(r).

En unidades atémicas la contribucién al potencial efectivo deblda al término de
intercambio-correlacién en la ecuacién de Gunnarson y Lundquist [11), queda como:

fool(r) = &;"f("r()—’n = —0.6109 x [rl 40.585¢n (1 + —-)] (1.21)
donde
Jr=2 (122)

Como V,z;(r) debe de tender a cero para valores grandes de r, se hace un reescalamiento
de Ve(r):
Vae(r) — Vaeln(r)] — Ve[n(0)) (1.23)
Por otra parte, se tiene que el potencial electrostatico ¢(r) satisface la ecuacién de
Poisson:
Vi¢(r) = —4lD(r) (1.24)
donde, D(r), la densidad de carga total, se puede expresar para el modelo de ién en
vacancia de gelatina como:

D(r) = Z6(r) + no0(r — Ru,) —n{r) (1.25)

donde @ es la funcién escalén, Ry, es el radio de Wigner-Seitz, Z es la carga del ién y
6(r) es la funcién Delta de Dirac.



CAPITULO 11
2 PROPUESTA DE LOS PSEUDOPOTENCIALES

En este capitulo se hace una descripcién de los pseudopotenciales a analizar, as{ como
de las manipulaciones algebraicas que llevaron a la obtencién de las curvas del potencial
interiénico y de dispersién fondnica, las cuales se discutirdn en el siguiente capitulo.
2.1 ‘Teoria de respuesta lineal

De la teoria de respuesta lineal se tiene [4,12]:

_[a Vig
Sn(q) = [c(q) |45 (2.1)
donde én(q) es la transformada de Fourier de la densidad de carga inducida én(r), V(q)
es el factor de forma del pseudopotencial no-apantallado y €(q) es la funcion dieléctrica
del gas de electrones. La expresidn anterior da una relacidn lineal entre én(q) y V(q).
Si se supone que V(g) es débil, entonces el potencial interidnico se puede obtener
como [4,12):

_ 2%, 2 yedgsen(gr) |€V(Pr L
#() == [1 +3/ L x| (g 1)] . (2.2)
donde Z es la carga del i6n, y Sn(q) es la densidad de carga inducida definida por la
ecuacion (2.1).

En este trabajo, prop algunos pseudopotenciales locales V(r) de interaccién
ién-electrén descritos por funci analiticas simples que en teoria de respuesta lineal,
reproduzcan lo mejor posible los potenciales interidnicos y las curvas de dispersion
fondnica obtenidas a través de cdlculos mds sofisticados, que incluyen el empleo de Leoria
de respuesta no-lineal, a través de la utilizacién de una pseudodensidad construida a
partir de la solucién de las ecuaciones HKS (seccién 1.6} [6,7]. El propésito es ver
si es posible abreviar cl tiempo de proceso en la obtencién de propiedades de metales
simples.

2.2 Proposicién de los potenciales locales V(r)
Proponemos cuatro potenciales locales con las siguientes caracteristicas:
a) La regién 0 < r < y se divide en dos partes:

0<r<R

R.<r<oo
donde el parametro R. es el radio del caroso o ién.
b) En todos los casos el potencial en la regién R < r < oo es el potencial coulom-
biano dado (en unidades itomicas, u.a.) por:
-Z

r

(2.3)

9



Para la regién 0 < r < R, se toman cuatro expresiones distintas, en las cuales @ es
un parimetro:

Vilr) = {—,_r“rno:r":o:- @4
v = { ELTAT )
Yoy = { 221 cho <<rr<< cfc 26)
Vi(r) = { J;T'Rc":r‘”: Ny @n

en Vi(r) y Va(r) R.=r,, mientras que en V3(r) y V4(r) R.=ar,

ElL punto siguiente es encontrar las transformadas de Fourier para cada una de las
expresiones anteriores, con el objeto de utilizar la ecuacién 2.2 para, obtener el potenclal
interidnico y de éste, las curvas de dispersién fonénicas.

2.3 Cdlculo de las transformadas de Fourier de V(r)

Dada una funcidn en el espacio de configuraciones r, se puede encontrar su re-

Pr tacién en el espacio fase g, mediante la transformada de Fourier. En R® , se
hensia f(r) definida solo en r > 0, entonces
F@ =Tl = [ £(r)edw ' 28)
donde T'[f(r)] es la Transformada de Fourier de f(r);
dv = rlsenfdrdddy; (29)
y
q-r=grcosé (2.10)
2x r poo 5
= flg) = / /a /o F(r)e=im>*8r25en0drdfdip (211)
que después de hacer las integrales correspondientes queda:
flg= _/0°° rf(r)sen(gr)dr © (2.12)
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Sacando las transformadas de Fourier a cada una de las expresiones anteriores (2.4 -
2.7), con la ecuacién 2.12 da:

%(0) = 25 (0= Doosar, + L1 —congr,) — 22500012 @213)
_ANZ[ 6o Bay oo 6 cos
Va(q) = g [ @y ))ac qr. + (@ — 1) cosgr, — @ ] (2.14)
4anz : 2senqgar,
Va(q) = —qr [(1 “Mqﬁr.)m - -—qc;;‘,_] (2.15)

4Nz 6 3a cos gar,
Vilg) = - [(m - m)senqﬁru Wl (2.16)

N 1 1én-elact

Los diferentes Vi(g) son los factores de forma del pseudop 0 no-
tallado definido en la idn 2.1, que utili: enla ion 2.2 para obtener

105 potencmles mterlomcos N
2.4 Cdlculo de las curvas de dispersién fonénica. Aproxima-

c¢ién Arménica

El hamiltoniano de un sistema cristalino estd dado por la expresién:
H= Z = + U (2.17)

donde P es la cantidad de movimiento del i-ésimo itomo del arreglo cristalino, m la
masa de éste y U la energia potencial del sistema.

Para un sélido que contenga un itomo por celda unitaria con una base dada por los
vectores a, b y ¢ las posiciones de equilibrio que ocupan los itomos estin dadas por la
relacién:

R; =A4a+ B;b+Cic (2.18)
donde A;, B;, C; son enteros,

Sea u; el desplazamiento respecto a la posicidn de equilibrio que ha sufrido el i-ésimo
4tomo, entonces la posicién de éste puede ser escrita como:

=Ri¥uw (2.19)

La energia potencial del sistema cristalino debe considerar todas las contribuciones
de las diferentes parejas de dtomos, o sea que se tendrd una expresién del tipo:

U= 5 Lbr— 1) = 3 5 SR+ ui — Ry~ ;) (2:20)
i (5]

Este potencial puede ser desarrollado en series respecto a las posiciones de equilibrio
del sistema en potencias de los desplazamientos u;, desarrollo que da como resultado:

= 3 ORI + 5 s ~ w)VH(R: - Ry) (2:21)
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2
+3 [(u,- —-u;)- V] ¢(R; — R;) + términos de orden superior
B -

El primer término de la expresién anterior representa la energia potencial de equili-
brio, en tanto que el segundo término es igual a cero puesto que cada sumando involucra
a la fuerza que siente el i-ésimo dtomo do se tra en la posicién de equilibrio,
la cual es cero. Si el desarrollo se toma hasta el tercer término, i.e., despreciando los
términos de orden superior, se tiene lo que se conoce como la aproximacién arménica,
con la cual €l hamiltoniano del sistema queda como:

H= EP(R‘)+U°+ Z):oagu"u (2.22)

G B

donde U es el potencial de equilibrio definido anteriormente, y estd dado por:

N
U= 5 S éR) @2)
mientras que D,p lo estd por:
3¢(Ri — R))
Dos = [N At (2:24)
Dg es una matriz simétrica, que ademds satisface:
ma® = — 2 2 D, p“f.' (2.25)
7 F
Definiendo las coordenadas Qia, de tal manera que satisfagan
a __ 1 o R
u? = —_(Nm)" hzxe,,,\Qu exp(k - R;) (2.26)
donde el conjunto de € son los vectores de polarizacion, la ion de polarizabilidad
puede ser escrita como: . :
N Qratiy = QkaDap(k)Gf,\ (2.21)

Dqp(k) es la matriz dindmica cuyos elementos son:
1 .
Dag(k) = =3 Dap(R) exp(—ik - Ryj) (2.28)

Las frecuencias asociadas a las ondas que describen Q5 se obtienen de la ecuacién
de valores propios para los vectores de polarizacién:

; Dap(k)efy = wiedy (2.29)
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CAPITULO III
3 RESULTADOS Y CONCLUSIONES

3.1 Resultados

Una vez que se han calculado analiticamente los factores de forma del pseudopotencial
no-apantallado, definido por la ecuacién 2.1, se calculan numéricamente los potenciales
interidnicos por medio de la ecuacién 2.2. Las curvas de dispersién fondnica se generan
con la aproximacién arménica descrita anteriormente, resolviendo la ecuacién 2.29. Se
varia el pardmetro « en las expresiones para los diferentes V(r) con el fin de reproducir
lo mejor posible, ¢l polencial interidnico y las curvas de dispersién fondnica que se
obtienen mediante cdlculos de teoria de respusta no-lineal que hace uso del formalisro
de funcionales de la densidad o de HKS. En las figuras 3.1 a 3.4, se grafican los diferentes
Vi(r) como funcién de r. Los valores éptimos del pardmetro a para los diferentes
potenciales fueron:

Tabla [
potencial valor de a
Vi(r) 1.320
Va(r) 1.600
Va(r) 0.320
Va(r) 0.741

En la figura 3.5 se grafican los valores de

V(g)
4z

como funcién de g, para los diferentes V;(g). En la figura 3.6 se compara los potenciales
interidnicos calculados en este trabajo con los obtenidos via teoria de respuesta no-
lineal [9], el cual requiere de un cilculo mucho mds laborioso y consumidor de tiempo
dep , que por simplicidad se le llamara NL a todo lo relacionado con este potencial.
En las figuras 3.7 a 3.10 se hace una comparacién similar a la de la figura 3.6 para las
diferentes curvas de dispersion fonénica. Por dltimo, la figura 3.11 compara las curvas
de dispersién fonénica de NL con resultados experimentales[8)].

3.2 Conclusiones

De las cuatro funciones propuestas para representar el potencial dentro del ién en el
espacio de configuraciones, 1a que mds se aproxima al objetivo de este trabajo es Vi (r),
lo cual no quiere decir que las otras curvas sean inservibles en una primera instancia,
ya que todas las propuestas contienen el mismo comportamiento fisico en la regién del
caroso (r < R.), que es de repulsién. Se observa en la figura 3.6 un comportamiento
muy semejante para todos los potenciales interidnicos para r mayor que 10 u.a.. Todas
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las curvas de dispersién fonénica (figuras 3.7 a 3.10) muestran una variacién menor al
10% con respecto a las obtenidas por teoria de respuesta no-lineal. Sin embargo los
mejores resultados para los fonones son con Vi(r). De este modo tenemos que, con un
pseudopotencial local como Vj(r) y teoria de respuesta lineal, hemos obtenido resultados
pricticamente iguales para el potencial interidnico de Al y sus correspondientes curvas
de dispersién fondnica, criterio que también se aplica a los resultados experimentales.

Sin duda alguna es esperanzador el hecho de que se pueda reducir el tiempo de
proceso de una manera tan dristica, de decenas de horas a s6lo unos cuantos minutos,
Las posibilidades que se abren con este trabajo son amplias y muy alentadoras. Se puede
ver ahora si el pseudopotencial propuesto es capaz de reproducir otras propiedades de
los metales simples, e.g. calor especifico, constantes eldsticas, resistividad eléctrica,
etc., lo que parece muy probable porque estas propiedades mencionadas dependen de
la manera de vibrar de la red, esto es, de las curvas de dispersién fondnica que si han
podido ser reproducidas. Este estudio se puede ampliar a los metales alcalinos y esto
es material de un trabajo posterior.
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Figura 2.6. Grdfica de los potenciales interidnicos para los diferentes Vi(r) y NL, NL — ;
Vi(r)- =5 Va(r)- - i Va(r) = 5 Va(r)-mme.
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