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RESUMEN

El componamlenlo dmamlco dc redes cnstallnas con impurezas ha sxdo esrudlado

en los uIt|mos -afos medlante Ia resonancla" Mbssbauer Varios: modelos teoncos son

uullzados en la determmacnén ‘de. los’ camblos en las constanles de fuerza de la red f

mediante el modelo de Mannhelm La determmacxén de los cambios en las consxantes de

fuerza se reallzé en [ ntervalo de tcmperaturas de 77 a 300 °K, obteméndose un \alor para

el camblo en la coustante de fuerza de 081 * 0 05

force constant rano (A ! \ A ) tums out to be O 81*-0 05 Expectedly no locahzed modes are~

found to exlst in the system e



LINTRODUCION.

con y sin impurezas

Inicialmente s hizo: un vtfétamiemo clasico del problema, modelos . semiclésicos -

fueron prbpuestos por: Einstein y.Debye;- Posteriormente siguieron: algunos. modelos qué

hicieron simples mod:ﬁcacnones 1 modelo de' Debye hasta los modelos masireahstas que

incorporan snmetnas pohnzacmnes y.modificacién de las conistantes de fuerza lmpureza-

matriz asf ¢ como los efectos debidos al cambio de. masa

El estudno de nmpurczas alsladas en muy b1;as concemracnones pude ser. n.allzado

mediante la dlspersmn melésnca derneulrones ola medncnén‘de los calores especnfcos. Sm

embargo la ba]a sensnblhdad de la dlspersnén mclésuca de’ neutrones .y la medlcnén de los




efectos en los calorcs especxﬁcos en ta)es casos, lmpone un Xfmue alas conccmracxones de -

nmpurczas que pueden ser mvesugadas con estas técmcas Una técmca que: permue el

estudio de mpurezas als!adas en muy bajas concemracxones es la-Resonancia Massbauer.

A pesar de su poco realismo, el modelo de Debye es todavia uno de los mas usados

o

conocer,

puro, en oombmaclén/

trabajo se aphca la te de Mannhexm en Ia determmacxén dela razén de las constantes

de fuerza (A VA ).



2ANTECEDENTES TEORICOS

2.1 Conceptos Bésncos.

La emlslén y postenor absorcnén (en nucleos del mismo lsolopo cmnsor) de un rayo )

ltempa: mayores dan Imeas dema.nado estrc has para delec am: y uempo.r menares

dan l!nea.\' muy anchas que se conﬁmden con eI fanda



3. El cocfi c:ente de Lo:weman mlemo [ debe ser pequeiio, de lal ‘manera que la

transicién gamma tenga una gnm prababtlldadv de pradumr un foldn y o un',

elcclran de cnmem i ( a debe estar enlre cero y'diez )

4. La scw:dn ej' icaz dc ab.\‘omén de Ia

ENERGIA : (2.2)

MOMENTO -

La diferencia entre 1a encrgia dc Ia transicién nuclear y el fotén gamma emitido es



8E< E- £ = £M( Kot - 1my, 2

~ (2.3
SE- '—2‘-Mv2 © MV, ; : )
SE- E,, v ED

La cnergfa d

los rayos gamma es entonces dlfereme de Ia scparaclon enua los

estados por una cantidad que depcnde pnmerameme de la energla cmeuca de rclroccso o

(2.5) .

entonces



(2.6)

P=_P‘v=_51 (2.8)

S C-r
- i . ) 2.9
R 2Me ' e
(2.10)



: J 3

E-E E

Fig.2.1, Desplazamicento y ensanchamicnto del espectro de emisidn.

Abora podemos discutir la importancia de Eg y E;, en la emisién y absorcion resonante.
Fundamentalmente la teorfa de la radiacién dice que la absorci6n esté determinada por el
traslape‘entre ambas distribuciones: absorcién y emisién'°. Ver Fig.2.2.

Se observa que el érea de traslapc es ex(remadamenle pequena. por lo lanto el prohlema:“

asocnado con el fenomeno de rclroccso es de’ gran lmponancm

El ancho de lin a’de a radnacnén g mma puede scr calculado del pri cnpno de‘

mcemdumbre de Helsenbcrg El asi llamado ancho natural I‘,. depende de la vida medm

del estado excuado . L - R :

10
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/ .
R |
] \ i
' \ £ |l
Ll 5
E-E E+E,
Fig.2.2, Traslape entre los esp de emisién y al
AE At: ) (2.11)
r,t = h
T = 1n2:t,
! (2.12)
r,(ev) = 4.652x1071¢

t_:(s) :

Los niicleos en el estado base tiener un vida media infinita y asf una energia bien definida;

los estados excitados tienen una vida media, luego entonces hay un‘abam'co de energfas de

11



los estados cxcnados tienen una vnda medxa Iucgo cnlonces hay un abamco de energias de

ancho I, El ancho de linea s cons:derablemcme mas grandc que el nncho mlural como

énmco tanto de los élomos dela fueme como dcl absorbedor

CC ci del movi

12



donde | i > representa el LSladO inicial Y l'mnl dc la rcd Aqm vesla) posnc:on del nuclco,

emisory. K es el vector dc onda del rayo gamma Llpl\m“ ha moslrado que para oscnhcnones

arménicas - .

rayos gamm ﬂ

ivista dc~ ln 'masz{

2. El plCO Mossbaucr ucnc un commlento dCbldO a la dlsmmumon rel

del nuclco quc emlte los r'\yos gamm'l. EI corrimiento Doppler de segundo orden (SOD)

estd dado_por ' o

RIS e REEL R e kz.ls)

donde < v* > es la vclocu!ad cuadrﬂnca media de los’ nuclcos. L1 medlélén dc (SOD)

permlle entonccs conocer la velocidad cuadréuca mcdm de los étomos demro de la red T

d cr l,alm" se han s

Para estimar los valores de < >y <V > nec
propuesto varios madelos desde los inicios de la fisica’ ufntica; a

referencia [3), revisaremos brevemente los que han tenido més aceptacion. .

13



2.2 Teoria CIBsxcn.
Las primeras tconas sobrc ]as v1brac1oncs en sohdus cons;demban a los atomos como..
osmlndores amlomcos clés:cos en tres dxmensnoncs Consndcrcmos pnmcro por Slmpllcldad

un movrmlemo en una dmlensnén.:El desplazamlenlo de los atomos de su posmon ‘de

equlhbno demro dc la red puede scr escnto como N

- a-ugqs e o - (2.16)

donde x. es la-amplitud y" o - Ia frecuencia de'la vibracion.

Entonces la velocidad y la‘aceleracion al tiempo 1 estan dadas por

(é ."1'}7)

Para un solldo monoatémlco

Aes la constante de fuerza entre los dtomos de. masa M,

Ia ecuacnén de movnmlenlo es
ME = Ax : (2.18)
de (2.16) y (2.18)

i A S
o= g (2.19)

Las energfas cinética y potencial son

14



{ T | 2 2 2

K= —i-M.r = -ZM,\,,msgn w

p=Aagr o Lavieostawr (2.20)
FRAET Y R . :

1 3
5 Mysudcos 2w

por (2.19), asi que la qne}gfa \?ibfaciénal total es

s v(2.‘21)_

mdeendlente dcl uempo En promedlo eslo dchc ser rgual a la energla lcr nca de un

oscilador umdlmensmnal quc cs lgual a kT por mxegraclén sobre una dlsmbucxon de

Bol!zmann de energias ( ley de Ia equxpamcnon de la energla ) Asl que

gt <ar 3
(2.22)"
i
El desplazamiento cuadratico medio es entonces
(x?) = (x2cos?ot)
S
S g% (2.23)
_ k7

M w?
La velocidad cuadrética media es

15



(2.24)

Para ¢l (SOD) nccesnamos eI vﬂlor dc la vclocndad cuadr:‘num mcdla en tres

dimensiones, - que-. para un’ sélldo lsolréplco cs ]uslamemc tres vwcs el valor:en una
dimensién

(2.25)

(2.26)

2.3 Teoria Cuéntica. :

i) Teona de Emstg'm. T

La teona clésxca falla al exphcar el calor especifco de los séhdos a ba]as temperaluras.

aunque fue baslame buena para muchos séhdos a altas lcmperaturas La exphcacnén se debe i

a que las” oscnlacrones estr’ln cuanuzadas. esto tiene - un profundo efecm enisu .

comportamiento, Un oscnlador armémco no puede lener cualquler valor arbnrano pam su”

16



energia, inicamente pucde tomar valores discretos mz’:hiplos de hew, donde W es la t'recucncia

de oscilacion ¥ n la canstante de Plancl-. Ademas cl estado de energm de oscﬂacxon mas

bajo no puede ser dc cero energla. (cmendo una energxa de pumo ccro dc l/2 ).w La cnergi'\

de un osmlador es.asi(n.+ 1/2 )hm donde n= 0, l 2, 3 La encrgia promedlo de on

sistema de tales oscxladores es

= dn dy i
E(m l,hm el
o

2 1)

0

3 = (ﬁh, -;-)).m ’ (2.27)

donde

- (2.28)

es la funcion de distribucion Bose-Einstein:

La aproxunacnén de ns!em cons»ste en couslduar ael sélldo como descmo por 3N

osciladores cuanuzados mdcpendlemes dc ‘una frecucncm w umcameme Luego cmonces la

epergia total de uua mol dc un sohdo

2729y "

17



La nmphtud del dcsplazanuumo ménnco en teoria cudntica eslﬁ dada por 11 ccuacion

de Ia energia de un oscnlador 1/2 Mw xo- ( o Mm <x’> ) a ( n, + l/’)hm Entonces

e
: (2.30)
c )=
dado que
w2 =43 Ya2 L (2.31)
Note que eni ¢l Timite'dé a laé""ten“lip‘él"alurx"as'
(2.32)

y podemos ignorar el témino’ 12, obtchiendq‘ los résultadoS‘del modelo clésico.

ii) Teoria de Deb e

- La: tcorh de Emstcm da una exphcacwn cuahtauva aceplable de”los calorcs

esch|ﬁcos pero los resultados cuanulauvos no tienen una buem concordancn con los datos

espcctro de frecuenc as G(m). donde G(m) es el nu ero de modos con frecuencm entre © y

w + dw.

18



El modelo de Debye supone que hay una t‘recucncna de corte w= w,_,y que para @ <,

wpla dlstnbucnén de frecucncnas obcdece la relacnén G(m) Am’ dondc Aes una constante. .

A se encuemra de la’ condlcnon de normahzacnou i

(2.3‘5)‘

o ":G(m)dﬁ’ v_ .
con | h

I ommin
Esto da.. 5 ’\ |

vibraci6n de

(2.36) :

)

(2.37)
Donde hemos utilizado las rélaciones siguientes:

19



k0, howp,

& £
e : (2.38)
£, &

T

Para obtener ¢l (S‘OD)_'sc'idkcbc “promediar Ia velocidad cundratica media sobre todas las

frecuencias

(2.39)
9k6D
Hc

AS- =

para f

usado umcamente para ray,s gamnn de ergnas relauvamenle bajas porque fdecrccc

répldameme con su energla g

20



2.4 Impurezas.

Todas las rclacnonus amenorcs han sido calculadas pan s6lidos _pures,’ nuestro

interés, sin embargo, se cnfoca a Ia dm1nuca de séhdos con m)purezas._'

En los pnmeros lratanncntos tedricos de los problemas con xmpurtzas, Déwber Yy

Elhot” (DE), usando técnica dc funciones i de” Green calcularon e desplazamientp

cuadrétlco medlo_qn la:suposicién dc,quc;el atomo impuro es colocado en-un receptor de~

'N

r Kagand e Iosnlevskl en ¢l caso general =

asf cbmo en el caso, ’articﬁlar el que c sup ne que las conslantes de fuema de llgadura

de los {nomos de la matnz y los de mpureza son lguales

21



La probabilidad de que ocurra el efecto Massbauer en una impureza, en una red

ciibica monoatémica esta dada por la funcién

as vibraciones .

para fuerza central

s € presmnes fuemn envadas para una 1mpureza en una: red de

vanadlo bcc pero tamblén son aphcables auna red fcc

o



3. INSTRUMENTACION

3.1 Espec(lﬁxﬁetro l\lﬁssbnuef. :

Pam obscrvar el cfecto Mossbauer es nccesano tener unn (ueme radlacnva. un

absorbedor que contenga el mismo lsélopo de h fuenle (que gencralmemc seré el lsotopo

de estudxo), equnpo para modular la velocxdad con quc debe movcrse la fuente y un equlpo )

de detecmén y procesamlemo de datos. tal arreglo consmuye un‘espcc!rémctro Mossbauer, :

(ver Flg. 3.1).

23

COLIMADORES HY
DETECTOR l——»{AMPLlFICADOR
MONOCANAL
ABSORBEDOR
SERVO GENERADOR DE
MULTICANA
1 AMPLIFICADOR [ IONDAS J‘“{ AL l
TELETIPO O
{ IMPRESORA F—!COMPUTADOR J
Fig. 3.1 Equipo para cspectroscopia Mossbauer.




Una "fuente MOsslnucr" s un sistema que emlte rndlacmn gamma (mcdlame

decaimiento radlacuvo), dondu par(c de Ia radmctén es emluda sm relroceso dcl emisor, ©

sea, con una fraccnén Mossbauer f consnderab]e. Como las vldas mcdlas de los eslados

2 6xl0 POseg T

: 7y R
9.77x10 Bseg 26~

s ::v_m : P i
Yo
1.8x10 Bseg . i s F

st TG oY m u



S7¢o 270 ¢
0.6 %
99.84 %
EC
Y
//
-8
5/2 '|SS.4 10 se9
: -7
3/2 144 10 seg
1/2 0
57

fe

Fig.3.2 Esquema de decaimicnto del Co,

119
s 38 h
» 8
100 %
tc
113 m
1172 e 250 d_89.54 Kev
/ E
Py | 2osers kv g8 L
1/2'+ - 0
.

" Fig-3.3 Esquema de decaimicato del "Sn.

(25



Supomendo que el emisor y! el absorbedor estan en las mismas condlcwncs y que una

!onces se tendr& una gran E

parte de la radlacxén es mda sin que el Atomo retroceda ‘

absorclén y una razé

corresponde al cero de velocxdad yeste. commxeuto del cero de velocndad corresponde a la

diferencia de energna entre la de la fuente y la del absorbedor (commlento lsoménco)

"25'



Los rayos gamma, emitidos por la fuente penctran el' absorbedor y pueden ser

absorbidos resonantememe por nucleos Mossbauer de la misma clase que los de la fuente

Después de un uemporr la desexcnacion en el absorbedor ocurre medlante Ia emlslén .de

rayos gamma, rayosX eleclrones, clc Ladcleccnén d estas emlsxon c cctua por edlo :

atural de linea

y su amplnud Ver Flg ax y 4

32 Carncteristicas de Ias Fuenms Mbss auc

Exlsten vanos cmcnos que deben tomarse en cueuta en Ia prepar

de un 1sétopo Mossbauer“’ (1)anero que todo, 'si hay dnferemes transformamones

27“'



nucleares que producén el nivel miclcar de inlerés se debe elegir preferememente aquel
que da la més alta mtensxdad y que tlcne Ia v:da medna més grande del nuclco precursor o

(Z)El espectm de energfa de la fuente, que podrfa depcnder del matenal de la malnz (.

28



3.3 Caractensllcas de Ios Absorbedores. -

La preparaclén del absorbedor Mbssbauer eslé de(ermmada esencxalmente por tres

. t’ z
ot
e Tao (3.3)

(3.4)

e : lén del étomo i para rayos gamma de energia E
:Na: m'lmero de Avogadro N I

8: abundanc:a rclatlva dcl lsétopo Mossbauer

29 .



- Y1 t/2)

FRACCION DE ABSORCION
I

AR LA LA LAAAL LR AR S LA R JAM MAMASASAF LA

Fig.3.4 Fraccién de absorcién en funcién del
grosor del absorbedor t{(cm)}.

o,: secci6n eficaz resonante maxima (E = E,).

fa: fraccion libre de retroceso del absorbedor.

Adicionalmente el ancho de linea se incrementa con el grosor'

e S il € k- T

2T 1¢0 .“1‘3“5t Y

donde t debe de eslar en ccntimetros en consecuencm 1a resolumén decrece con el grosor

del absorbedor. Es nccesano, emonces opnmlzar la funmon Bt que pondera los tres

30 -



efectos mencionados

‘ ‘ it 7
(l-e 71‘,(:‘7)) T (3.6)

- ni = . . o
&) = F=T ° TR (T0. 135 1)

¢t L ', I
(1-e'7.r .i—;— g 2TNa%P

2T, (1 + 0.135¢)

(3.7)

g(e) =

para obten;r el ‘grosor Gptimo,

]

g(t) UNIDADES ARBITRARIAS

T T T T O T T T T T T T T T T T T TR
LABRRARASAE LA i i i 1

{ (em :
Fig.3.5 Grifica de g(t) como funcién del grosor
del:absorbedor. g(t) es miximo a t=2.2 cm a una
temperatura:de T=298°K.

31



Como una aplncacxon de fas ccuacnones antenores en la Flg 3 5 se ha determmado el grosor
éptimo para el ’7Fe en und matnz dc acero moxldable Dam:lelz = 58 8 cm’/g y f (298K)
=0, 70 El grosor épumo se obtlene a t— 22 cm ‘a una temperalura de T= 298 K que

corresponde a 6 23 mg/cm para una lﬁmma dc acero moxxdable

32



4. APLICACION DEL MODELO

4.1 Modelo de Mannhclm. :

En la aproxnmac:on armémca el llamlltomano de un cnslal en 3N- dlmcnsmnes estd

dado por i

He Sy LA ﬁ): :-4,,(q,qo (q)uﬂ(qo (a.1)

son mtroducndos como una penurbacxén .

¢ la rcd Los cambx

hay camblo en a cstruc ra

donde se ha expresado por separado los camblos en masa y fuerza

337



Yol 4 9 =~ M= M) d“sanﬁy( 2.0)8(¢" 0)* A4 79 ~Ap{ 7. 79 (4.5)

donde las primas denotan el cambio de parfnietros; entonces podemos reescribir la ecuacion

v (q-q) (‘7'),, )

P

asf que la s‘ol:qgiéiﬁrde,(‘i,"S) ésyzy—fﬁ" s

34



DRI N A C RN LR AN R LN ) : . (4.10)
Bovigg! i , .

El desplazamiento cuadréti‘c_o gﬁedioy la velo;idéd cuadratica media quedan expreéados por

- (413)

RN e (4.14)
'm‘f’ )

% es la razén de las constantes de fuerza

T(w)

(0?-62) G (w'ydu' -

La condicién neéésaﬁa paraun mado localizado de \}ibracién de frecuencia w est4 dada por
1dops()s0 . (4.15)

35



Mandudm"‘ muestn que el commlcnto Doppler- de segundo orden 'para altas

temperaturas cslé dado por '

(4.16)

donde el pnmcr termmo es cl limltc clésic

1 '| Madelo

42 Métodos Numéric

de Mar _' in

La solucnén numeérica consiste fundamemalmente dc cuatro pasos: :

bﬁswa se puede enconlrar en cualquxer ibro.de texw de anéllSls numénco. como por

ejemplo en "Anéhsns Numénco"

: dc:: Richard L. quden,,yfl.?TDoug[as, Ralres,,Ed.
lberoaménca 1985 o : v. ‘ e

36



Polinomio mtcrpolnn!e Sea P, (x) =a,+ ax+ azx- + ot a \’I un polmomlo de grado n,

dada una funcnSn conlmua fen un mtewalo ccrrado, exlste un polmonuo Pn(x) tnn ccrca

de la funcnén f como se desee Esle resultado se expresa més precnsamenle medlanle el

teorema Slgljlen

= f{x): El polinomio tendrd también la misma direccion que la funcién f en (%, () Si

P(x) = ’P(:_(a_)‘.‘De_hma:’nera similar, el polinomio de enésimo grado que mejor aproxima a la
a de X't L e que comcxdan con las -

de f. F.sta es prccxsamenle la condlclén que sausface el polmomlo de Taylor de enésxmor

grado para la funcxén fen xv

LA )
.9/"'(,1',\'0)"

1’.:(5 = f(.r)of’(x)(x-xo) ‘f”(xo).g_"_',%"_ol_ S

37



el cual tiene un residuo o gérmino'de error

R() = B -1) - —%—',’;,(I—)L.Jl(rfau»"" e

Como los polmomlo de. aylo uc' en Ia propledad de que toda la mformacnon usnda en

la aprox:macnén estd concentrad1 en un punto [ sea’en xo. la aphcacnon de los polmomnos

puntos (xo,f(xa)), (x,, f(x,)), (X f(x,,)) :El polinomio Imeal que pasa por (xo, f(xo)) y. (x,.

(X-Xg) (X%, ) (X-%;) ...(xsx,“,,) (’x-xkrﬂ)’...(x-':'t,,) : :(4.20)

38



Para satisfacer L, (x,) = 1, ¢l denominador de L, debe ser igual a (4.20) cuando x = x,. Por

lo tanto
= (" ¥o)* (r'xkl)(“""bl) o x-r)
Lak (XA -"u) (XX ) (X X) = (Xp¥) T
a ('r—x.) ’ w(4.22) -
,,4( vy =120t

i 0 { Xe=X;)

Resumxendo Sx xo. x,, 4 x,, son (n+1) numeros dlferenlcs ¥ fes una funcxén -cuyos valores )

estdn dados en estos punlos, cnlonces exrslc ‘un {nico polmomxo P(x) de grado a lo més n o

con la propxedad de que

ffrf(xn"- B(x,)

donde

n (x xl)'"

) = A

(4.24)

para cada K = 0 1, ..n F'nalmentc podemos expresar nuestra funcxén f en térmmos del

polmomxo de L'igrange

39



fay = P(\)|n(.\ \,)_m_l()_il , _ (4.25)

donde el segundo termmo del lado dt.rccho de la ecuaclon esel resnduo o lermmo de error.

Integracién. El mélodo bésnco l’ Aolucrado para aproxxmar

(4.29)

L)

= i’a £(x k)’i‘—-——l'l PN (e
= ","‘ {n+l)! i

donde E(x) est& en [a b] para cada X, yo

40



= be,.(,\') dv , para’ cada r=0,1,...,n. (4.30)
a - N

Las fénhulas de Néwton-Coleé (Trapecio; Simpson; Sinlpson‘ii'es-ocla\{os. etc.) son

n' inlérvalos

gencralmcnte apropladas para usarse’ sobre mtervalos de mlegracxén corto:

grandes se necesxta utlhzar férmulas ‘de muy. alto grado cuyos valores para lo: coeﬁclenles

rmulas de; Newton Cotes eslan basadas en o

son diﬁciles de obleher. Por otro lado, las 16

polmomlos mtcrpolantes quc'usan nodos lgualmente espacmdo

X ; éste LS tn procedlmlemo

inexacto sobrc mlcrvalos grandes debldo a la naturalcza oscxh(ona de Jos polmomlos dc alto

La cuadralura Gaussnana pcrmne cscoger los puntos de cvaluaclén de una manera

6ptima. Esta prcsema un procedlmlcmo para escoger los ‘valores x,. X3 .‘x,, ‘en el mtcrvalo
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{a,b] y las constantes ¢, C,,..., €, que se espera minimicen el error obtenido al realizar la

aproximacién

f:f(x)d\' ic, (x) s 7'; L . (‘4“.31’)‘ N

para una t‘uncxén arbnrana f. Para medir;esta precmén. se supone gcncralmeme que la

existen consiantes inicas’ ay, a,... @, tales que -

o) = Yagin ' o (4.33)
1=0 s .
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Teorema, S| {¢n, ¢,, s <h } es un conjunto de pohnonnos orlogonales defmdos en [a.b} con

respecto a una func:én dc peso contmua w(x) y <l>k es un pohn‘ ' ) o de‘ rado k para cada' :

parak =23, L dépde

- erk.,(xn’dx
f[Pk,(x)Fdx

(4.35)

fhixék;l (x )sz (xdeg .
Cp = L T (4.36)
e =

y Pn tiene n réfo?_sqdisti‘x‘llas X . %, todas elias eri‘el intervalo. (-1,1).

£(x) = n_(_x__)fL)_

kg (x 'Xj) (4.37)

entonces
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f_:f(x) g\'-i; ifle) - , (4.38)

donde

: . 1in (x—x )]
c 1 -——’——dx .
‘x S (xrxj) (4.39}
Fmalmente con la snmp]e transfonnaclén hneal
_2:(_—(1*& . (4.40)

: (b'.a)

se traslada cualquler m!erva]o [a,b] a [-1,1] si b>a Los pohnomlos de Legendre pucden ’

usarse emonces pal‘ﬂ apl’Oleﬂl‘ .

‘f.bf(x’??f??flf'( (raeuwbl\Gaige g

para cualqﬁier.fu;j que pueda ser evaluada en los puntos requeridos.
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‘5—'1}:[&--(fu',~~b)l2 =2 (e (K1) = 0. (4.44)

Estas ecuaciones se simplifican a Jo que se. conoce como ecuaciones normales:

(4.45)

(4.46)

(4.47)

(4.48)

El problém'a' gcnqrai ‘de' aprdximar un 'cox}j'imto de dé;os {(x yi)/ i;O,l,....v M}, con

un polinomio

ap ke T T ST a9
de grado n <'M se hace de manera similar al caso lineal. Ahqra se requiere de la eleccion

de las constantes ag, &;,..., a, para minimizar el error:

45



M ’
E= 3y - Ax)l? (4.50)
(4.51)
(4.52)

(4.53)

Como en el caso lineal,:para:minimizar a E, es necesario que 6E/d ;=0 para cada j =

0.1,..n. Por Io}anrto. pé a

n L
K0 i=0

Yay st =Y yxi (4.55)
Y o
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para j=0,1,. ... n. Es conveniente escribir las ecuaciones como sigue:
= E)’i-"i"
Pogsl

e E yl"‘.I!

. . BRI . (4.56)

i A ST T
L2, .
S et e Sy
"y . £=0 - .

El sistema tiene solucién Gnica siempre que las x;, para i=0,1, ..., M, sean distintas,
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4.3 Datos Expcnmentalcs.

Aunquc el efecto Mossbauer ha s:do obsewado en muchos clementos, h mlensxdad,

dela absorcnén r : onantc que se mlde por la (racc;on Mossbauer fo porcenta;e dc nucleos

que expcnmeman dlcha absorcxon, vana cons:derablemenle sncndo los casos de ’7re y “°Sn :

no pglca dc estos

Ey (KeV) ER (evx)D b

23875 0 258
Donde:

Ey es la em.rgm del rayo gamma,

‘Tes el ancho de lmea )

Tes la vlda medla del eslado excnado

@, es el coeﬁc:ente otal dc conversxén mtema

Ey es la cncrgiav dc rclroceso oy

£.de-los deé&fmiérﬁos dél nivel de 23.875 KeV, los rayos y son

Para una' fracci¢

emitidos con. la energia complcta'de la lransnclén y.con un ancho de lmea de = 10’ eV,

Esta fraccnén Mossbauer, que aumenta a medlda que dlsmmuye la temperalura es snmllar

al factor Debye-WaHer en dlspcrsnén de rayos X. Para f resto de los dccalmxentos, Ios rayosf

y pierden parte de su energia al cederla ala red, y por lo tanto no pueden ser absorbldos
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en forma resonante. Aunque e) estaiio nalui’al conticne sélo el 8.24% de “°Sn. esto es

suficiente pam producn una 1bsorc16n slgmf canva- sm embargo en la mayona de los casos.

se utiliza csmno ennquec:do para oblener mejores resultados.

Cuando las estructuras cnstalmasde la fuenle y dc Ja muestra (absorbedor) asi como

los estados qulmxcos de los dtomos emisor:y. absorbedor son 1guales, entonces ocurre el

fenémeno de resonancia. Sin embargo, en genera] )os estados qumncosy los medlos en que .

se encuentran los dtomos cmisor.y absorbedor son dlstmtos, de manera que se produce un

cornmxenlo y/o un desdoblamlcnto de los mveles de energia entre los que ocurre la emis !

a 250 °C. El nempo de ccocxdo fue de 48 lloras. después de las cuales se deO t.nfnar la

muestra hasla emperatu ra ambleme.
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3. Para oblcner los espcctros Massbauer, la muestra se coloco a bajas lcmpenturm. en un

cnostato dc mlrogeno I|qu|do, el cu1l s¢ calcmé p'\r'\ \'arnr hs lempcraluras A

tcmpermuras mayores quc Ia nmblcnlc, la mueslra se coloco cn un horno,'\] v1c10 con
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RELATIVE COUNTS

Fig. 4.1 Espectro Massbauer para Pb 8% !\%Sn'a 77 K7l
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RELATIVE COUNTS

15

Fig. 4.2 Espectro Massbauer para Pb 8% %S0 a 197° K57 =
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TABLA L Valores experimentales para la fraccion libre de tetroceso (1)
y ¢l corimicnto Doppler de scgundo orden.

T (°K) f. (x0.005) 5S (mmys )
77 24.000 0.09 = 0.01
104 17.543 0.10 =+ 0.02
129 15.032 0.13 = 002
1520 1234 0 1015 20,02
L : 0.17.+.0.02:
©il 021 % 0,021
210,18 '+£:0.02:
0235002,
0.23'+.0.02°
'|/0.25 % 0,02
0.20 '+°0.02
0.21 = 0.02
025 £°0.02.

44 Célculo tconco de l‘y del corrlmlento Doppler R

El va]or de t‘y del cornmlento Doppler es delemlmado a'pa |r de las ccuacnonesr !

Idesplazamlenlo cuadr{mco med y la velocxdad cuadranca :

fundamentales @ 14) y (2 15)

medla son detenn" ad 13), dondc se ba :

tomado como G(m) la funcién de dlstnbucxén de Debye Durame cl célculo compulacnonal i

se hlZO un barndo dc dlferentes valores ara Ia razén de Ias constames de fuerza )./ A’

que aparecen en la pnmera cxprestén de (4 14)
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El programa de computo contempla Ios puntos siguientes:
ENTRADA 1 Las tempcmturas T,. Tz, , T los ‘valores f(T,), f(T.), ... f(T,) {Datos

expenmemales)

Paso’l Par11—‘123

Paso 2 Para ]

Paso 3‘

SALIDA 17

ENTRADA 2 -

Paso I '_“Exyr)rresiéri analftica de la funcién f(x)' dada por las ecuaciones (2.14), (2.15).‘

Doppler. ... - = :;, L , SO R L AN
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TR
Temperslura_( °K )

Fig. 4.3 Familia de curvas para la fraccién libre de retroceso para diferentes vatores
de la razén de la constante de fuerza,

Corrimiento Doppler 3§ (mm/scg)

Tempernlum_( °K )

Fig. 4.4 Familia de curvas para ¢f cornmiento Doppler para diferentes valores de
la razén de la constante de fuerza,
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ENTRADA 3 Sahda de cnlradas 1 y 2,

Paso 1 Detennmar el polmomxo mterpolante para los untos expenmenlales Sahda L

Paso 3 Resolver el sistema de ecuacnones (4 56)'en térmj os del paramelm A/ M

‘ajusta a los datos

-de K Es costumbre en la Ineratura hablar en termmos de Ia razon A’/ A ‘en lugar de

su mverso, asi lo haremos en xodas ]as gréﬁcas A lablas
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0.81

Fraccion libre de
-

E>~s
o -
ST WTTET TR TR CAABACT
i Temperntura ( °K }
Fui 45 Curva que mejor s¢ aproxima a los datos experi; les para [a £ ] valor

de la mazdn de la constante de fuerza es 0.81.

(mm/eeg)
s 0§ E i

§ £

Corrimicnto Doppler 55
H H

Temperatura_ 9K )

Fig. 4.6 Curva que mcjor sc aproxima a los datos i les para SOD. El

valor de la razén de la constante de fucrza es de 0.92.
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TABLA 1I. Valores ¥ tos para la 1ibie de retfoceao (f), normalizados a la
unidad n'4 °K. o o : fioh :

LRI SN CNING L NN ) NN
100 el -110,7 0,6
0,992} ™t 0,961 0931 0,902 0,874
V9,829 |4 0,894 0,880 o829 0,198
o0,870° | % "0,832 |- 0,796 0,761 0.726
0,831 9,791 0,153 0,718 0,601
“o.814 Y- 0,77 0,736 0,700 0,665
0,763 0,720 0,681 0.6 0,607
< 8,714 0,670 0,629 0,591 0,555
0,696 0,610 0,571 0,535
: 0,669 0,582 0,543 0,506
4626 0,518 OJ_f_’B 0,462
0,590 0,502 0,462 0'22_1
0,587 0,498 0,458 0,422
0,549 0,460 0,421 0,385
0,514 0,426 0,387 0,352
152 12,344 (0,433 0,508 0,415 0,380 0,346
ARaRS 0,393 0,356 0,321
0,364 9,327 0,293
0,350 0,313 0,200
0,336 0,300 0,268
0,311 0,276 0,245
0,299 9,264 0,234
0,288 0,254 0,221
- 0,266 9,233 0,204
0,248 0,218 0,188
0,246 0,214 0;185
ﬂﬁ7 0,197 0,170
0,210 0,181 0,155 ]
0,206~ 0,175 0,150
F 198 9,166 9,142
0,180 0,153 0,129
0,174 0,148—] 0,125
RY TR B WY 0,118
o160 0,138 0,116
R ML B M ETY 0,111
0,137 © 0,013 0,094
0,132 0,100 9,090 |
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TABLA 111, valores tesricos y _exporimentalss para_el corrimiento Dopler do sagundo ordon.
(':) &‘_I‘E_n‘;’;" )‘I/)\O.O 0.5 a.92 1.5 2.5
50 0,043 0,069 0,082 0,122 0,149
60 0,951 0,073 0,004 0,117 0,140
70 0,060 0,078 0,088 0,116 0,135
7 0,09 0,066 0,083 0,001 0,117 0,135
8 0,068 0,085 0,093 0,118 0,13¢
S0 0,077 0,091 0,099 0,121 0,116
0,085 0,098 0,108 0,125 0,138
0,089 0,101 0,108 0,127 9,140
0,084 0,106 0,112 0,130 0,142
0,102 0,113 0,119 0,135 0,146
: 0,110 0,120 0,125 0,14 0,151
o1 0,121 0,126 9,141 0,151
T 0,119 0,129 0,133 0,148 0,157
- 0,128 0,136 0,141 0,154 0,163
0,129 0,138 0,142 0,156 0,164 .
i 0,136 0,144 0,149 0,161 0,169
0,343 0,152 0,156 9,168 0,176
0,149 0,157 0,160 0,172 0,179
0,153 0,161 0,164 0,175 R B
0,162 0,169 0,172 0,183} 0,18 B
9,166 0,173 0,176 9,186
200 0,170 0,177 0,180 0,190°"
210 0,179 0,185 0,188 0,198 - -
219 0,18 0,186 0,192 ‘0,195 0,205
220 Q187 9.493 2,136 2,208
230 0,196 0,201 foj204° 0,213 | 0,219 ¢
240 0,204 0,210 02125 | 50,221 9,226
244 0,11 0,208 0,213 0,216 | f0 204 = 0;239
250 0,213 0218 “0,221 0,229+ ] ° 0,234
260 0,23 0,221 0,226 ° 0,229 0,237 | " 0,242
264 0,28 ‘0,225 ‘9,230 " 0;232 1) o240 0 [ 0 248
272 0,20 “o,231° "o,zi‘s i 9,233 - i vevaag | 0,281
277 0,21° 0,241 0;243 0,250 - 0,255
295~ 028 0,256 0,258 0,265 0,268
200 | = 0,260 0,262 0,263 0,273
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45 R Had, y(v olast,

En nuestros c&lculos hemos usado la densidad de estados de Debye, tmando como

La aphcacxén del modelo de Mannh lm en cl célcu] ' de la razén de las’ constames:

de fuerza, no detenmn6 la e:astencxa de modos locallzados de v1brac16n, es decxr, la ec
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(4.15) no tiene solucnoncs reales, los valorcs de f son emonccs descmos umcamente por el

térmmo contmuo de Ia ec. (4 l3) Recordcmos que 1 condncxén para Ia exlstencm de un:

)
Para el modelo de Einé;efn s
w(n) =, VBE = para _toda n
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b) El modelo de Einstein-Debye.

Oy n)

H
2
3
Py
By
. B
>
—

c) El modelo de Leighton

observamos que los valores son menores que la umdad mdlcando n debxmamlen(o de la s

constante de fuerza e la matnz en presencxa de la lmpureza
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-TABLA 1V

Frecuencia mixima

E 10% rad'sec’ Razénde Momentos
Matriz FOMITTUTeRy L AME(+2)  1aWmad B! 8, B B
"MoDELe 2
s
mNster 1A 0 L ) e ) - 1,000
N e [ T il
'DEBYE . . “. 0.536
‘visseHE < |5 06007
R oot 4 Sty
LsiaiTo G 0 2 | osee: | ases-]t new | os
15,54 0,603 0,865 1,018 0,797
10,79 0,559 0.848 1042 0,779
946 0,509 04830 1046 0.768
s2 | osu | oan | 1ew 0.763
4.2 0.44) 0,788 1063 0,695
045 0.555 0,848 1042 0779
0.3 0.558 0,852 1041 0,784
873 | osse | emz | 104 0,759
615 | wsee | oms | 10s0 0747
1.0} 0491 0,801 1,061 0,702
1699 [ 05w | osm | 1om 0s18
1821 [ oo v | 102 0.479
851 osa | osn | 0w 0,816
SO0 L 0,679 0.904 1,024 0,845
o617 | osm | 10 0,845
900 | 0658 | o8 | 1o 0.842
288 [ 0ass | o | 108 0.7
043 ) o3m | o1 | 106 (X
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| AYA’ NEUTRON-DISPERS|

cmy

197Au 1,493

1351
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TABLA V1. Constantes de fuera del Sn e difercnies matrices.

wsny ,;iv‘k;. Lo [Rei

pd o7 oi6»+ooz
L =001
:+0,1 =

AP “1 Bste trabajo’

(30}

* No'reporntan.

Poco lraba]o expcnmemal se ha reahzado con el plomo a dlfercncm de otra~

como - éste € recu un modelo aprox]mado

jue en’ nuestro’ caso”fue asumir: una

dxsmbucxén de frecuencnas de Debyc
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