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l. I r: T ~C DUCCIC L 

Por el estudio de propiedades épticas de s61ido s n c s re--

feri~os en seneral, a un an~lisis de las muchas formas en que 

con la radiación el ec-:rornagn 2tica. El término ;'óptica lt imp:li-

ca que la lon gitud de onda de la radiación 8 S peque~a co~ p ara-

da con las dimensicnes de la muestra bajo estudie, e incluye 

radiación desde A r..J 1 mm (v "! 3 x 1011 Hz, llw<"ll.23 x lO-3 eV ) 

hasta A 1"\1 100 nr.l (J}"-J 3 x 101S Hz,'1iw"-l12.3 eV), es decir 

desde la región de microondas hasta el ultravioleta. 

Las formas en que la radiación electronagnftica interac-

tGa con los sólidos se conocen co~o; abscrci ón, emisión, dis~ 

p ersi6n, "scattering", refl exión y transr:lÍ aión. Su irr.pcrt8ncia 

pr{ctica radica en qüe sen herramientas pc;tentes que nos per~ 

riten comprender la estructura electrónica y ató n ica de los 

sistemas baje estudie. En el caso de un sól i do cristalino pc-

demos obtener infornación so b re la estructura de bandas de 

los estados electrónicos asi como de vi b raciones de la red; 

y en el caso de un conjunte de i~p erfecciones puntuales den-

tre del sólido po~e~os ci b ten e r informaci6n S G ~re les estados 

de energía d~ estes i~perfecciones. 

En el presente trabajo se presenta un e s tudio de las 

prcpi e dades 6pticas de les só!idc s. ra~a t al f in, se ha in-

c 1 L! í c: o e n e 1 e a p í t L! 1 e 2 1 e s f u r : e a m en t (1 s -t e ó r i e o s del a in-

+ 
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de radiación ceí! los S e, 1 .; ,.J[. <' 
. .. '" -:. ~ , .... " 2\si cemo tambi e"n 12 

definici6n de canti dad es ~2crosc6pica3 que ccracterizQn al 

siste~e como sen: la const2nte ~ie 1 6ctrica , el índice de re-

frccci6n, el coeficirnte d~ s~tinc~6n, el coefici en t e de a b-

", .J:' • • ~ d fl' , .... .. ,. d I sorclcn, ... os C0811Clen ... es ·8 re ' e~uon y l-ran:::;r:USlon, y e co-

En les secciones 2.1 y 2.2 s e pres ent~n las prc pieda-

' ce~, de la radiación incide¡·: te y l a s d el sisteme. En la sec-

c5.ón 2.3 al.relacionar la~ ma;nitudes entes definidas cen las 

propiedades rl!:!.croscópiC2S del siste r::a baje estudic,se plantea 

la necesidad deun tratamientc. mecanico cuántico del problema, 

lo qu e empeZ8í:!:-:S 8 desarelJ.:!!' en l a seeci6n 2.4 donde se re-

v i s a n 1 e s p rc pie dad e s d e u n sé 1 ido c r i. s t él 1 i n o con o si. n i m-

JO" L ., perleccl0nes. a saeClon 2.5 se ocu~a del campe radiativo y 

su cuantizaci6n y en la s pcci6n 2.6 se hace r~for8ncia a la 

interacci6n del c8mpo radia t ivo y el s 6 1ido cristalino a fin 

~e definir los ti; ,es de prccesos c¡ue tiEnnn lu s ar en 12 in-

teracci6n. Es~ecial importancia scr~ dada a los procesos de 

.., l' ") ~ ." ~t . acscrc:cn, aun~ue lemos lnC_U1CC ~em01en aLgunos cernen arl0s 

, .. , 
s e :: r G (: r : J.. ~ 2 o n • 

En el capí tulc 3 se inc l L:/ en los princ J p ¡<l. es procesos 

,.l t . , '1 . • .t> t ' v e a .scrCJ.Oíl en SC_lons pFT.'ec es \1 C&,l G CS"l".LS proceso s I1GS 

clan infoTrGé:,c i ón SC~-;!'8 su '-. ~. trl!ctura~1 prc:piedodes. Se ha in-

cluído además un reSUI·;HI ITíU~' ursve ~;(:l:re proc 8soé' de emisión. 

E l ~", · ~t ·~ _ ~Gp-,-- U.,. C c. n é lisis de 

¡:::rccescs " . ,. . ce aCS LrCl o n per l8puroz2s presen~8s 
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Ap licond G los r e s c ltedos de la 
. , 

s e CCl.c n 2.6 se ~ a obtenido u-

na re1aci6n importante entre el n6 mero d a impurezas prEsentes 

1 f··.J.., b ., e p cee ~C~8n~eoc 2 s c rClcn, la pro ~Gtilidad de transici6n 

entre cst2dcs d 9 la i mpurez2 y e l in d ico ~ de refracci6n del 

sis tem a e n que s e e ncuentran. Se pr e 8 en ta a d 8~~ 5 u n e s tu d i ~ 

s c bre les fcrmes de espectro de abs c rc i 6n p a ra c i ertc tipo de 

io purezas y la influencia de la t8~p eratura sobre e stes es-

pectrcs. 
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2.1 D[F 1L ~C IC ¡,; Dé: CC i. STA L TES CP T1 CAS 

~nn ond a plana ~onocr6matica se re~ r e s enta p o r medie de un 

conjunte de ecuaciones para su s c a mpes e1 ~c tri cc y ~ asn6tico 

en la forma: 

E ~ Eo e~p [i (k.1- uJt)] - -H ~ Ho e)(p [t (k.r- u..rt)J (2.1) 

.-.-
d ende k es el vector de prcpa gaci 6 n co mplejG da do por: 

-1" ....~ 
k = k 1+L ¡ '~2 Y W es la frecuenci a an gular d e la onda. 

las ecuaciones (2.1) s e n un a sc l llci6n de las ecuaciones 

de [ axwell para un campo e1ectrc m a ~ n~tico en u n med i o is6tro

---.... w~ 
pico, con per~eé.1. t. j1idad JL = 1 (ran ; o 6ptico) si: k-k = Ci€ , 
dende Ees la cGnstante diel~ctrica compleja par a el medie 

je: 

U 1 t . t d ' d· . ,.. ., 1 sua men e se ~n ro lIce un ~n 1C8 De rsrraCC1 Gn ccmp e-

rj = n+tk = e'/~quc permite dcfir,ir las- ccnst2ntes épti
o 

cas, done e n es el llamado Indice de refracci6n real y k o 

!nd i ce de atenuac j 6n B coeficiente de extinci6n. n v k son 
~ o 

n~meros reales p Gs i tivos que ~ ueden determi narse por medici2 

'.1- ' . t' 1' · I nes op~lcas y es an rS_ 3 Clon acc s 

las si ~ uientes relaciones: 

2 2 
n-k ::: el e 

2 nk = 6'~ o 

con €, ';/ E2,. por mee!io de 

(2.2) 

Pare: el caso el e 
, 

cn d ss planas hc~o ~ ene2s 
,-.. ~ 

\1< , Y 1<2 para-

l e lcs) viajando en dirccci6n z, se ~ncu entra que 
r~ __ 
"'1 

nuJ 
-c 



. , 

k 2 
k'ow 

::: -e ' 
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de tal Gedo que: 

E:: ED e><p (_uJ~ r) -'?xp Iiw(~-t)] 

Esta relaci6n represente una onda elEctroma gnfitica via -

jando en direceith z cen volccidad cln, a mortiguada en am -

pli tud ;J or un factor e,<p t_WO~l); es c ecir n describe la 

dispersi6n de la enda y ko la abserci6n. 

La atenuacién d e la intensi dad 10{ \e:J'l2 está dada por 

exp (-2CJJ~r;). Si definirnos un coeficiente de absorci6n o( 

como el decremento relativo de la intensidad por unidad de 

distancia en la direeei6n de propagaei6n, por la relaci6n: 

1 ::: lo exp (-~ 'i!) 

entonces o( _ 2u.J1Cc 
- e -

(2.3) . 

(2.4) 

Esta expresi6n nos indica que la abscrei6n del sistema está 

dada por las constantes k o o G"2,. 

Para medios isotr6picos (e escalar) y lin eales (campos 

externos d~biles comparados con los campeé internos) el vec 

tor desplazamiento 
~ ". D esta relaejonado con 

~ 

E por medie 

de: 
...... 
D( r ,o.)) ::: e (I.A.)\ , , ~~ -E(r,~) donde se ha s~pu e sto que O está -dado por el valor de E en el mismo punto(localidad espacial) 

[~ • Esta relaci6n s i gnifica tambiin que 
.. 
O no es sincr6ni-.. -ca c on E;, es decir que al valor de D en el ti e mpo t de-

~ 

hen contribuir todos 10$ valeres de E existentes antes d~l 

r.:islJC (causalidad). En este caso, E es un cp eradúr inte -

gral cuyas partes rea l e ima ginaria están relacionadas; es-

tes relaciones sen c c nocidas con el nombre de Kramers-Kronig 
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• I Cl aClas por ; 
. ca 

~(w')-= 1+ .3.<pí 'a-€"1..(~~ cl(! 
11 o d'-w (2.5) 

bZ(u.» = _ .2 CPSO() w 6 s.(Jál ct~ 
""ir o ~~- Ul~ 

(2. 6) 

donde (iJ si9ni fica que se debe tom 2r el valor principal de 

la inte Gr a l. Po r medio de estas r e l e ci ones es ~ o sible calcu-

lar para un amplie; rango de frecuen.cias el valor de E:1. si s e 

conoce el de €.z.y viceversa. 

Se dice que las relaciclnes de d i spersién [ 3] sen "sim

ples f6rnulas que relacicnan un proc e se dispersivc (el) a un 

procosc de absorci ón (E.z.) 11; de aquí quc" G e ha encontrado un 

an510go para el índice de refracción cOffiplejo,dado por: 
OD 

n(w)= i -+ ~<pr 'á koC~)cl'c} (2.7) 
11 Jo d~- W'2. 

De esta manera si se conOCE experimentalmente kc es posible 

encontrar n y viceversa. 

2.2 RErLEXIO ~ y TRA ~ S G IS!CN DE O ~ DAS PLANAS 

Experimentalmente n y ko se determinan directa o in-

directamente por diversas .L ' • i.,ecn1.cas. Una de el l as ampliamente 

usada es medir la intensidad de luz transmitida y/o refleja-

da en una l~mina plana delgada. A continuaci6nse establece-

rá c6mo est&n relacicnadas las constahtes 6pticas con estas 

ma gnitudes. 

Si una cnda plana se prcpaga a trav~s de la interfase 

entre des medicsc~n diferentos ccnstantes diel~ctricas, la 

intensidad de la on da incidente debe dividirse entre la on-
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da reflejada y la trcnsmiti¿ 2 . La a mplitud ¿e las ondas a ca-

da lado de la interfase se de-crrr.li na por las condiciones ce ..,. 
frcntera que r ~ ~u i 8ren que las com p onentes tan ~ enciales de E 
~ 

Y H sean i ~ uales a ambos lados. Para una onda incide n t e bajo 

un ángulo ~ . desde el vacio sobre 

1 2. f r O!l tera de un medio a bsoIb en -

te de índice ~ complejo (Fig 1) , 

las condiciones de frcntera dan 

lugar a las conocidas fórmulas de 

fresnel: 

. ePS 1> _ (N 7._ SVt\ '<$ )'/'Z. 
ccst/> +- (I',fl.._ SItM~ rJ> ) ~ • 

_ .. lcx>~- (N~~7..r;)~z. 
- N~scf> + (J.J~SJW¡"'rp )'/'L 

Fig~ 1 

· ....... -. .. . .. . 
c.. • • 

..... . , . .. . .. .. " 
~ . . ... ,.'." ... ,"', .. ' 
•• 1'1 .... · . ... ,'" 

.. '. . ." ... " " ,,:.: .: .. ~ .. : 
• .. • ' •• t 

• ..... ,4· ... ... . 
.. .." t , · .. .. . '.. -.. -..... 

(2.8) 

(2.9) 

Las cantidades~. y rr sen respectivamente los coeficien 
~ 

tes de refl e xión para la amplitud de les c&mpcs normal ( En) 

I~) ~ Y paralele \E al plano de incidencia,definidcs por Ern = 
p . 

r ... ~ ; t::. ~pE . .. n rpp 

Los coefic:i entes de rpflexión para la intensidad R '1 
n 

R están definidos coma la raz6n de la intensidad refleja
p 

da a la incidente para cada compcnente y vienen dados par 

lrn12 l· \2, ó Rn = y Rp = rp • Con un angula de refracci n com~ 

. pIejo P definida pcr la forma compleja de la ley de 5ne11: 

sen f /sen ~ = fJ , se cbtiene: 

~"7.. ({3 - cJ» 

~-z. (f.>+ 4» 

~-z (f3-4) , 
~""2. ({3+ 4) 
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Si el medio es trenspcrent,e , k IV O '.' \ - ,l·.: = e n), f3 es real 

= 1T z Al ~ngulo de incidencia ~B 

se le llame de Brewster. En este caso la luz reflejada está 

polarizada linealmente en dirección normal a l p lano de inci

dencia de tal mane:ra que la relación tan ~6 = n; proporciona 

un nétc d c p2re. deterr:1inar -n en meeies trens¡:: 2 r entes. En me---

dies pace abscr bentes ( n » k ), R no se hace cero sino que o p 

tiene un m!ni ~ o pr~nunciado para un valor ligeramente dife-

rente del valor ~6 del caso n ree.l . 

En caso de incidencia normal ~ = O las ecuaciones (2.8) 

y (2.9) nos dan el mismo resultado~ 

( n .... 1 )z,+ 't:.o'

C'fl+l)2.+ ~, (2.10) 

Esta ecuación permite una determinaci6n directa de n 

para medios transparentes o poco absorbentes ( ko~ O). Pero 

si ka ~ O, se puede escribir para el coefici en te complejo 

de reflexión de anplitud: 

donde a describe el corrimiento de fase que sufre la onda 

reflejada respecto a la incidente y su valor e s: 

Q."o tan G = 
( '0'2.+ )::0'Z. - t) 

Esta ecuación j~nto con (2.10) nos da la posibilidad 

de calcular las constantes 6pticas para medios absorbentes 

en el caso de incidencia norr:;al. Si se mide R(W) , pues e-

xiste una relación de dispersi6n que conecta la parte real 

e imaginaria de In r = In lrl -1- i e , dada por [4]: 
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(2.11) 

Este método 8S el 
, 

mas us~do para la determinación de n y 

kc y de aquí ' ~, y 62.' en la región d el espectro dende hay IJ

na fuerte absorción. 

Fin a l mente e n caso de ten e r un a lámina d e materi a l de espe-

ser d Y de no muy alta absorci6n, las constantes ópticas 

pueden determinarse midiendo las intensidades reflejada (I ) 
r 

y transmitida (It ) dadas por [s] ~ 

Iv- ::. Xo R. .' - ~p (- 2C(d) 
l - R'2.~p (- Q,d. d) 

1~ .... lo (I_R)"t f4p (-cx.d) 
.{ - Q'-Up l-~Old,) 
222 

Si se tiene k 0<'<' n y R exp el coeficiente de 

absorción puede calcularse midiendo la intensidad transmitida 

dada por: 

(2.12) 

con R ';t (n-\) 'l. 
¿'V'\+\)'2. 

2.3 DISPERSlm:¡ A8SCRCICN y E[I5IDr,] 

En las dos secciones anteriores se ha visto que la teoría 

electromagnética proporciona una explicaci6n adecuada a los 

procesos de absorc,i6n y dispersi6n a través de constantes c~ 

racterísticas del material n y k o equivalentemente é, o 

y €~ . En el proceso de absorción la ener gía de la radiación 

decrec~ y la temperatura del medie aumenta; esto su giere que 

la absorción est~ asociada cen ~l g 6n tipa de fuerza disipa-
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tiva. En metales es f5cil relacionar esta fu e rz2 con la resis 

tividad del medie; pero en aisladeres la presencia de estas 

fuerzas disipativas no es tan obvia. En · este caso se asume en 

t onces que los electrones li gados ~ue tienen este tipo de ma-

teriales se ccmportan como osciladores arménices simples,ex-

c epto c ca n do e stén suj e tos 8 fu e rzas qu e es t ~ n cercanamente 

en resonanciá con sus periodos naturales. Cuando esto sucede 

los electrones se comportan corno osciladores arménicos d~bil-

mente amcrtiguados y la transfcrmaci6n de energía radiante en 

otras formas de ener gía (abscrci6n) ocurre por la operación 

de estas Tuerzas de amortiguamiento. 

En esta teoría llamada cl~sica de dispers j 6n, la ecuaci6n 

de moviniento para un electr6n de carga e y masa m es: 

m(~ + ~ ~ + ~~) =- e. Eo Q;>cp iwt 

donde 'Ó' es la constante de amcrti ~ uamiento y !.Jo le frecuencia 

natural de oscilación. La cantidad mide el grado de 

a8arre del electrón al sistema. Resolviendo esta ecuación pa-

ra r y cé..lculandc la polarización dol medie cen N oscio 

ladores. ~cr unidad de vclumen, la parte real e ima ginaria de 

la constante diel~ctrica viEnen dadas pcr (6]: 
~, = 1. + 41fe2.No (Wo2._ w7..) 

l · . , Una genera lZ2Clcn de estas ecuaciones que considera 

r: f. e18ctron es pe r uni dac de volur.18n , ar.:arrado s (Wct) y 
o " 

a.n c rtigu2.dcs ('O't) de manera diferente, es. 
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(2.13) 

(2.l4) 

ft es llamadc la intensidad de oscilador c16sicc . 

Si todos los electrones est5n libres (W()~ = O ) Y sen ;-

; u 2;. l mente amorti guados (1;') se d educ e que: 

1 
(2.15) 

(2.16) 

Vemcs pues c,ue la teoría clásica describe los fenómenos 

de dispersión y absorción en términos de osciladores armóni~ 

cos amorti guados. Sin embargo el cálculo de frecuencias natu 

róles (uJoL) y de ccnstantes de amorti S1 uamiento ( ~ ... ) así co

mo, una interpretación adecuada de {t está fuera de su alean 

ce. Es necesario entonces un tratamiento mec~nico-cuántico 

del protlema. En primera aproximación es posi~le afirmar que 

los valores de Wci est~n asociados a los estades de energía 

de los electrones en el sólid9, f~ 

sición entre estos estados y '0"': a 

a la probabilidad de tran -
los tiempos de colisión 

entre excitaciones elementales que intervienen en el proceso 

de transición. La descripción cu&ntica de la interacción de 

la radiación con la materia requiere la inclusión simultánea 

de procesos de absorción y emisión (principio de balance de-

tallado) y a fin de ~antener válida la ley de distribución 

de Planck en el equilibrio, es necesario incluir un proceso 
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llamado de emisión esti~ul~d 8 . 

Consideremos dos nive1 9s de snergía aislados y separados 

h J}. Si NI es el núnero de átomos por unidad de volumen en el 

estado ¡;¡ás bajo, el número :1 2 en el de más al ta. energía será 

en equ~librio terr:1odinámico: r-J2 = NI exp (- hV/KT) (distrib,!! 

d e ra ~i3ci6n alectroma gn§ti-

ca con frecuencia J):::. ~ ,cuya densidad de energía en el 
'2:n 

in"cervalo de frecuencia eh.> alrededor de JJ es: fCJ,J) dLJ ,oc.!:!, 

rren transiciones entre los estados antes menci onados y el 

canbi o de población del est~do de ná s alta energía (- d~~ ) 
d.t. 

es debido a tres procesos: a) Emisión espántanea lo cual pro-

duce una disminuci6n en la pc blación en la razón A N2 • A es 

el coeficiente de Einstein llamado tambi~n "probabilidad de 

transición" y está relacionado con el tiempo de vida media 

del estado excitado. b) Emisi6n inducida o esti mulada por la 

radiación la cual produce una disminución en la poblaci&n da

da por [ 821 f ( )J )] rJ 2 • El fector f!2 es la probabilidad de 

transición por un i dad de tisGpo para este proceso,y e) Absor-

ción lo cual produce un aumento en la población dada por 

[812 f ( )) )1 ~\ donde nuevamente el fa.etcr fJl e s la probabilidad 

de transición per unidad d e tienpo de este proceso. 

En general y en condicicnes estacionarias (equilibrio 

... dO'") L.ermo :L nafil.l.CO " ., °l"d d . l, _8 pro oaol .l. a de er:,isión 

inducida es i ~ ual a la de a ~ sorci6n) - dende E es llamado 

el coeficiente a de Einstein. Para ~ue la ley de distribu-

ción de Planck se s a t i sfaga es necesario que: 
A ell~})~ 

-e, = cE> (2.17) 

de .I.: a l fOI'i :iB que pode r:¡cs calcule;r L... si conOCeLWS A y viceversa· 
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2.4 EL SOL 1 DO CRI STAL H l0 

Los s61idos están compuestos por átomos unidos por enl~ 

ces qu!~icos. Las propiEdades colectivas de esta disposición 

atómica da lugar a las propiedades físicas del sólido. Una 

de las características de los sólidos es su orden; es decir 

la correlación en las posiciones de átomos vecinos. La mayo-

ría de ellos presenta un orden de largo alcance que define a 

una red con simetría translacional extendi~ndcse sobre gran-

des distancias. Los cristales reales muestran siemore desvia . -
ciones de la estructura ideal, pues, la presencia de impure-

zas, dislocaciones y . disturbancias locales de la periodici 

dad, llamados defectos de la red; no pueden estar completa -

mente ausentes en un cristal. 

Esta sección está dedicada a un resumen de algunos re -

sultados de la física del Estado SÓlido, en lo que respecta 

a bandas de energía y vibraciones de la red. 

Partiremos del Hamiltoneano de un sólido supuestamente 

ideal y haremos uso de la aproximación adiabática a fin de 

llegar a los dos importantes conceptos antes mencionados. f,! 

nalmente incluiremos un resumen sobre la influoncia de los 

defectos puntuales especialnente impurozas, en el modelo 

tratado. 

2.4.1. El Hamiltoneano y la Aproximación Adiabática 

Supongamos ~ue el s6fitlo está compüesto por dos grupos 

de electrones: los de valencia que son los que contribuyen 

al enlace químico, y los internos (core) que están fuerten8,!l 

te ligados en las capas internas de los iones de la red , in 
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fluyen cuy poco en las propiedades del sólido. En primera 

-, • , 1 ' _. aprox1mac1on se de ~ 8 ccns~oerDr a los electrones de valen -

cia y a les iones cono constituyentes independientes del só 

lido. 

El Hamiltcneano completo ){ consiste de la energía ci-

nética de todos les electrcnes d e v a lencia (r;, ~ ,ríl) Y de 

~ -todos los iones ( r:t' P; , r.~), así como la energía asocia-

da a tedas las interacciones entre estas partículas. Pode -

lilas escribir: 

(2.18) 

las interacciones electr6n - electr6n 
. , . , . 

y ~on - ~Oíl se 

incluyen en ){~t ~! ~io't1 respectiV2L1ente. Se supone además que 

el potencial de interacción cepende ~nic~mente de la diferen 

cia de coordenadas de las partículas interactuantes; por e-

jemplo V.l~-i~V\ = L ~_ión (~-~) 
J~ 

El . 1 1,. , •• ..1 • I 1 1 1 proa ene D8can1CO cuan~1ce no 8S pO~1J_e reso ver o 

rigurosamente y es necasario hacer simplificaciones. Es cc-

IiIGn separar el prcblema en dbs componentes: el movimiento de 

electrones en una red -de iones estacionarics y el movimiento 

de iones en una distribuci6n de carga espacial de los elec-

trones. 

Para el mcviniento de los electrones se tiena entonces: 

1\ "2. ~ '2. I ~ (9'2.. _ 

){ I - _ L - vT + - L . -1> - \ + 14 (2 1 ) 
,2.1. - J 2m oJ 2. J+J 1 \rJ-rJI ... ._9 

dende )4-+ representa la presencia de unn car;a espacial po-

si tiva ccnstante f+ ~, la inte:cacci6 n de los electrones con 

esta car~a espacial. Una de las aprnximaciones para reselver 

lo 
el prG b1 2ma d e' este :r gas d e el ectron es 11 seTa dada en la si.-
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:;:; ui ent s electrón :! . 

El movi mientc de l os i ones pue de r enejarse en forma simi 

l a r introducien d o una carg a e spaciel negativa censtentH P- y 

la interacción d a l os iones con esa c a r ; a espacial po r ~ edie 

del tér rr. ino 'X_ 

(2.20) 

La interacción entre iones t2r:r: inc de la derecha en 

(2.21) 

donde Vo 
I ., 

''''''-1001' es la int8racci6n entre ienes estéticos y V~ 
I 

e5 una corr2cción d ebide a l a v ~~ ra e ~6 n de ellos (f e s por 

fanón). En la sección 2.4.3 hére;-.OS e : s studio de las vi b ra 

cienes de la red. 

La separación que se pl ~ ntea e n :as ecuacicnes (2.19) y 

(2.20) requiere d e 
• .L • .C' • • , 

una JUs~~ llcaclcn ri ~urüsa y est~ dada 

por la"aproximación adiabática" o de :2 crn - Cppenheimer [7] . 
Esta se b a33 en el s: gulsnt o ar ~ u ~ entc : los electrones tie-

n e n una nasa mucho menor que les iones por ~c que 'stos res-

ponden1enta¡¡~ ent€ a un ca;¡:bic e n la c c nfiguración electróni-

ca, mien t ras que lo s s lectrones responden adiabáticamente 

(sin intercambiar e n e rgía) a un CB Gb i o en la posici6n de los 

icnes. 

Se9ún e sto, en"'cc nces e n (2 .1S) h é: C8::; O S la aprcxir;-,ación: 

, 
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"J4+ = VJ-i:.,.. ,que es 1 8 pü:r-c e de le: i n·t eracción electrón 

i6n con les icn 8s en 
-4"0 

posic i cnes fij a s RJ 
Schrodinger para los electrcnes es: 

1 • , • 
'j _ 8 ecuac~cn ce 

(2..22) 

J depende so ~ a r'·! ente dE,) lCl s coordenadas de los electrones y 

l as d e los ionos aparece n s o l amente co ;-:: o parámetros. ~. de 

pende ta~ bi~n param §tricamente de las ccordenadas de los .io-

nes. Para la soluci6n del prcble~a c cmpleto (2.18) se usa el 

producto: 

. (2 ., 23) 

~ ( ~ '8' en ~c n ces p a ra \L.~¡ 

L .. , J' . ,~. .. d . 1 d a aprcx~ 2 ac1on a~~a u a~lca per~ l ~e es preclar e sunano 

en ) de la derecha en la su pc sici6n 
, 

mcs p e-

c;ueí'ío que V~ ~(e'R) 'J de esto modo se desacop l a el novirr.iento 

de electrcnes y iones, resultan do para el ~cviniento d~ iones: 

(2.24) 

esta ecuación es equivalente a (2.20). 

2.4.2 ~ proxi !Tl aci6n a un electr6n 

En la separación de l prc ble~ a d e la 
. , 

secc~on anterior vi -

ces quo el ~ovi m iento de los electrones podIa describirse a-

ql! e reescr :" b i. rer., os aquí usan do . 

c o;:-,o: 

(2.25) 
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i~teracci6n 8ntre electrones. En aus encia ~e ~sta interacción 

el prc ~ lerna de ~ uchos ol ectrones pu sd e desaco plarse y asi eb-

t'3ner s e un8 
. , 

eCU2.ClCn para cada uno de los e2ectrone3. Esto se 

conoce CO [;! O "aproxi mación a un electrón" (a1. Si además c!espr~ 

c i 2.f?::: S l a int8r~cción c o n 2. c s i o n es c!9 -L a 

al r:-:odelc del gas de electrones libres de in te racción. En es-

te modelo la función de ond2 para cada electrón es la de una 

partícula libre J Ct) = i exp (~i.r), ncrr.¡a lizada propiamen

te en el volumen(V = LIL2L3) Y SUjct5S a ccn di c ~ one3 peri6di-

representa las cas de ::'crn - van Karman con ~~ = ~ nt donde-P<t 
l..~ 

~ 

c8rtesianas del vector d E) orda.Cada vector ~ de-CO í~; ~on entes 

fine un punto en el espacie de momentu m, al 

des electrones. La ener;ia de cada electrón 

cual hay asociado 
't% 'l. 

será E=-ll:: 'J la 
2rt'\ 

densidad de estados g(E) pcr intervalo de enerGía alrede-

dar Ele E ti en 8 N electro 

nes. el estado de energía más bajo pEra el gas se consigue si 

del el cctr6n hast2. un valor 
, . 

r.;ax~r:¡ o E~::: llenamcs los estados 

~(~1l'Z.~ )'/'2.qU8 define una esfera de Fermi para el gas de elec-

trcn3s libres de interacción. t!otamos que hay l2n ccntinuo de 

estados que Ser:l8ja una. bande. hasta el valor E¡: . 
T .. , j afi1 éj len puer'? llegnrse a la lIaproxif:iación a un electr6n ll 

si s s incluye la interacción electr6n - electrón en pro~edio 

[] . , 1 .., r1" t 8 • Esto se _ogra por a aprcx~rac.lon -"e nar ree - Fock en 

la que ~s considera co~o so l uci~n de ~ 2.25)un determinante de 

S1 2te!' C ~ funciones de enda de un s c l e electrón. Se censi ; ue 

da esta ~an8ra N ecuacienes para un SGlo electrón de la for-

M..,· · ·j O. 



18. 

(2.26) 

con 

El pot enci a l total VT in~luye l a inta racci6n del electr6n 

con les iones fijos V(t) y a trav~s de la integral se incluye 

( ? ~r) en \_. L o l a. i nt e rcccién Ge l 21ec"Lré ;; c c'n 

ga D ' -P" \ \. r J debido a los demás electrones coma distribuídos en 

todo el cristal y el t~rmi no de intercambio que representa la 

interacci6n del e : ectrón ccn una d~nsidad de carga (de inter
-HP 

cambio) fquedepende da la posición del electrón qu e esta-

mos considerando. Se puede demostrar que vr (1) tiene la peri2 

dici da'i de la red y por E=:! teorema ds Bloch la solución p a ra 
.... .... , ,'" '1) eXPCi~.?) (2.26)debe ser de 12: forma J (.f<, r; = )A-\-t<, 11a-I 

~ada función de Bloch. Esta solución d escri b e a un electrón 
~ 

de vector de onda ~ como una onda plana modul a da por la fun-
. ... ... 

ción ,.. (-9<., r) qu e ti ene la p sri odicidad d e la red • 

. El valor propio correspondiente será f(f0 que dEntrc de 

la zona de Brillouin reducida es una función continua y di... 
ferenci abl e de -l<' , aparte ce al ~ unos puntos llar.w.dc s crí ti-

cos en d onde existe singularidades paro la función densidad 

de estados. De aquí que E(~)define ba ndas QO estados de c-

nergí a en el esquema de zona reducida. En la aprexiGación 

delllelectrón casí libre" por cj(,~:1 plo 

puede expandirse en una .- ... 
. ( ..... ) e'Km-Y-Z Vr 1(... dende 

tn~O 

serie de Fourier de la forma VT(~) = -!( "m 8S un v e ctor de la red reciprc-

ca del cristol que defi . 8 la. zc:na de J rillouin. El valor [~) ... 
r n 1 ctro'n d·e ve~tcr np. onda- ~ o,·ue satisface la ccn-pa a u e e _ _ - ," 

dición de Ci r<:: ; g 
-!¿ -lP _ ' ; 

~ = (f<. + 1< ) .. 
. r:1 e "' · ..J. 
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Esto representa que en el extremo de la zona de 2rillouin don 

de el sepa-

radas por zonas en la cual no hay estados. Esta zcna' es lla-

• l ' •• , 'e-J 'La r,~~ . • ,.,, _,:, c; '; ·.!, n a'el eo::: ,~, J er+-;-c ,~'·e energ{a pa-@ao a oen ~ a prc n~c~~a. __ _~_ _ _w_ ~ . 

ra les electrones en bandas de energías permitidas y prohibi-

das sa ccnoce Co QO 8odelo de bandas para electrones en el 

cristal. 

Finalmente diremos Gue una alternativa de tratar la in-

teracci6n de los electrones con una ro e peri6dica incluyendo 

la interacción electrón - electr6n de la aproxií.-acién de Ha!,. 

tree - Feck, se efect6a intro duc1endc una ~asa efectiva que 

en Leneral es un tensor defi n ido pcr: 

1- ?lE(-i~ 
i1"2. 0-f~o{ ~~ 

i (2.27) 

Esta masa refleja la influencia de las interccciones sobre el 

~ovimiEnto del electrón. El m~tcdo es g eneralmente aplicado 

cuando adem~s de las interacciones ya nencienadas existe un 

c 2mpe externo aplicado. 

2.4.3 Vibracicnes De la red 

El movimiento de les iones se describe po r el Eamilto-

neano (2.20). En primera aproxi~aci6n se puede ignorar el mc

vilT'i e nto electr6nico,es decir,la estructcra at¿íTica de los 

iones d e la red y observar 8clemente a la interacci6n entre 

ienes que vibran 8n terne a sus posicion e s de equilibrio,so-

reti~cs a fuerzas ~roporcj, on2d2s por el enlace ~uíGico. Es-
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.L. ..,.....1..- L l el d I.a"aprc X1TJc'CJ.on 2..1. con l-l.nuo :·,2:C8 que e pro '~ema pue a tratcr 

se cl~sicaQentE. El potenciel de interacci6n en el Hamiltcnea 

no ." ~ . . 
c~a5lC G se expanae s s rie d e pctencias de los despla 

zanientc s i6nicos en terne a sus posicicnGs de eGu~li trio; por 

lo tanto los t~rmino~ l~neales sen nulcs siende lcs cuadráti-

armónic8 considera solamente estes tér lil inos ~' el problerr; a es 

une de osciladores acoplados. 

Es conocidc que usan do \!cccrc!enacas normaJes: 1 (Generaliza.-

das)estcs sistEmas puedsn desaco r !arse y en este esquema en-
, 

ccntr8r 12 frecuencia y energla de estos Dodos 11 norrrales de 

vi cr¡:,ci6n !I (9]. 
Para N celdas pri~itivas de r iones cada una existen 3rN 

desplaza8ientos y frecuencias df' oscilación para modos norm.s, 

les; la si~etria transl~cional de la re~ que es expresada pa-

. ., dI' ,. . Id 1 • ~ ra var12Clon e 2S CSCl~aClene~ o e ce ' a a ce_ca por un rac-

~-. -tor exp (i~. R"", ); ~: vector de onde de osci 12ci ones normales. -R vectcr de translaci~n, hace que pcdamos reducir el prc-
m 

tIerna a 3r medcs nor~21es de 08ci1aci6n por celda. Las rela

ciones de dispersión obtenidas WJ = ~ (f) cen j = '.2,.,-,3r 
...... 

se analizan en un eSGu e D2 d8 zona reduc i da del espacio ~ • 

Por ejemp:o, en el caso de una ~adena lineal de des &tcDoS 

f es la constante de fuerza pera 12 interacci6n entre 
. , 
ces 2,-

tC GOS v e cinos. La fi c ura 2 es una gr~fica de l as relaei6nrs 



de dispersi6n en esti caso. 

De la~ tres co~ponent8s cerres 

pendientes a cada desplaza~icnto 
.Ji 

r2~ (1 .. .1 
. ~ M, I una celda, des de e - ., de un ión en 

lles descrieen vicraciones trens -
~ , 
~ . i Y 

uno vibraciones longitudinales (p~ 

raleles a f ). El comportamiento 

a valores peque~os de 

I 
1. 

o 
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Fig 2. 

__ 1~)'/z. 

I ,1. 
~. (ñ)/1. 

I M~ 

I 
1 
I 

(lcngitud de ondas º randes compara das con la separacj.6n 

entre ienes) permite separar los 3r modos en: a) tres modos 

acGsticos ( 2 transvarsales, 1 longitudinal) que se co~por-

tan de tal meGO que WJ~ s~ si c.t ~ O Y que se caractori -

zan por est6r los desplazamientos de los iones de' una celda 

en la misma dirección (en el ejemplo anteri oI' W2. correspcnde 

al modo ac6stico, ver Fig 2.) Y b) 3(r - 1) modos ópticos ' 

cuyo comportamiento cuando <;J.-o es tal qu e uJ.r ~ constante, 

general~ente en el infrarrojo. En este caso los desplazarnien~ 

tos iónicos en una celda están en general fuera de fase (en 

el ejemplo W1 corresponde al modo óptico, ver fig 2). 'Estos 

~odos pue~2n excitarse ópticamente abscrbiendo energia. 

A todos los r.oc~os, dado l:ue son funciones ccntinuas y di 

ferencia bles (salvo puntos criticas) 
..:-. 

de <:}, se les llama " ra -

r:!c.s ll y su est.ructura es similar 8. las bandas ele electrones. 

Finalmente el hecho de peder separar el prcblcGa de osci 

lEdo res acop12dcs (3r N), en . 3r Gc dos n c r males de oscilc.ci6n 



22. 

e2. problema , . 
meC Qn~ -

ca-cu6nticamente (101. Pa ra tal fIn se definen rel~ciones 

de. conmutación entre l e s ccordonadas gcneral iza~as (conve-

nicnte r: ,ent,e racionalizadas púH¡ incluir l~ 17iesa de lo s io -

ne~) y sus momentcs can6nicos conjuQadcs. En forma similar 

2. l e , ~, 
a~ e 58 n a r a D ~ r a G~ C2 SC , . 

,. . .' 
r 2_ 0 ~ 3.Cl C n e l e e trOíil 2. ~ ¡-¡ é-

tica en la sección 2~5, se incluyen los op er adores de crea-

ción ajccl) '} de ani c:; uil é.' ción aJ Cf) para e bt8ner: 

14 = L '\\ WJC~) [ o.:tJCf) C\rCf) + 1 J 
ose J,zr ' ,,2-

(2.28) 

Se interpr et a n estas c s ci12cio~8 s cU2ntizadas c cr.- c. ex -
ei tacion es eleí.1 en téües del s61 i do y s e llaman f Gnon 6 s. C~ 

.... 
-de un o de los estados definidos por un par~/~) es ocupado 

por nj C~) fanones de energíe 1\WJ(~) • la cantidad Yl,rcf) 

es un v2J.cr propio del operedcr de número ~ a~(q;)o..r(i) j' r-' ue-

~e Ca lcularse per la estadisti ca de Bose. Cad~ modo nor 

Dal ccntribuye a la energía en un vc::lcr i\uJJ (1) (.".Cr}+~ J y 

equiv,alenter.:ente existon fencnes acústicos trcinsversales 

(TA) Y longitudinal es (LA) y f.cnone s 6pticos transversales 

( TO) y lcngitudinales (Le). 

Existe una ' relación ' entre la frecuencia de fonones le!!.. 

gitudinales y transv e~s~le3 ¿pticos para el caso de crista-

les c6bicos i6n i ccs con des &tomos en la ba se de una c elda-

l!ni taria, llalilnda dE) Ly dclan e-Sac hs-Teller (LST) (1~. Es-

ta relaci6n 8st6 dada por: 
':Z. 

W .. o :=. (2.29 ) 

den de E(O)Y E.(oo~ s on 1 2 s ccnsta ntcG c iel octricas • '.L.. e0"La "lca y 
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de alta frecu encia respectivc r ente. Este resultado ha side 

genercliz a do (12) para cristal es con celdas unitarias m~s 

complic2das y no cúbicos. 

2.4.4 :n·:FLUEJ.'CI.4 DE I ET·ERFEC:: U !ES PUr-;TUALES . 

l a simetrí a trens1 2cional ~ e un crista l o e-cec~o "(S ,_ ',.:.. I , l- ' ., ; ~ 

ha permitido describir las excitaciones e l e mentales (elec -

trones y fcnones) en términos de v ectores d e enda, le que 

a su vez re~uiere que le en ergía d e estes excitaciones est~-

, d· . ' f en ' 1s~ues~2s en or~a de b ~nd as e ramas y su s funcicne s de 

enda sean consideradas lI'deslocalizadc.s ll ' , es decir cua se e,2S 

tienden a tedo el cristal. En crist21 es rea l es la presen -

cia de imperfecciones (pu~tuales) destruye esta • .L' s1meLr1a; 

sin e mbargo para una ba j a densidad c e im p erfecciones pode 

mos suponer que las propie¡'; 2,rje s de l cristal antes fn s ncicna-

d ~ s sen :ig era~ Ent c ~ cd ific sd28. 

las imperfecciones puntuales 
, 

m2.S importantes sen l a s 

impureza~ l a s vEcancias y los ~tc ~ cs inters ticiales. la 

caract e rística que ellos tienen en cG~Gn e s su habilidad 

para atrapar y liberar electrc ne s ; de aqui que pueden crear 

'I:estedos lCcE:lizades ll en 12 red . , 

Ernpezare íCi Cs een la influ s ncia ce lu~i imperfeccion 8s 

puntuales s o bre l BS band Bs de e ners i a para el ectrones en el 

crist<..l. Si añad irnos a (2.25) un ¡:- e tencial U (Y.) que repr e-

senta una perturb2 ci6n local del potencial peri6dico, el r~ 

sul t 2 ' ;C general {13] es C1ue c:-:iste u nE! s e p2 r 2. ción d E! ~ de 

lo s es t2do s qu e forr"an la bE,nda que conside re r.1 CS. Si V es 
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positivo (clect~6n re~ e l ido ~ c r el defecte u hoyo atrapado 

por 61) e l est~dc ~e r6s alta en e r~í B de l ~ . . 
Ü é: r: o a s e ~ .. e ~ c. r é..~. 

trén atraído por el d e-rcctt.. u. :,cw o repe}.ido) e J. e st;;;:Gc de 

~{s baja energía se separa dis~inuycndo su energía. La fi-

gure.:3 í:"l U:?, :, t.r2 8[;1: 8 CC !7"¡~ o !'tc ::. i e n t.c . Lo s deí~ é.s 
. . 

8~) T. c.CG S c; ue 

forman la banda s on desplazados muy poco y su función de en 

da permaneceaproximadar.:s nto coma una función de 810ch (de§. 

, - . l' ... OCal.1ZaCa). La función de onda dol estado que se separa 

OE localizado. 

Fig 3 

EL \ . .' ' . 

I~ :§ . 
;a:g,=z . 

\ 

Te dos los estados electr6nieos ligados (ncrmal y exei-

tedo) de al gunaimpurez2 en un cristal puede ser c onsidera

do con Velar. di ferE!nte de Ve;,) de tal man era qu e tr;ndríar,c s 

dentro del cristal estadcs ligados de impurezas que est~n 

lecalizadcs y que Caen ~encral rente fu e ra de 1 2 S bandas de 

enersí a peri. ,itide.s. P.lgLinc.2 de estos esté.ccs pc~~rían c CJ er 



25. 

en un a ba nda pe~ m~ ti da y esta r de ; en Erados con estados de 

a lcch deslocalizados. Un elec t r6n en estes estedos solamen-

... ' ~. d 
~e persanecera ~l ~a o un tis~pc mu~ ccrte; este tipo de es-

t a dos sen descritcsper una banda de estados electrónicos 

~ 1 '" -~ ,..l '1 ro'""'':'' " [1 4J ¡ ~ 1 r e ~ 1 .; Z - ,~ ~ f..., ,..1 n ~ -'- -- ~ ... ..L '-. .!.. _C iiICt --.: CS . es : n 2.l i I.,....e s ..... • l_ <-.:. ~ ...., G ..J • .J.. G.l......J.. __ .. , v · t:.;O ~ t .• '::' 8 w l,.,<....:.-

dos no es riluy grande. La fi r ura4 muestra los tipos de esta 

des l-ocalizados que- podrtan aparecer para el case del po

tenciel perturbativo U(r) i.1ostrado . 

Fig 4 

........ estS1 o{o {(~Qo\o 
(Iocah~do) 

Existen impurezas cuycs estado s li gados no pueden 

deseri tos por un potencial U (y) que sea una perturbación 

: a1 potencial peri¿dico ya que este ~lti m c es muy peque~ o 

CO í.: p2.raOo con la ener c ía pctenciel de los electrones de la iE,. 

pur eza. En este caso podemos pre ; un t arnos c6 i.1 0 son influencia 
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e o s l e ::; ni ve:' e," de onergía ce un 
. , 
~on (im purez c: ) al 

ser inc orPGra dc en lina re e: . t l' cr l S a :.n 8 de cierta simetría.El 

proble:.:a es tret8do per l a teorí a del C2r.J p C cristalino (15] 

cue exa re in a los efectos de un ccm~c e1 6ctrico producido por. 

los icn8s mas cercanos en los niveles de energía del ién im 

p w!' ez <:. •. En -c ase:: d s i mp ur ez a s f L:erte r;; e nte en laz3.d3s a los 

icne~ vecinos la alternativ a es la teoría del ca8po li9an-

Finalmente los esteces en el e spectro vibracional de le 

ree s c n también r"odific8cc s por la presencia de imperfecci,!2. 

nes puntuales. De la mlsma ~ anera co ~ o lo hDn sido l os es-

tecles electr6nicos en 01 mcd elo de bandas, resumiremos los 

resultados m~s importa ntes: LiDera influencia de los clefEc w _ 

tos en los est.::.dc s de c 2da un E; de las r['-fr¡as del espectro f~ 

nónice. Aparici6n de estedcs lcce lize do s entre las ramas -

, t· , t· acus ~ca ' y op lCES, y encima de les ramas 6pticas. Posibi-

lid Ed de estadcs rescnante& dentro de cada una de les ram as. 

2.5 EL C Am~C RADIATIVC 

Clásicamente los ca~ pos eléctrico y ma gnético en un es-

pacic libre do cargas y corrientes pue~ en expresarse en fun-
.-. 

ci6n únicamente del pctencial vectorial A , usando la métri-

ca de Coulomb [2], don ,le el potencial escalar es cero y se 

cu r;; ple que: 

-. A .!.· e 
sa,,~slace ade~ 2 G; 

(2.30) 

o 



2.7. 

Les 8cL2cicnoE enteriores se cenocen cen el nombre ~e ecua 

ciones del ca~po r2diztivo. 

---La sclución p¡::r~ A, con conc! i cicnes de fronterQ ade-

cUc,d 2s [17] es une: expé nsión de Four ier de cnc'as p lanas 

dada por: 

A(~t) =: ~ ~f-(t) Af-Cr} + C;c.. (2.31) 

con _ '" ( .• y/'2. • 4 -+) Af-(1) -==- TrJoA- 1Jt~ J ~~p ( 1 K,.. r (Z.32) 

y ~,u.[t)::: <4~ e"c.p (- t uJ,...-c) 

aquí titfJ-\-::: W: es ~l nÚlT f rO de ond n , V es el volúmen donde 
1\ 

se encuentra el C2. !i! pC y 1'f,&&. l!n vector uni "'cario en la direc -

ción de polarización. Le suma debe efectuarse sobre 4 índi 

ces (incluidos en fJ.): tres de ellos (mI' m2 , m3 ) obtenidos . 

por condiciones periódicas y relacionados con los componen

tes de it por VYl. -::al~~. y el cuarto relacicnadc con la polari-
,- " :2n lo 

zc:·ción 
~ 

'tr~ del a c n el a • 
~ 

Pé:ra cada direccién de propagación ~}Lexisten dos es~ 

dos de polarización pBrpen¿icu12res entre sí y t8~biin a 

---k't-'- • 
Haciendo uso de las relaciones de ortogonaliz 8 ción [lij - -- - ... de las componentes AfLtr) y A;'tr) se ceduce que la energía 

del ca~po raéiativo Gst& dada por: 

\-\c. :::. 1. ((l:~.¡, ~~) cJ.9~::::. L W": (~'" ~~ + ~'! ~M.) 
snJv ~ 

(2.33) 

L a in traducci ón d e de s nu ev<,.s var i8b18s :real es 



enccntr c: r re-escri birse c er o : 

por lo r:' C':- -r':"'I ":"'t '.J~': ~;..:..C "r ,-, ,;ougr,8 <-..LCC de 

ceres 
. , . . .,. .. 1 ermon1COS ~1nea~es, cada une ~e rn~ se ~nit2ria y fre-

do n de ~~ puede i dentificarse co ~o el n~mero de cscil~dores de 

ti po fA. y energí a i\W/L pros entes 8¡ 1 e l C2r.:;:: O. 

~ 2 ciendo use de 1 2~, eCL!2cin 18s de H2mil ten es posible d~ 

rccS"'.::I: 2r c¡ue Qfl y Pf- sen v a riables c c:;n ónic2s conjug e. d2s [:1.8J por 

lo ~ue es posib~e cuantizBT el CESp O radi a tivc eligiendc las 

rel s ciones de conmutaci6n: 

De estes relsciones podemos d2rivar si reemplazamos q~ 

por su correspondi ente oper2dcr lineal 
,iF 

\1 Q r··o T" 
.:J -jM t" -

+ ad~unto . ~p. ; c;ue: 

[~~I ~~, 1 = .1L ~ f-J-u.1 [~p., ~p.'1 = [~~I O ;.I~ =- O . 2c.VtA- I 1.-

Usando ahora los operadores de · crección a.~ y 

ción Q¡J- Tf~laci c n 2. d cs cen ~JJ. 

0.f- -;: 12~;;: q,... 
la ecuación (2.33) queda expres2da cer.o :. 

~c. = L. huJf"- (QtfJ. D.f.J-.Ir 1 ') 
~ z 

el operador 

ce anicuilé3. . _ . / 

(2.?A ) 

(2.35) 

Estas eseilacic n s G ~L! 2ntiz 2d2 s del C 2rrp O radi e tivo s~ 

denc~~n ¿n fotene s , las energí as y fc ncicn cs pro ; i as de ~c son: 
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(2.36 ) 

losY1J.l .sen ahera velares prcpia5 é el cperüder de núr.:ero 

y representa el número d e fo t o ne s con energ.ía t1uJ~, • Así 

cerno para el C2SC de foncnes l'l~ esta descr :;_ to ¡:cr 1 :::, esta 

d is~ic 2 de· 60 se. 

+ 
En la represer'",t2. cién c e núm ero Qp. y Q". describen, r espe.s. 

tiv ar:ente,18 acscrcién y er.:isión ée Uf: fotón d e energía huJl"-. 

finalmente uSendo (2.31), (2.32) 'J (2.34 ) se cbti ene 

que el potencial vectcria ] est~ d2d~ ror: 

-¡ (1, t) ~ (4u/)"'" ~ ~(-fur,.:j-rr¡L ( d '-;'.1a,.. + ª ¡~~)J 
~ ..,..... 

de la c:ue puede deducirse 1::. y e; uSQ.ndc (2.30). 

2.6 IGTERACCIC~ DE RADIACJC ~ CeN U ~ S~ LIDC 

Si los estados de un sistema (cristalino o at6micc)scn 

~e2critos por estad os de un electr6n ce ma sa m y c a r ga e, 
. d d·" . t '.J' , en pre s enc18 e ra 1aC10n eLec romagnec~ca, e~ sis ter.-:ü ccm 

plete c;ueda descrito pcr medio del HamiltoneanO [17J : 

(2.38) 

1> el P2.-

tencial escaler total eue incluye te d as las posibles inter--aecicr.ss d el electrón 
, . . . 

f n C:~ Sl.S-C8í;:a y A es el pe ten eie l . 

vectcrial (2.37) caraeteri3ticc de la radiEci6n electromag-

' .... ne L.J.ca. 

Les tras p rimeros sU ~ 2 n d [s de este Ha~il tone ano d escri 

b an 1 • 1- ' 01- • • El s i::"tor.:a ~: a-'.. canpo e .~8c· ... rorr:2,gne\..lcc sJ.n interceción, 
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_'L. 

Uo-= !vn - e~ + glrr )(E"\a~)d3t = _ t'- V~ e~ + ¿ k\W/-,-(o..tCL i- ~) 
'2m ~ r- 2-. 

cen valeres y funcion e s ~ropias dedos p c r: 

(2.39) 

[\.jJ) es el eorrespenc!i snt:e estado d el electrón en el sistema 

que 1;) e s el estadc de la 

r2dL:ción ¿escri to pcr (2.36) 

Los otros dos sumandos repre sentan l a in t eracción en 

tre el electrón y el. C2íí1 p C rcdi a t:. ve: ... ... 

t-\~,.. eA-po = ~ (4rr)YZ.\"," (~ \~ (~V;.~ + é~~+ )n :~ 
V'nt. m V Lo "2"1. • .) f.J.. ' ~ 1-4. r M- ......,,... . 

(2 .. 40) 

--t A 

Si consideramcs a Hl y H2 cc~o perturba cicnes de Ha d epen-

~ient s s del tiempc, ~stG S induc8n transicienes entre les es -
tadcs descritos per (2.39). Estes prcceses sen clasific~ -

(Jos ccr:' Q sigue [ls1: 
1.- De pri~8 r orden: detidos a Hl en pri~cr orden 

é) i-~ni c; uilaci6n de un rotón ce frpcuencin W,.... conccíc!c 

ccr.o absorción. 

b) Creación de un fo tón de rr SClí en ci e W,.,.., cene cido . 

ce rn o er~ i3ión. 

2.- De sc; unde orcen: dc c ic'os en segundo orden y 

H2 en primer orden. 

) ., d - o' a Absorc~cn 8 un Tc~on de freeuenci2 WtA- y er::isión 
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s:" l:1 ultt.nea de uno de frecuenci e. W/,,-, t a l que W/A~Wf' , 

cúnocido cono lI sc<lttering". 

e) Absorcian de 2 fetones 

e) - Er.:i.sion do 2 fotones. 
~ 

~rocesos de orden mayor en general son poco probables. 

Para los pr Dcesos de pr~ ~ er o r d an puede calcularse la ra

zón de transic:.6n o prr.b8bil ::. aod por unidad d e tiempc GJf-d2¡.c.. 

de hallar al sistema complete con un fot6n menos (absorción) 

f t / . ,/ ( .. ') d -"> • W 1·" o con un o on mas em1s1on e Irecu encla ~ y po_srlzaclon 

" 1T 1 d · -, ' ·-d..L 1 ¡o 1 '1'r! 
~ ,en a lreccl0n compreGGl e enLre ~cs a n : u_os SO¿l~DS 

~ y S2fA+clQ.~ • Esta razan est~ dada segun la ll re gla de oro" 

de rermi [19] por: 

(2.41) 

donde (2.42) 

es el núcerc ce est<ldos por intervalo de frecuencia centrado 

en W}-\ pe.ra fotones de energía 1iwfl • Los índices i. y f de-

notan los estados inicial y final del sistema. 

Para la absorci6n de un fetón se tiene que: 

pretn COiilO la 
, 

razon de transici6n para emision inducida 



~2 
..l • 

I . ~ 

I ... prcpc rC:l..GI1a..L ~ razén de 

tr a ns:'cién p 2. :r ~ s;:' i:üón es;::? n t ::' n cc:. (no .-:er: ¡:,ns e rl e vtp. ). 

'" -tI, ... '·1..J ~ - ~ -~· ~""ut-.L';v-i ...J "' d ..J,.., TI 'f K \ ~ - !-.,o - ~,.: t;~.; '~ -' d • • : . ¡ d L .!.. .... - ,-, ¡ . • , . • "'\,. .... _ !"; e,¡ . C_ '" r.;¡ #J J ~. <. • • I _ '!' . •. '!" ............. '_. ~ _ 

. :; e p, se denL.!::S -:¡- 5 [lSJ c ua ~C5 cC2 rl r~dc s d e les 81c~ entos 

1:: s oper::::dores 

(2.43) 

(2.44) 

Las expresiones ( 2.43) y (2.44) pU 8d en gene : alizarse para el 

• El 

e 'e~on.L~ de M~~-:7 en (,?_.4~) s·c_' ,7 .. ·r".ente Cu"p,)+';er1 n ..L. ,;.~, l.u • ",c~ __ ,-. ... .. _..L. ~ las p rop i e-

céJ:fes ~ e un el e:::~ré n : --+ 
el YY1, '("', p . 

Si definincs en~=nces: __ 

~ 1< r 1 Q i "'P.' fJ A. ..:. \ ti, \4 
\ Q~t 1 = 1 fi- ~ ~ ~ 1ft'l-6PJ 'Y¿ > 

pera el caso de ~ uchas partículas tendremos 

GJ.u.(~O-¡.-;)d.~ ==- ~ \Q~rl"2.nf-dSl}J-
I Q:n V\ c.;?o 1 

Con esta nueva ~¡-obabilidad de absorci6n y 

la for;;-¡a de (2.~) 3e ~~an-t.iene. 

(2.45) 

(2.46) 
. ., . 

8f1lSl0n lnducida 

En la secc~ 6 n 2.3 vi~ c ~ ~ue lss prcbahi:i d ~ des detran-

sición ~cr uni ¿ ~~ de tiempc est6n rcl ~ cicn~ d a s con 103 cccfi-

cientes i'. Parti CUl._.Hl en te ~ (é: bs) es pro--

.. . -' b ., O( , .', porcicnal al CC ~~ l cl~n~e De a'scrClcn y por ~ a ecusc10n 

(2 4) , o e'~ t· , ~ ·- ~ ::> n a • _ ~ 1-. • 'J _. _ '.... -
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... ,.. '.... . . . 
¡, n~~ . ¡ . ;.Ze Ll c.S p é} :r~ un so ~ :.. r: c crJ .. st::llno les prcc8sos d ::: ab-

so=ció n que resultan det ij~ ~ 12 ~epand anci a ~ 8 la rnz6n de 
~ , " , lQ 1 ~ranSlClon con 4' La aprcx imaci6n adiab6tica para el pro-

b la~a d e alectrc nes y ienes en un s61 i do nos dic~ que en la 

e'cl:acl'ón i,'2.45) JII:.) 'J. lll,) d'.J:' 12 ~.~ , ...l .. -- r" _ Tf son, e .... 8 I or;;;u \ • L.,); t .~ e loa.:.. ~, ;-J 

do . ,.' , que 3:<lS~lr2n dos 

a) Para 
. ... .... 

electrones (rJ , P.r) de la ferIna: 

(2.47) 

b) Para I~ - '1 iones \Jj." '). j de 12 forma: - -
J <f+ ¡ e i (;<J<·R,) Ff I f; >< J,I;O ( (2.48) 

Lcstén-.inos en a) describen ¡: rccesos el ectrón fotón. 

Si desprociamos el cambio en el movi8iento nuclear duran-

te le. transición electrónice. (Principio de Franck-Condon) en-

tcnces 

describan las tr2nsiciones i nterbandas en sólidos perfectos y 

se considera que las !~) para cada banda (valenCia, i y ccn

ducc~6n, f ) sen productos de funcicnsG de 210ch de cada elee 

trón. 

En la sección 3.2.1 se presentará una discusión de la 

abscrción intarbandas. 

Las transicicnes entre esta~os de impureza en un cristal 

(sin asistencia fonónica) ta~b~~n se pueden describir bastan-

te bien ~ or este tipo de t~rminos c ono veramos en el Cap. 4 ; 

sin embar go, cabe hacer nctcr que, e xisten im ~ urezas donde la 

e ;:c = te.c :_ón 81ectróni ca altere. si gni f: c é'.nte¡;¡ ente el esp ectro 

fonónico del cri:Jtal cambiondo la.varieción espacial de EA 
e n ( 2.24). 
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El l,f)\"nr Cf'n"; "ui ", ··,t"" ..... c "'e~· ~ oT' +c· ~~~ ~ ... ·1 '", \eD> '1'+ t i-' - . ..J I , ) .'. . • . • "' '' <.:. , ... '. ' .1. e.. _..." '-J':' l. o" . ..!.. c.. T ¿ 

y es e n t one es ¡: e::;_~ i -Cicl e. p re:; c c tar e J. 8S tarjo inie i 21 ¡Pi) se ore 

vari os estados fin a les 1ft) elo ::.;if8r Gn -t ~~ s en8r ~: íé!s, le que da 

1 ~S2r 8 un e s pectro vibr6nico. 

Los t~rrninos de tipo (2.48) describen proceso s fot6n -

f :::nó n ~.' d e ~ idc 2.l que-];. d1f se n or-;:;c: gon 2.1 es si c.crresp =n uen a 

.•• ./:' . ... -1-' , .J. / ~. 1 .. t ' t' 
c~leren~es es~aces e_ec~runlecs y co~c os QOVl mlen os a c-

cicos que ocurren en tales proceses scn pequo~ o s ; entences 

En la secei6n 3.3 se d e ta llar6n esto tipc de procesos 

fetén - fonén. 
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35. 

En est<:l s8cci6n se pr8,scnta un r 83uo en s enera l de los pro 

cesos de absorci6n que son o bservados en s61idcs. Usarescs ún 

" espe c-;:':r o de 8.i:scrci6n" de en sól i d o hip otético (fig 5) c: ue 
,1 

pcdrlB s er un se~iconductcral qu e se le ap l ica un campomag -

nético externo. Las caracterfsticcs principales de este espec-

tro sen: 
l.ONGlTUO pS ONDA (~m) 

O-t 10 1.02 10' 
:o 

<: .. .. :a. 
j o-

CI 

'" e -a 
-:;; -2 ~ ... CI" 
a:: !! 

~ 
c: ... 
_2 c: 

O' 
Ci. o 

~ .§ 
.&l .. o u 

c: 
e 
c: o 

e e '" '" o f! 
~ .. e e- e 

~ 8 o ~ '" c: ." eL .&l 2 .D '" 8 ct CI u 
." o- ,... 
-gg 8 U 

1: _ .0. ' 
B:! o 
e e ... .. -2 ·S E C1 ct 
-a ~ 

e 
e u 
::J 
"- .D 

e 
'" .... "C ... c: o;: ct ;; .D 

U e o 
~ 
.J: n. 

iQZ lO' toO 10-' 10-2 10-3 

Ener-g{~ (e.V) 

Fig 5 

a) En el eltravicleta y algunas V 3 C 2 S alcanzando l a regi6n vi 

si b1a e infrarroja del es p ectrc existe u na rS J ién je Sran 

abscrci{n (105 - 10 6 cm-l)ll a~ada regi 6 n funda~entQl y es 



" r 
,JO • 

pI' :' - : :: c ~ de. pe !' transici.cncs elec t r 6n icas entre la ba ndo ce 

va.::'encia y J. ,~; ~ e ca ..... r 1• ·c·-: 6" (L_ o:> - , -; ~: on ro"'" .; n tM-'D'~ n d' a') __ ~ (' l. : U ~J .. il \. t."l.\...llf,-~.J..'-'.!.. t.. ; ":;¡..:.. t,.;;J. t.:... ¡L. - • En 

la a bscrci6n se c eneran electr one s y hoyos ~6viles que dan 

lugar al efecto de fotoccnduc"tivi dad. Este: re ~ ió r. gen era l-

~ent2 presGn t n estructura y se:::-5 discutid~ en la sección 

3. 2 .1 

b) En 12 parte de taja 
,. 

ener C; la d o l2. 
, , 

r eg lan fundar:.8i1ta l la 

caíd~ del cccficiente 
• .. , I • 

de a c sorCl on e s muy raplda en una s 

pocas d~cima s de eV. Este límite d e la resi6n fundamen-

tal es l a que presonta 12 ~ caract ~ rrstic 2S n6s i mpcrtan-

tos de'l esp ectro; es 11 c.maciD el ¡¡ bo rd e l de Qbscrción y 

correspon d e 2. la energía mínima r equerida para pro mover 

un electr6na ~rav~s d e la banda prohibida (En). L~ re-
'::1 

9ión ¡bordel! cc r,~ únil1ente ofr e ce e s tructura d(;)b ido 2. laab-

'ó _. ',ro-· n~ r ~..s.. ..... ,.., - r! ""') n~- " ' (~ ~- J SCrCl n por (:;",--1. 'ton c;;;> \ 8 .;:, V-," _.C ., ", e ~, 'o:J. ::., _<-. p'-'.l. a e _ par e-

lectrón - hoye ligaóos) y a transic::'cnes in directas. La. 

. . , . t 
&D S OrClon por eXCl enos C~3 r,lás rronunc:L<::: da· en cristales' 

ión:"ccs a:'sl &;-'. tes y so discutiré cn la seccién 3.2.2 

c) Pé132.n ri c t d ' . , e a ,I.él re ~ lon funda~ental se inicia una 
. , 

ro g1.on 

en donde el c c eficiente de abscrci6n eGpiez 8 a subir 

muy lGnté1~ cnt8; esto S8 dab e a tran s iciones electrónicas 

dentro de l a ~ andc d a val enci a o de c onducción y se 110-

'6 !' " • . ". , Ó' mi':, r F_:l n ce i:, ~:; scrcJ.on pOI' pcr·t.: 3C ! O r (~s _l ::l res. :..lepen len-

do de la dcns i ~ ad d o p c rt2~D re s li bres en cada banóa es-

ta r fJ :.. ión p u c : 8 e xt8n dcr ~J c h8sté l a re s i óil d e l.1 icroonr:~as . 

en rn ascQ-

ro t e da s l a ~ otras c a r ~ ctQrístic2 S del es pectro princi-
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pal~ent8 e n el infrarrcjc. Se ~ i scutir6 l a abs orci5n nc r 

portadores li b re~ en l G ., ,..-; ~ ...,. 

S ': e e :! . en ..: • L.. • ~ 

d ) A en e r gías entre 0.02 y 0.05 e~ , a~ ar 8ce un nu evo g ru~ o d e 

picos dsabsorcién que s e d e ben a 12 interacción er.tre el 

fot6n y los modos vibracionales de la rod. El cceficiente 

nicos don d e es posible excitar nodos 6p ticos. Espectros de 

bid os él i nteracc ~ 6n fotón - fon~n S8 discuten en 3.3 

e) Can das o picos de a bscrci 6n debido tarn b i~n él impurezas G 

otros d 0fectos puntuale ~ pueden otscrva rse des d e l a re;i6 ~ 

dol L!l travioleta ha sta el i nfrarro j o y de esto nos ecupa-

remes completamente en el cápítulo 4. 

f) En le f ·,- ." . , 1 9ura ~ se mues~r2 n ~a~ D~en picos d e absorción que 

presentan al gunos 361ido ~ cU2n cl c S8 les aplica un can po 

lilagn6 t ico externo, el}.cs s ::: n de a bsorci.ón de bido a "r.:a gnc-

nesll ( exc:i.tac i cnes del sistema de s pin de los iones tam-

bién llamadas andes de spin) ~~, estes pices a~~reccnsn 

I ° l ' 'tO '0 la re ; iun del ~nfrarrojo cuan ~ o 8 camp e oa ; n s ~co ap_~ca-

do es al to; y finalmente ::,lgunos piccs d e absorció n debido 

a un au~ ento en la abscrci6n por ~ crtGdores ~6vi l e3 en la 

presencia d c, un ' .J.. ' catl pc m a tJ neL~co es 

llam 2 ~ c roscr13ncia c iclo tr ó ~:ica y la ab~:;crci ón es en la 

región rl;'" lon ~! i tudes dr: onda g!'2nri e . ['i o se ,liscutirá aquí 

nln ~ uno de estos proceses. 
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Este tip o d0 pr l ceso5 expl i ca ~uy bien l ~ 2 bscrc i 6n en la 

po r -'.:.ad~ -

de:;i c:lo 

rue 

~2S ex p8ri~entales midiend c la trans~i si6n ~ e ra d iaci6n ( S ec-

ci6n 2.2).5in em bargo pue den realiz a rse pru ~ ba G que mi dan el 

para i n cidenci2 nor~al y de a quí 

. ~ 9 ( .. , ' e : cCrri ~ l G ntc de Tase \ ~ " ( ecu a c ión 2.11); fi na l me nt e n , 

o t Ci:10i6n €, y €:2, pue r::e¡; c ;;,: lc L: lc r s e C Cr1 C fu nc ió n d e l a 

fr e cu oncia.ror la ecuaci6n , ~" 4\ ro •• 1 
" .,: . I Cz r: 1 u e e cLeficien .!.::e e' e 

6 se Dues -

;1¡' r -'-o..-') [22J" --_\.. - . 
(a) 

Gs 

(b) 

(e) 

Fi g 6 

20 2S 



· - d ' .L • , Les prc cesos ,e ln L.OréleCl.On en las que los 81eetrones en 

la banda G2 valencia sen e~ c ~t~¿c s a o sta~os ~e un el eetr6n 

e~ la banj2 de condceei6n sen lla~3dc s interbandas. El ea~o 

r ~ s s i f ,ple d e este tip c d e ti'ansici o nes es uc;u e l dcn c 2. --"! ",,~ 
...... t ... _ ~.~ -

~ 2 n tc intervienen fetón y electrón y s en l i a~ad Qs directas • 

En este tipe .-!.L •• 1" ., 
el 8 ... ranSl e::;. on es _z s .... e~' e s G e eon s e r\!c.e~cn ce e-

nsrsía y del v8etcr de onda r equier 2n que: 

Ec. (.f~) - E" (..f4) = hW 

eíl 2.:::. l:élnG é SR 
-1' 

cú¡,d uec:én de un electrón d e vee·te r de onda -f<: y la en 8 r~; ía 

~~nda ~e valencia d81 electr6 r 

i\Wes _, ;-'_- . '" r. '" T" l. ~'\ ,.. ~ "" , .(" o J _ o' 1'1 ;-. '. C' n :,.. ';,' , "- '; , . ~"; _._"- ~.~ C, .;.., L.. __ .;:) W ~ _ t.., l. . 

~ ~ 8S drl orden de electrón 

~ 

a (: U í e; l: =- l" \ p u e d a rJ e s p r e e :! rH s e • 

ccn 

con 

~ 

v e e tc.: r e e o n de. ~v , 

--vectc r de on~a K • 

-vcltics, \~I 8 S r:: L;che 

Entcnces, el vector dé-' e n e12. del ~:lE~ctró n e r:vuelto en 2.3 
~ -- ~ 

transición se c c nserva -f< ... ~tc. =~ ~l coef i c i ente d n 8o s or-

c_:~n¡ . ~, r_ ·.-, · ~. ~.i c! n co,n.c, l~ RnG- r r., ·,I', _! ~ ~., c,· r· u~:~~(l d n ticm n Q \ ' 'vc" '-e'n _ , _ ' .,._ _ . - _ _ . ' , ¡ , _ Lo u . .. ,,-, -'-"' O'r' ~ ... ~; i ! ; . 1 

/ r -~' r-': ...... 1 " ¡ • .!. __ r e _ e _ ( n c .... . 1 ~ e::,'r n r r' .(~, nL"' T 
~ '-" ". J . "- ~ - '-" r- -

, l· , .. -1 • a' .. .) J... " Ge ~lempC CE ~ a r ~ c ~ 2 e l On lnC~ 0en~e ~ pro -

¡: c!'eicn81 2. ~) porr:li t.r:? ence ;-l".: r¿lr [. E:2,. • Se cebe tcn2.r en 

ct.: enté.. sn 
-t 

( ,;, " 5 ' (? 4 6 '. k. , <- .... ) 'J en -o I que ,.~ 

f une } Cn23 l~ r Clceh drü ti¡: r. \fv)Y Ii.¡ res p ecti v 2~8nte y d e b e 

r- O~-j S Ul 2.r s c c re te do s los pcsi b ~.es 8s t c dcs e n eéld¿: un e de 
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e ~ ¡ o e U"" ~ '" ~ l " .J .. " -1 - ('} L~ r::; \ -... _ . ~ (.-: .i. t,;.,; .: . ..I..L l. c... ,_: ! . \. _. '-;. En ~cs casos sn Que 
..... 

;: 2. d e v .QI"'i. 2 c ió ri l ~~, ; · ¡-C E. r~ ~ ~ , .i. f:~ :. l -:-~e~~ :- c~ }_ 

( 7, 1 '. ' ...... -) 

v2!enci a y de ccnducci6n, y c~de e l p rcducto ~e estadoo 1 1 8-

n e s ( val en c i [! ) '.J V 2) e i e f: (c e n c.' li e c i ó n ) dei ~ u él l d i f L~ r en c i 3. d e 

Ci c'-n r'e 1 "''''- tr"'ns' c.; cnE'~ J" n.J· "r ~ ' '''n.-1"·, ". ~ \ , '""¡Li "' '''+-'-''' un'" L:'Ll"r-_ ; I ~ . J .. _u ..... c. -:...J..,J .... _ _ v"-,,_ -~'- I '~ "':'-'- G t::.',J 1.1 . ..... ,,- • ... _ ~ ~ 1 v 

te variaci6n cone funci6n de W p~r2 aquolJcs fr8CU gncia~ 2 

i "'un.l..c " '., 1-' c..- ,' 

. ..~. J ' c· .,..' ~, .- . . . ." .... , l· :;:. .-. r:-"" e.-, 'J( no ,._ ,:.nJ. ¡ , .. C"" í . ..J~ ve. "" ... c.: in fin':' ':~.( ' en ~0r S 

puntos sine (!lIe axis'Len d iscO;-i'::2.nL2.c: z.C' r:: s en la prirr,era r:eri-

pcr 

lo: apuricién d e de plCOS en 

dC:l dc a~ :: 



L' ~ , ~, 

d~ lus bo nd 3s en l a vecin da d d r los puntos criticos. Si todos 

. , ,. 
¡:ar2clon r.nnl GD 

, 
encr ~; l8 t::ara u n s?¡;:icc ncluctc r y un ni-s la-

dcr, este punto crítico represente el 1 í [;1 i t P. el G ~. a 
. , 

re :] J.cn 

1" ~ '7 \ S8 ...... 'i- T ·,.--"': .. ,--7 r",,~ ~1 . \. v • - ¿ c:;. :,-' _ '-' r-.. _ t I . ........ ~_ 

Ec. - E" - EQ o\- 11"l.. (jt-~ ) -¿ 
o 2m" 

cen I _ 1. +..L 
ro*' - mrv m* c. v 

dende m: y n(, r 8 ¡: r eser.·t~ n l eS masas e-

feC-C:"V2S les ccnsucci6n ') va-
. '" 

l encia r 82 ~Gctiv2m E nte. ~ pa rtir d o es te pu ed ~ entcnces obte-

r.el'se c; ue está dad o pcr: 

se oht i ene eU CoÍi c1C le s D.~ SC :l p05itivos y estes 

.J.. ,.. ' " r .L. • , t . . . f; un ~ o .s s':":) r: enc"(.é!n co~~ c .... , ' "res pcn 'cc s erl lees r.:p 21 recen Sl 
. . . o lfz--

los at s en tc ci c s n8 ij 8tivcs: lco<. (Eo-húl) si 11()J~ E:o y Jvc.= O 

c'; hw> E oeno'-': ro - do fil CUende dos ftt S C Il ne c_'at: v o s \;" EÜ ..,~ ;;- t), I . _ I~ l o ;'3· _ - foz. 
( ~"""c· -- c-.! ·.J.';\;IC - ] - C ''''I--, r+ s ~ . \\w>E.o \,J"c.:: cor, ~t. - (L-o-~w) . L. _ 4 i- , .:. .!.. L., - ' • ve. - -: '1.. ) I\..J • - _ , - L... 

e l o -L r c nE ,:.: a.tivo: J.¡c.::: c e n :: +' 

posi t il id8des y sus design a ciones apúrecen 

en la fi ;.. ur a 7. 
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-'- ). ~: ru~; t y co l . [231, elles o t tuvi cr6r; usan dc un " m6tcco eJe 

s :? uc!c í- o ten ci al es ¡¡ [6J una cu!'\} ~ teórica a - fi n de exp],i car lE a [; -

sorci6n 8n l a re c ién fundam ontLl pa r o Ge crista lino (Fi~ 8) . 

Este ha permitidc un concci micnto de la estructura de bandas 

oe este sistema. 

I 
30-

r4 - ... r, 
! , 

X4 -X1--"(, 
, I 
, I 
, I 

/ . I 
: , I 

, I 
I 

Fi~ 7 

Ge 
-EXP 
---THEOtN 

\ L--·--· i..-, 
\ \ J . . " 

\ , ", 'f 

" " --""~ ..... 
\... "'--.: 

I 
4.5 

! 
5.5 

--1 
I 

-::'.:J 

I 
I 

Fig 8 
I 

! 
I 

Ej sfí. ¡:los similares ~ : on da d os por : . C . ¡::' hillip s [24J. 

_os p rcc 8s c s int8r bendas e n los ~ue un el ectr6n del Bsta
...,. 

ce * en ],8 b2.nda de \¡'clencia sufre un e. tron~:;ición 8 un estado 

-en la ban dc:: de conducción (con ~ v ectcr d ? onda da un 

fc~ én, a:':sc rbir: c eil s I ca so + y emJ. t l ::: C en cas o - ), se 118-

~C.n trQn~icicn0s in directas. En 8st e t i pc de prccosos d _ten 

consider a rse tres c 0ndici c9 8 s : a) la transición d ebe ser un 
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proc e se individual e 
, 

mas estar compueste de dos o proceses in 

dividu e. les cen e :::; "tados intermecl io s l lar:Jad c ~ ':virtuales': b) las 

prcc 2 ~C S indiv! duales deben ser ~er~ i tidcs y c) en cada proce-

so indi v idual el vector de enda d e b e conSe rvars e . Sin ecbargc 

la conservaci6n de energía es solamente requerida para el prB-

cese coo p letc y nc pera l os ind i viduales. 

La fi gura 9 muestra transicion e s 

indirect8.s en la re ;; ión "bordel: de l 

espectro para el caso de GaP en do n-

de se indican los modas fon6nicos 

..... o , [r;,-] que 1n~erVl8nen en e_ proceso. ~~ 

Transiciones indirectas en Ge s e 1 

ottienen en lE!. re g i6n ele l!borde" en -

tre 0.62 Y 0.86 e~ y han side anali-
E&~ 

Fig 9 

2.42 .i 

zadas pcr C.C. L.acfarl8.ne y col. (26] c:on' o funci6n de la tempe-

raturE!.. 

~.2.2 Abserci6n en la re ~i6n borde de la fundamental 

En mucho s s61idos la ener gía mfn i~a a la cual pueden ocu-

rrir transiciones interbandas está e ntre 1 y la eU; esta re-

fi6n del espectro muy raramente presenta una cafda mon6tona 

en abs c rci6n sine que tiene un 2 es t ructura bien d e finida que 

, o, t b" ° t "d' se dc~e escnClB.men-e a a .s o rc~on por eXCl -enes. h emas en 

~uchcs sistemas en qUe las transiciones indirectas son proba-

t o , 

bIes aparecen en es a reglan complicando su estructura. An~-

, t 1 b . ~ o .... ,. 1 l' o· lizar e MOS aq u l t reu e men e _a a sorClo n e XC1 ~onlca y e ln~ -

t e de 1 ::. 
• , • t .., r e GlOn 0 8 oor C,8 . 

-' 
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a) Excitcnas.- Vn el ectr6n S 2 c a ~ o d e la ba~ d e d e valenci a ha-

cia l a d e conduc c i6n y QU9 e st~ lig~ do al hoyo que deja en la 

d e v ~lEncia repre senta un e s t a d o F xc~tado del si s t e ma crista-

l i no cc~~ l eto y e s ccnccido como exc i t6n. Su compor teniento 

S9 estudia ~ejor en sistemas en los que la separaci6n entre 

la banda de v a lencia y la d p conducci 6n n o es muy p equefia, es 

d e cir aisladores y s8micon ducto res~ Existen db s modelos para 

, d· 1 ,.. , d . . [" 7~ eS1:t.: ' ~2.r _cs 88"(.a0 05 oe ener gJ.se eXC l "Lones L J : En el mo-

d e lo d e Frenk el el el e ctr6n e x c i t ad o d escribe una 6rbita de 

di r snsicnes at6micas en torno a u n ~tc~o con un es t ade d ; v a-

este h oyo es móv i l y el s istema electr6n 

- hoyc li ga d cs es deslocaliz ad c~ El mod e le de illannier para un 

excit6n es similar pero el electr6n y el hoyo están separados 

por mucha s dista ncias at6 r icas. . 

En a mbos modelos la 
• L _ ~ , l.n"CereccJ.. on electr6n ho y o se d r~ s -

. b .1..' , crle por una 2~raCCJ.on coulo~biana reducida par la constan-

don d e es el voctor de onda pera e l excit6n; 

(3.5) 

rrr,~ 

y m~ est~n definidos enl.a 'sección anteri o r •. Los valores de n 
. ... 

s c n entercs y ca:l a un o de ellos def i ne p a ra ·t-~:=fO bandas de 
~ 

estados para el e xcitón. Para transiciones directas t = O 

no existen bandas sino un conjunto de niveles d iscretcs,por 

l o que se esp era Gue para energi as dadas p o r 

t:: -=- [ •• _ m.>¡( e4 .1 '": E _ ~. 
~ a 2ñl.f.¡2. Vl~ Ó n7.. ~l 

s e ~ r E s en ten líneas discretas ( ~na para cada n) en el espec-



tro de E;. ( W) o d e O( (W). Le intens:'dad de estas líneas 
, -~ 

V2 rla p roporcionalmente an w. 

Un ~jcmplo típico se ~resen-

t ~,r:" ~n r O a en ~ e 11 gura ~u para : _u 2 ' 

a 77 ;( [281 en donde se ha ob-

se=~ 2d c l{neBs hasta con n = 
11. Espectros de absorción ccn 

ltnea~ de excitenss en la re~ 

gión fundamental de halcgenu-

ros alcalinos han sidc estu-

diados por J.E. Eby Y CCl.[29J 

3 

2 
,~ 

. ~ 
v 
Q( 
~ . 
(!) 
~ 

t 

O 
2·12 

b) El lí~ite de la r8 gi6n borde.-

1=77K 

Cu!ZO 

,,-2 

.. -

2·13 

45. 

Exc~pto a muy bajas temperaturas no se observan lfneas de 

excitones en materiales de constante dielfictricagrande y de 

masa efectiva peG Le~ a, pues por ser EB<~ k T los niveles ex

citénicos sen indistin guibles del mínimo de la banda de con-

ducción. Hay auser.cia de excítonee también en materiales de 

una al ta densidad de el ectrones ú hoyos' como es el caso de 

metales e seniconductores muy dopados. De aquí que es pcsible 

e s tudiar el límite de la re Si6n borde sin t ener en cuanta la 

'.J., 1" ~parecer~a deh;dc a la ahsor·c~o' n ex-es-cruc "ura cornp_eJé! que _ ... _ _.... --'-

ci tónic2. En el caso de bandas ele valencia y conducción para--

~ bélicas con vértices ell el miS!iiO valor 'K. 
o 

las transiciones 

d irectas son :.lás pre~ables y ocurren a frecuencia que satis-

f2c~n la relación (3.3), las transiciones de ~encr energía 
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c:eter r-i n an el v~lcr lfmite d e l a 
. , 

r e C; ~on borde \,:/ de aquf . De el 

E • 
S 

Es te lfnite es un punto crítico d e ~lpO m y o el 

c c eficis nte de .absorci6n es prc¡:::: o rcion21 a (ñu>- E~)r? para .. 
hlO,E~ se gún (3.4); cerca a -ko el coeficiente ele. a bsorción 

e s proporcione:l a ChtA)-E~).3/~ Decido a c;ue· cerca a este punte 

En gE",n e:::: a l 

se esp e ra en este límite una curva lisa que sigue una deter-

minada ley de potencias cen pico s d ~ ex¿itanes en el extremo 

d .. , L f· 11 3 mas caJa energla. a 1 9ura r.;U8stra como un ejempl o el 

1.2 .104 

02941( 
.& le61C 

1.1 A ~OK 

• 2( 1( 
1.0 

~09 

~ 
lfo.a o 

o 

07 o 

o 

o.s, o 
I 
I 

I 
O" " 1.42 1A3 1,44 

A 

A 

.\ 

i 
A 

, , , , , 
1.45 1.46 1A7 1.48 1A9 

hv (eV) 

Fig,ll 

• • I 
I , • I • 

6 I • , 
1 
I 

I , I , , I I I 
1.50 1.51 1!¡2 1.53 1.!l4 "I.!Y.J ~ I 

I 

caso para el semiconductor Ca As. El an~lisis realizado a va-

rías 

y 3.4 

. y 294 

temperatura s da para · ES = ~te4 valores entre 2.5 
1Lr."6.,."l. . 

meV y para E valores entre 1.521 y 1.435 eU para 10 K 
9 

i( , respectivamente [30J • 
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3.2.3 Abs orción por portcdores libres 

Ad an~s d e las transiciones intcrbandas pued e haber tran-

sic i c n es ópticas en las que les esta dos del electrón a.bscrben -, 
te pertenezcan él la misma benda antes y después d e la transi -

, ·ó (,.. d Cl n \_.Lama as transicicnes intra ban das), estas t ransicicnes 

son importantes cuando hay estados ocupados y desocupadcs en 

una banda (semiccnductores y meta Les ) . ' S i se considera sola-

mente la interacci6n electr6n - fotón las transiciones in-

trabandas no son pasibles porque e l c a mbie en momentum nece~ 

serio al pasar de un estado a btr.o en la misma banda no pue-

de ser su~istrado por el fotón; de a~ur que en la transi~ión 

estará envuelta una interacción electrón - f onón. 

Un tratamiento alternativc es suponer que la transici6n 

ocurre cen el electrón pasando por una sucesi6n continua de 

. d' . 1"'" l' _1 1 eS~2 os, _o que su glere a e~ec~ron ace ere n a cse por e_ cam-

po el~ctrico de la radiación; es decir esta absorción puede 

ser tratada ' cerne un problema de transporte ) [8]. 
En este caso usamcs la teor í a clásica de dispersi6n 

(sección 2.3) modificando los t'rminos de las ecuaciones 

(2.15) Y (2.16) p a ra electrones libres, a fin de inc1uír re-

sul tados mecánico' cuánticos: se usará la masa efectiva del 

electrón ( m*) en la banda, en la parte real E. incluír.ios u

na constante di elE!ctrica estática 6 ... debido a la contribu -

ción de la red y de ctros que no sean portadores libres, 

t- J. será el tiefilpo de c olisión electr6n - fonón [61, e~-
~ 

t c nC8S : 



b 'l..uJp-z. _). 7. "L 

~ + u.l"~"Z. =- t1-Ko 

~ ( lC:~:~"4J ~ 2n~o 
4 TT No ~ "l. 
m"lteL.. 

rl o..., Ha W... a <-'.-J • I ... ..A f'" ,-) le fr 8cuencie 'de plasm a e n un 

dieléctrica €L... 
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(3.7) 

r.180 i o d e constan te 

Fi j Jmonos ahora en EiJ que determi n a el co eficient e de re -

flexi6n, ademJs de la contribuci6n de eL.. ten emos un a ccntri -

buc i ón (nesativa) propcrcional a l a c cncentraci6n d e portadc-

res l i bres No. : La contribución de estes portadores es despre

ciab18 si N es peque~a, si el t i empo de co l isi6n el ectró n -o 

fon6n (~) es pequerío o si la frecuencia de la radiac i ón es 

al ta. Si W y Wf> son del mismo orden de magnitud entónces la 

ccntribuci6n del plasmaelectr6nicc será importante. Si hay 

una pequeña contribución de los portadores libres a €,enton-

ces también habrá poca absorción. De (2.10) obtenemos para 

débil absorción (ko~ O): R = fu .. ')~ y tenemos reflexión tc-
(1\+\) 

tal (R = 1) para n = O (é, = O) Y reflexión nula (R = O) pa-

ra n = 1 (é, = l). 

Las ecuacicnes (3.6) y (3.7) muestran que esto ocurre 

cuando W = Wo y cuando ~ = Wf [. 6L. ... ll/~, respectivamente. Pa-
r €o\.- l 

ra muches semiconductores la constante dielJctrica est'tica 

€~ es grande de tal modo que las frecuencias para las cua-

les R = O y R == 1 est&n muy cercanas entre este se co-

nace ce rn o borde de reflexi6n ~or plasma. 

la parte imaginaria t%, que determina la cbserción del e

lectr6n es proporcicnal a ~o y apr o ximadamente inversa~ente 
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prcpcrcional a ~ • La re ; i6n Das i ~portante del espectro es 

aquella en la que W'b»l; en este caso €,2. o<. J. y si adema's 
W'!> 

tU» wp (n 2 ~ €L) d8 la ecuación (2.4) COf'!..cluír;los que eX es 

pr opcrcicnal a.1. y de aquí qu.~ sea prgp'orcional a 'A"l. ; es de-
1.07. 

cir qUe la absorción aumenta cuadráticamente ccn la longitud 

d e ondao Esto se nU8stra 

en la figura 12 para Ge 

(tipo n) don~e adem~s del 

borde de la región funéa-

mental (IV 2 fA) se ve que 

~ au~er.ta en forma cua 

dr~tica aproximad a mente 

con ).. como resul tado de 

la abscrción por electrones 

100 

50 

~ ta 
lE 
u 
-;: !l.O 
1: 

t! 
1: 

8 
1: 
.2 
a 1.0 
~ 

~ 0.5 

0.1 

0.05 

rV- -- r-

lJ_ f--
.....;. ...... 

I 
,)t 

p=O.OO5 ohm cm 
() .1 I . I 

I l I 
~ 

p=O.02 ohm cm 
.L . I 
I . 

~ .l. ~ 1 p=O.Ol ohm cm , 
I I I I!!. 

Ih~=5.~Ohj cr? 

V 
V 1- ---

V 
,/ 

V 

¡,...I,.o 

V V 
~ ~"" 

V V ¡...,.. ¡.... :,..... 
V 

~ 

l/V 
V' 

~ 

-~ ....... 
V 

, 

i 

I 
! 
I , 
I 

! 

libres en la banda de conduE 

ción. Es posible notar tam. 1.5 2 3 4 5 6 
Wavelength (101) 

8 10 12 , 
i 

bién que ccmo ex es propor

cional a ~'¡o ( a través de Wp ) 
(la conductividad estática). 

le es 

3.3. PRCCESOS DE IrHERACCIO N rOTor-: - fc ~,¡ c r\ 

fig 
.L , ... , I..amcaen 

Ó . , ó Todos los s lidos muestran una reg10n de absorci n en el 

infrarrojo, usualmente sntre 0.1 y 0 .01 eV de bido 2 la in-

teracción de fotcn8S y vibraciones de la red. El prcceso 
, 

mas 

si mple de interacción fotón - fonén que existe se conoce co-

mo "absorción por un fon6n ll , y es l a t ransforr.-,ación de un fo 

t6n en un fonén de i ~ual ener ~ {a y v ector d ~ onda. 

Este tipo de proceso sucede muy fu ertem ente en cristales 

iénicos y en alg~nos semiconductores parcialmente iónicos 



50. 

etc; que t i enen en su celda. uni"t¡:ria des , 
él-

to ~ os vi bran¿o en direcciones opuestas (fonones 6pticos) 

t t- "") ....---. 
pues las le~/ es de conservncién t1W= n~~ y ~..:: K ~ O indican 

in~ediatam ente que l o s fonones 
-.. 

ópti cc s ce::-ca a ~ = O éee en 

intervenir en el proceso. Adem~s como los fotones represen-

• 1 1 + ' . . . _ ... 1 ,-.. 
-:: 8 .1 O i: a s e ..... 8c ,~rO ¡;¡ a. g n 8-¡:;lca s xr anSVerS~1. 8S , .:..o s -¡"anones TO 

s er5n los que interven gan en el prc cese . En o tro tipo de 

cristales na existe una pGlarización el ~ctrica co mparable a 

la qu e existe por celda en los cri sta les i6nic os; de aqur 

que se espera una fuerte a bsorci6n p a r a lo s c ris tales i6ni~ 

cos y les semiconductores pa rcialm ente i6 nicos en la regi6n 

del infrarrojo y muy d~bil a bs orci6n para otros cristales. 

Como a fuerte absórción correspcnde fuerte reflexi6n 

(ecuaci6n 2.10) los exp eri mentos para observar este tipo de 

procesos se realizan midien do el coef i c i ente de reflexión R. 

El proceso de. "Clbsorcién p~r un fon6n ll puede represe.!:!. 

tarse muy bien ccmo una interacci6n c15sica entre una onda 

electro magn¡tica de frecuencia W y un oscilador amortigua

de ("t) de frecuencia WTO • En ferma similar él cer;¡o se ob

tienen E\y €~en la tecría c15sica de dispersi6n (secci6n 

2.3) se obtiene [81 ; 

d e nde E (O) Y € (00 ) 

ecu<J.cién (2.29). 

(3.8) 

C'" o) .) . "' 
e ~ t6n definidos en la rclaci6n de LST 
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L a fi ~- ura 13 mu ostra 1.18(:! : das de reflexión R(W) para. 

Gc '; s, a 3 i CO Ll a des curvas( teéricQs) obtenidas de las relacio..,.. 

nes (3.8) Y ( 3.9) con ayuda d e (2 0 2) y (2.10) eligiendo valo-

1'::: 2 de t.U,.OiLULO ':J O' ~l]. La curva ~,a6 r.ica que me jor describe 

e l cOi:1portamiento experi mental es con aJro = 274 cr!l-ly ~:: 
_1 

2~B C~ -, que se a p ~o ximan nuy bi en él la s fr ecuencias de f o-

nones TO y La 
.... 

para este material a ~ = O. En l a regi6n de - ·. 

1.0 r--,---,¡-----y-----r----..,r----, 

.
e 
'" ·ü 

0.8 

::: 0.6 
'" o 
1.> 
e 
.2 
~ 0.4 
., 

a:: 

0.2 

20 50 

Fig 13 

m ~s alta ener gía de este espectro puedenrea1izn rse medicio-

nes por transm~si6n para muestras de espesor razonable. La 

figura 14 muestra esta regi6n del - espectro para AlSb, la es 

tructura que se muestra es reflejo de procesos de interacci6n 

fotón - fon6n do orden superier: absorción de u n fot6n con 

fcrmación de dos o m6s fonones. Ndtese el alto coeficiente de 

absorcién·. y a más o menos 30 n ieras la posible banda para el 

p!"OC2S0 de "absorción por un fonón ll • El an 21i 3 i 5 de este ti-

~ c , e Gspec~ros se realiza en forma si~ilar a los espectrbs 

de la re gi6n fundamental de las transiciones interbandas [321 .. 
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Los precesos de segundo orden descritos en la sección 2.6 

pueden tambi!~'n explicarse por in ter ección f o tón - fon6n; por 

ejemplo, en el proceso de "scattering" descrito cono la ab -

sorción de un fotón de frecuencia cJp. con emisión simultánea 

de otro fotón da frecuencia ~ayor o ~enor que Wf , a fin de 

ccnservar la ener g!a y monentwm deber~ absorberse (Stokes) o 

emitirse (anti-Stok es) uno o m~s fonones. Si los fonenes que 

intervienen en el procese sen de la rama óptica el " scatte -

ringU es de Rar.'lan y si les fonones pertenecen a la rama a-

cústica el II sca ttering" es de Brillouin. 



53. 

4 . ~RU:· IE O.; }ES OPTIC AS DE LAS !I::PERfECCICfi ES Bl SOLIDeS 

Una imperfecci6n en un s61ido se def ine como una perturbaci6n 

l ecalizada de la disposición orden a da de los átomos de la es

tructura (secci6n 2.4.4). Este cap{tuloestá dedicado al es-

tu dio d a las prop ieda d es d e las imp e rf ecciones puntuales, e s -

pecialmente de impurezas substituc f ona les cuyos estadas de e

nergía están localizados a energías Ji ferent e s de las bandas 

del cristal (estados ligados de impur eza) po r l a que se deb e 

pensar en impurezas en cristales ai sla dores (p r eferentemente 

cristcles i6nic08) y semicon¿uctores muy poco ·dop a dos. A fi n 

de obtener las relacicnes que conecta n las propiedades que 

caracterizan a las impurezas en el s6lido, la radiación y 

a la muestra se usar~n los resultados de la sección 2.6, so

bre interacci6nde radiación con un sólido, ap lic~ndolos al 

caso de impurezas. 

Se dará además un resumr.n sobre la .-rorma d e las bandas 

obtenidas en procesos de absorción y se ver~ el efecto de la 

temperatura en la posición y forma de ellas. Finalmente, se 

presenten algunos espectros de absorción que 6 8 obtienen pa

ra cierto tipo de imperfecciones y el arreglo . experimental 

que se usa al hacer estos estudios ~ 

4.1 I NTERACCIO N DE RADIACION CC N LAS I mpUREZAS EN UN SOLIDO 

ConsidereQos un s6lido con pocas impurezas (a fin de des 

preciar la interacción entre ellas) . Entonco s l o s est~dos 1i 

gados de estas inpurezas, locc lizedcs en bandas prch1bidas 



del cristal se descri ben pc r funciones de onda del tipcl<l-i

Se a su me que una transici 6 n ccurre r ~s ripidaGente qué las 

vi ~ raci c nesde la red (aprc xi Gaci6n adia bg tica) por lo que 

p ueda descomponerse de la si ~ ui ente forma~ 

IlP) ~ 11> ltp> 
si8n do ('J:.) un estado electrónico 'de la impureza y !tp> un es

tado vibracional d e l crista l. 

Las razones de transici6n para absorc i 6n y emisi6n in-

54. 

ducida y para emisi6n espéntanea esté[n dada s por las ecuacio 

nes (2.46) Y (2.44}, respecti vamente. La d ef i~i~i6n (2.45) 
2-

para IGtf \ se mantiene si: a) Reemp lazamos e (velocidad de 

la radiaci6n en el vacio) pcr e/n que representa la veloci-

dad de la radiaci6n en el cristal, en donde se ha usado un 

índice da refracci6n real, pues los estados estin localizados-

en la benda prohibida y por esto se d e be usar radiaci6n para 

la cual el cristal es transparente. De aquí podemos escribir 

(2.46) de la siguiente forma: 

(4.1) . 

y la relaci6n (2.44) se cumple con esta raz6n de transiei6n 

b) La suma en (2.45)se efect6a sobre los electrones de la im-

pureza, pues sen los ónice s que intervienen en el proceso de 

(4.2) 

55. 

en e s te 
-+ .. '( 

caso r Ku..r1 ~ - dcn d 2 r es d ol o rden de las dimen-
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-+ .. í 
en e s te caso r ~.r 1 ~ -

). 
dcn d 2 r es c e l o rden de las dimen-

. + ' . '\ S10nes a~om1cas y A es la l c ngitud de onda de la radiaci6n; 

de aquí se deduc e que "t'b. es r:1 uy pequ 2fí o. 

Desarrollando la exponencial en (4.2), l os dos primeroG 

t§rminos del elemento de matriz son:[l~ 

~ l( tf\(1T~· PJ) \ o/~):= i ~ < 4t \ TI~' C. e.S} \~~) (4.3) 

i ;'\(~f \(~.~ \l1lIJ-·fJ)\4) :: -iW~(~\TI~·t~)( ~JJ)I+;)-~~lt~·~l~t%'~) 
donde E es la energ! 8 d e los e s tados elec-

tr6nico s . 

El t~rmino de la derech a e n ( 4 .3 ) pa ra un elactr6n r e -

presente un elemento de matriz de la componente del vector de 

momento dipolar en la dirección de la polarización de la onda 

y por lo tanto da lugar a transiciones dipolares eléctricas. 

En (4.4) el primer términ o de la dereche define igual -

mente un elemento de matriz de una componente d~l vector d~ 

momento dipolar ma gnético mientras que el segundo define un 

elemento de matriz dsuna com po nente dGl t e nsor de momento 

cuadripclar eléctrico. Es evidente que cada uno de estos tér 

mines da lugar a transiciones dipolar e s magnéticas y cuadri-

polares eléctricas, respectiv a mente. La ma gnitud de estos e-

lementos es peque~ a comparada con el elemento en (4.3) por 

lo que S 8 ccncluye que las transiciones dipolares eléctricas 

sen mucho filás probable s . La p c ridad de it~) y 1 ~t) determina 

la ~rob2 ~ilidad de tr Bnsici6n d i pelar el~ctrica e n tre elloB 

y la re gla 8S que deben ten e r distinta paridad; si lo s esta-
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des tienen le mi s ma p c ri dad se de be v s r el orden de magnitud 

p a r a la probabilidad d e transiciones rli ~ olares magn ~ticas. 

Teniendo en cuen t a 10 anteric r en 12 d iscusión q ue se 

p resenta a continuación S 8 trG tEr~n sc l e rn en t e tra nsicion e s di-

polares el¡ctricas. El elementc de matriz en (4.2) queda dado 

en le Tor ffi 2 ~ (usando L¡ . 3) . 

I Gif í'" =~l ( ~ I ""r' (~ e.S.) I t. > ¡: 11;,.· i1\cl~( 4.5) 
. teJed- . 

~oe def ine la componente en la di recc i ón de la polarizac ión 

del vectdr momentc dipolar ~lfictri c o . S i e l mo mento di pol a r 

e1~ctrico de la impureza nG depende d e la dirección" d e propa-

9 a ci6n ni de la polarización de l a r adiación electro~agn 5tica 

(caso isotr~pico), la probabilidad de transición dí polar e

léctrica por unidad de tiempo para emisión espontánea de un 

fotón de frecuencia ~~ en todas direcciones segér. (:.44) y 

(4.1) está dada pcr: 

A S :\ d. Vl~W~ r 1 '" jJ J7. rI, ~ ~(Uf¡ S2f- - ~tt1i\C;'-J 1fLL·'l~+ S-Vt\8?"d.&f"clí ,-.. · 

A-= (4.6) 

El coeficiente A de Einstein est~ definido en la sec-

ción 2.3 Y por la ecuaci6n (2.17) el coeficiente a de Eins-

tein (usando tambien aquí cln en vez de e les : 

~ I Ff'r\2 
3"fl2.. \ l;r 

(4 . 7) 

La proba~ilidad total per unidad de tiempc para absor-

ci6n. o e r;!i sión in duc i da de r a diación de frecuencia J) , es 

entcnC8S: 
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(4.8) 

S e ha supuesto que el mo ~ ento dipclar de la impureza na 

depende n i de la direcci6n de propa gación ni de la polariza-

"6 d' d""' ,., 't" c~ n e _8 ra lac20n e~eccro~agne l c a; es evidente: sin e m-

bargo, que sí depende de la ~agnitud del campo el~ctricc de 

l a rad iaci6n en e l sitio de l a i mpu r eza. Si la impureza está 

en un cristal transparente, como es el caso, de {ndice n =te1 
-~ J2.-

debemos multiplicar el elemento de matriz lt1i~ en (¿¡.6),(4.7) 

y (4-:8) por la razón (E4/5,)"l..donde ~ es el compo eléctrico e

fectivo de la rad iación en el si tic d o la E 1pureza y E.o es el 

eléctrico de la radiación a l 
, 

Es te • ..1. car:1po en vaC2O. COCl.en"e 

puede expresarse como ~. Ec:. don de E es el campo eléctri. 
~ E'o c. 

co promedio de la radiaci6n en el cristal,relacionado con Eo 

por: ~? ------4-rr 
a fin de reproducir l a misma densidad de energía en la radia-

. , 
Cl.on. 

Dexter (33J ha propuesto para la razón ~ el valor: 

~.~ n'2.+ z. Ec. 
Ec- ~ 

en el caso de impurezas con estados localizados en un cristal 

cGbico, por lo que~d e bemos multiplica r 

(V\+-a.t 
'(n"1.. (4.9) 

A fín de definir la intensidad del oscilador para la 

transici6n recordemos que el estado electr6nico de la impur e

Z2. e n el cristal d eberí a escribirse c c~ o 11C> ltf> como se 

dij e al inicie de la sección, lue go: 

1 i'í¡f-= l<1t \ ¡;¡\pf'!¿~f\tp;>l~ (~::;- S;;~) \<~+jf, >\"- (4-101 
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E:l prilTler define l ¿ intensidad de os cilador 

r:üen t r a s L¡ ue e l se '::undo de le. Terma de l;:~ banda observada pa-

mem entc qu e el estado vi-

_r 2ci c nal en la transicién no cambi a de ~al medo que (~(~)~! 

~edemos expresar (4.8) entonces por Qedio de la si guien-

(4.11) 

Cons_~de'l"'e,mos ~hora ...l' • ~ 1" ( ' b · ) +" _ _ un m8ulO crl s ~a lnc \cu l CC que wlen e 

r: i ::1 purez a s per unidad de volunen en es tado norr.1a1 i y energía 

E~ en presencia de radiación d e frec u encia ~ , c on densidad de 

en e r g ía ~(w)d(.(.b ~~)cAl> en el interv a lo (),»= d&lJ , qu e cruza e s -1~ 211' 

te medio en dirección z. Las i ~purezas absorberán un a energía 

t.w y pasarán al estado exci tedo t de energía E~ ..... E{i-JiW y esa 

densidad de la radiaci6n disminulr~ en la razón: 

(4.12) 

S(W-~ es una funci6n ncrma1izada que da la distribución de 

frecuencias de absorci6n entre les estados cl e c t r6nicos de la 

i mpureza y deberá ser proporcional a \ <~f(f¿> l '2.., es decir da 

la forma de la banda y cumple: 

J F(W) S(W-WfA-)tlw::. F(wp.) 

Usando que clt:=. · ~ = Vtdc y (4.11) pod emo s escribir 
tr c. 

para (4.12) 

(4.13) 
ccn 

(4.14) 



La sclució:l de (i':.13) si C:I(W) no dep ende de . z 
- c<';e 

f;.Cu»:: ~=fw) e 
Usando (2.3) y el hecho ce que ~(W)es proporcional 

es: 

(4.15) 

a la in-

tensidad 1z de la radieción en el p un to z, encontra mos que 

ex es el coefiente de absorción para frecuencia W • 

Finalo ente de(4.14) podemo s obtener: 

(4.16) 

Esta expresión representa una forma g eneraliz a da de la ecua

ción de Smakula[3 41'J relaciona prc p i edades de los estados e

lectrónicos de la impureza entre los q ue ocurre la transición 

( .['1 ), propiedades del medie n, r·l , Ol{W)y la frecuencia de la 

radiación incidente. 

q I 'l. +- . 16 ,3 La constante YY\C/2TT e.'l.V\ ti ene el valor 8.21 x lO- ,,"cm 

si o( es medida en cm- l y llw está dada en elJ " 

En un experimento de absorción generalmente se cbtiena u

na curva o( vs 1\w de tal manera que para la banda de abso,L 

ción de alguna impureza requerimos calcular el 5rea bajo esta 

curva; si la curva es una Lorentziana entonces el área pued e 

calcularse por!f oI.,.,J,)( H , donde 
2.. 

C( , es el máximo coeficiente 
"""~ 

de absorción y H es el ancho de la banda a la mitad del rnáxi-

mo, luego: 
17 

N ríe ~ l. "29x 10/Cft"tl3 Yl. r:x. / CCHh') l-\ (e.V) 
111 (Y'I '1.+ '2.) "2.. ¡t\o\o.x 

(4.17) 

que es la expresión que obtuvo Smak ula [33J. 

S .; l " " b" 1 1" N l.' ,.1.. a curva es. gauss~ana e~ area a Jo él curva es - --'-;í' ... ,rl 
2. (PM,l.)'l7. "'0." 
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pe!' lo que entonce s (4.16) pu ede re-escri b irse: 

(4.18 ) 

.) 8 dijo de l as 

das (abscrci6n o emisi6n) est~ rela cionada con el producto 
. 2. 

5 = l(~~ t~~>\ de estados vibrClcicné.J.les d e iones en la red. En es-

ta secc:.ón se verá cualitativame nte la formQ de las bandas. que' 

po d rían aparecer debido a esta d ependencia. 

Al 1 .. , d' t..' t' _ usar a aprcx1mac1on a 1a~a 1ca para el estado elec-

tr6nicc de la i r,¡ purez a en el cri'stal , la parte electrónica l.x> 
depende paramfitricamente de las coordenadas de los i6nes y lf> 
del valer propic de la energía d~ la parte electrónici;; ~ en 

la ecuacién (2.24). Esto hace que S dependa de la diferencia 

d e e.ner ~ ía entre los niveles electrónicos de la impureza(E.f-E.~) 

entre los que se realiza la transici6n. Si supcnemos que se 

cunp:e el Principie de Franck-Condon, es decir que el estado 

vibracional de la impurez a no cambia en el instante de la 

transición, las autofunciones tft) y 1~¿> son . las mismas y el 

producto tendería a estar ncrmalizado pero siempre dependien

do de la diferencia (Ef-f:~') es d s cir 5= s(Ef-S) 

Co nsideremos ahera un conjunto de impur e zas en un cris-

tel en el cual la influencia del medie cristelino sobre los 

niveles elEctrónicos del iú¡ I j.JL eo e supen erss C0r.10 debido ala 

~resencia de un ca~pc cristalino. Cada i6n en el cristal de -

pen d i e ndo de su p osici6n pu ede' sentir un campo cristalino 1i-
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geraQente distinta de los d8rn~s, de b ido a la presencia de de-

fcr~Qci ones microsc¿picas al azar en los sities de la impure-

za. ~e aquí puede verse que cacla i6n puede tener valeres 1i

gerar.lente diferentes de ( ~f- G:~) y por lc tanto acsorcer a 

energías ligeramente diferentes, 

El crista l, e ntonces, p ro d ucir~ u n a band a q ue puede supc-

nerse como una superposici6n de muchas líneas en posiciones 

de energía li ~ erernente distintas y distribuidas al azar. la 

función de distribución S(WIW~) que describe este comporta -
r:;,D -o 

miento deberá entences ser una Gaussiana centrada en W~:~¿ 
. EO ~. , ~ 

dende :f y . L seran los valores mas probables de la ener -

gis de las esta~os para tedas los i6nes de impureza en el cris-

tal y dada par: 

S (w,u),...) = 0.. ~p [- (uJ~uJ~)/a;-] 

Este comportamiento lo presentan impurezas que tienen sus 

estadas localizadas del tipo ligadas (ver figura 4). 

Si En detErm~nado sistema el campo cristalinc es muy pe-

queRo y sus variaciones al azar en cada sitio de impureza no 

son i».pcrtantes , se deberá observar etro mecanismo de influen - . 
cia sobre los estados electrónicos de las i~purczas; el más 

común es la interacci6n dependiente del tiempo entre impureza 

y radiaci6n que har~ que la probabilidad de encontrar un es-

tada electr6nico de i~pureza de cierto valor, dependa del 

tiempo. La teoría de perturbaciones dependiente del tiempotlO] 

da para esta probabilidad una distribuci6n Lorentziana cuan-

de c: • 
"l lE! interacci6n sobre los 5tomos es de la mis-

ma magnitud el resultado de la abscrci6n por todes los &tomos 
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. . 1 ...... 1 . l ' ,. '-1- ., d . ce 1rnpUTOZG en e cr1s~a, decera ser una a1s~rl~UClon o t1-

po Lor entziana; ' dada por: 

. . 

Los casos antes presentados sen extre80s en el sentido 

r: ."'.. "l, U e n i 1 ~ S l' .,.. \;' -' -' n ., . , l ' •. _ . , .- -~ _l g G~ a S '2~la~ l O . e s Q 8 ~ ca8 po crl s ~a _ l no o e l m-

pereza a impureza en el cristel son al azar, ni van a dejar 

de sor importantes, por lo que la acci6n de los .dos mecanis-

80S antes presentados perral tirá encontrar en general bandas 

de absorci6n de formas mixtas ' (en t r e Lorontzi a nas y Gaussia

n a s) co~o es el caso de lineas de vcigt[L01. 

El efecto d e l a tem p eratura s c bre los estado s v ibrecio-

nales d e la red hará que la ferma de las bandas dependa tam-

bién de la temperatura cambiandc el ancho y la posición de 

ella.La forma en que varía el ancho de la banda con la tem -

perc:tura puede e.xplicarse bajo el ma óelo do l a . "coordenada 

configuracional lt [35J en el que se grafica la energ!a poten -

cial del i6n (energía de los estados electrónicos de la im -

pureZé + energía vibracicnal del cri stal) en función de una 

ccordenada confisura cional(Q) que en o uchos casos se elige 

come la coordenada normal correspündiente al medo de vibraci~ 

en que se encuentra el sistema. La fi gura 15 muestra uno de 

estos diagramas para el estadc normal y excitado de un sis-

tema. La ferma parab61ica de las curVéS r e fleja el hecho de 

que la energ!a vi b raci c nal da la red depen d e de G2 y su posi-

ci6n di ferente del m!nimo ind i ca que para el sistema en el 

e~t2do e~citado,la pcsici6n d e equil ~ brio para l a vibraci6n 
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d e l e red de~e ca~ tier. 

"' , . c us,a n c ose en e l pri nei p i o de ~r a nck -C ondcn y usando fun -

ci ones d 9 onda del oscila dor arm6nico pa r e los e~ tadas vibra -

¿ianales del sistema se llega 

a las siGuientes conclusicnes: 

a) La f or~ ~ d e l as ~ 2n das c e 

abstrción y 
~ ., , . 

~m::"sl.on a OD.J2S 

temperaturas es gaussiana • 

. , 1 
o) E ancho de la banda es pr2 

porcional al nG~ erode fcno 

nes e~itidos d espu~s que ha 

sucedi d o la transición y 

c) La forma de la banda a cual 

quier temperatura seguir6 

siendo gaussi6na y el ancho de la banda 

ma: 

[ ] 1~ I-~(T) = H(O) coth 1iw 
:¿~T -

6}o Q 

fig 15 

H(T) tiene la for-

(4.19) 

donde ~W es la en e r~!a del modo vibracional correspondien

te a la coordenada Q y que se asume est6 inte~~ctuan :c 

cenel electr6n en la transición. 

4.3 EJEí,H':' LCS DE ESPECTRCS DE A8SCRC1Dr-J DE H ,PERFECCIDr.J E5 D I 

CR I 5T,l:¡LE5 

4.3.1 Centros F en Halogenuros Alcalinos. 

En ha1ogenuros alcalinos un electr6n atrapado en una 

vacancia de i6n ne~ativo se conoce cono centro f. Su presen-

cie d entro d e l cristal hace que lo Ve a mos coloreado (carac-
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t e r{stico de su absarci6n ) y 508 une d e los centros de color 

~ a s es t ud iadcs. ~ar 2 prcducirle existen 4 mota dcs diferentes 

['"' 6) - . 6 j • t . - . , 1 . 1 ' ... . , ~ : co~craCl n ael lva, c G ~CraClo n 8 ec~ro l ~ lca, co_ora -

ción por irradiaci6n {r~yos " V \ o · ,\, o , ~! coloración 

fctoquírnica. 

't l ' 1 . 1 d ' 1 t" Que perrnl en CB_cu_ar .os nlV8 es e ene r gl a e ec ronlCOS que 

generalf:l8nte esté::.n 10ca1izadc s' en 1 8. ba nda pro ;,ibid2. del cri~ 

tel. Uno de los más simples [37J, s upon e un potencial pertur

ba tivo del e l ectr6n ~n el centro (el U di s c u t i do en la see -

ci~n 2.4.4) como un pazo tri dimensiona l de l a f o rma U(r) _ e 

pera O~r~d y u (r) = eX) para r > d , c en d proporci c -

nal a le. distancia inter- ióni c a . E3 te moe! elo p crlni te hallar 

los estados ligados del electrón obtsniéncos e que sen pro
~"l.11'l.. 

porc5.onales a - siendo varios d e e13.os ce ~.: eneradcs. Un 
2YY1*' el 'Z.. 

resulta do i ~pcrtante deducido de aquí, es que la energía ab-

sorbida es inversamente proporci on2.1 al cuadrado de la dis-

taneia interiónica y por lo tanto 
. ? . 
)), d- = cte. (relaci6n 

W-Q." 

de :i v ey-Le 11 wo [38] ), d cnd 8 ~)( es la fr ecu encie ce rr espondien-

te 2.1 máximo de abs c rci6n. Le figur a 16 mues tra las bandes de 

2.b s crción obtenidas experimentalmente ps ra e l centro F en di- . 

ferentes halcgEnuros alcalinos. 

A (YlYf)) I 

400 600 800 400 600 <l0l' 400 600 800 400 60;) 800 400 600 I 
-'--""--;--1 I I -- I I ( 1""- I 1, : 

LJLx~_IJ i 
3 2- 3 2 3 2 3 2 3 2 

E lQ.V) 
4 

Fig 16 
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La figure 17 ~ ue s trQ una C ~6fic2 lc ºar{tmic~ de la cons-

t n n te d e l e re d vsrsu~ la pos i ción de l a ba nda d e a bsorci6n, 

para diferentes halo g enurcs a lcalinos. El acuerd o ccn la re-

18ci6n de lvcy-[ollwo es eviden t e. 
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.1 ' ,., i ~ l' 
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Las bendas de absor -

ción r o :: c entros F ti e -

nen forma geussiana [39J. 
La figura la m~estra 

bandas de absorción por 

centrbs F en KCl cerno 

función de la temperat~ 

re.Pued e o c servarse el 

cambio en la posici6n 

del 
, . 

maXlTilO de la banda así co~o la variación del ancho de la 

banda con la te~peratura.Este resultadc está de acuerdo con la 

relac i 6n (4.19), es d ~ cir au menta el anch e al aumentar la teTi1~ 
1 

peratura. El area total bajo 
·600 A mu 700 1 

estas curvas dEbe ser cons -

tante pues es una medida del 

.1·. 
,. 

lí 
!\ 
' 1 

i ti f 

I ji 
I !¡ , 

l· 1: ,1 

cm- I 

100 

I 

I 
15r--------r--~~~~------~------~ 

! ¡i 
! 

" " 

producto de N (densidad dE 

centros F) y t Cintensidad de 

osc i lador para el centro) que 

es independiente de la conce~ 

traciónde centros y de la 

temp eratura.SiConoce~os el va 

¡ 

-1 
17] • K I 

¡ 

I 

lar de f podamos calcclar la 

+ . , cortcen vrac~on de centros F u-

s ando ( 4.18). 
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4 io 3 .2 1 én Europi c é:n \-:2lc g enuros iU c iüin o s 

Cr i s t eles de h ~l o ? enurcs a lcal i no s do pados intencicnal-

~enteccn Eu , pueden obtenerse a l crecer es tos cristales en 

e l D.abcratorio. El ión de Eu en est.e t i po de cristales s e sU 

cusntra en estade divalente asoc i adc a una vacancia de i6n 

t ·, . 1 ca lcn l CO en _8 d · . , . : recel o n < 110 > a f i n de ' -t. en er CO r.!p en s~ 

ción de carga. A esta asociación se le llama upar vacancia 

Eu " . y tiene un comportamiento di polar eléctrico. 

Los estados electr6nicos d e l i60 est~n l o caliza dos en 

la banda prohibida de electrones del cri s tal , con l os electr,Q, 

nes fuertemente ligados a la impureza (eleetro~~s internes); 

p o r 10 qu e se dete estudiar cómo son i nflu e nciados los e~ta-

dos del i6n libre por el Cé4ffipe crist2: l ino cúb i co (como pertu,E 

bación). 

El ión Eu 2+ tiene confi guración electrónica en estado 

normal con 7 electrones en la capa 4f correspondi e nte al 

término 8 S ; la influencia del campo cristalino en este tér 

mino es nula. la configuraci6n del primer estado excitadc 

4f6Sd , sí es influenciada pcr el campo cristalino qua sepa

ra los estados del electrón 5d en dos grupos (eS' t2~) con 

-1 d' 1 . ~ separación 10 Dq d~l orden de 10000 cm; a emas a 1n~er-

acci6n entre electrones 4f y 5d es importante,y adicionan-

de la inter2cción spi.n-6rbi t<: de ellos la inte racción entre 

~electrones 4f Y 5d -1 es del orden de 1000 cm • En reSUr.1en 

a la ccnfi guraci6n de estado excitado de Eu2f en el cristal 

_ccrrespcnde dos .gru~os que ccntienen 7 estados cada unc. 

El espectro de absorci.6n de i ~ pGrGzas de Eu2f en crista 
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les de cloruros (Fig 19) reflaja a p rcxi ~adamente lo descrito 

a nt Griorn ente. La s dos bandas muy cnchas corresoonden a tra n . -
siciones desde el esta do normal a cada uno de 

~~ ) de la configurcción de esta do excitado 

los ·grupcs (E3 
6 4f 5d • La se 

paración entre los máximos de las bandas es d e l orden espera 

de ~a ra l a mag nitud 10 uq. 

La estructura no resuelta de cada banda ancha puede es

tudiarse mejor a bajas temperaturas ( se d i sminuye el ~ncho 

de cada línea de transici6n a fin d e peder tener un poco m~s 

de resolución). En este caso se ha o bservado ~ue la estructu 

ra en ambas bandas refleja el hech o de que c a da grupo de la 

confi guraci6n de estado excita do es tá compu e s t o de 7 estado~ 

de tal manera que cada banda ancha es la superposición de 7 

bandas de pequeño ancho. 
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