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INTRODUCCION

Bl efecto de las disglocacliones sobre 1z movilldsd de los
slectrones en los cristales 16mlicos, ha recibido poca atencibn
hasta 1s fechs, debidn princlipsimente & que hasts muy recien-
temente se hKmm reslizado chleules de bandas de energis en hg
Iogenuros alecallnog, gue dan g conoeer el polencial de defor
nacibn producido per la dislocaclén, Io ecual permitirfa cono-
cer el efeetio: de &sta sobre ol movimiente de los electrones.
ElL efecto ser§ de tipo mecénico debide & los campos de esfuer
zos alrededor de lag disloecaclones. 8lm embargo, pusde exis-
$ir otro: efecto sdembs del meclnico, gque serf de lmpertancia
para el movimiento electrbnico ys que es de tiro electrosté-
tico y se debe z que las dislocaciones estén. cargadas, seogln
suponen clertos mvmigadbresl’z . Este suposiclifn est& basgg
da en la gimillited con las supérficie's gomo fuente y smnidefe
de vacanciag, que oeagions ge eatrguem;lﬁ; 8% Ia disglocacibn
estd cargada, el efecto sobre la movilided puede ser apreclg
ble, pues el eletrfn con su carga eléetrica interaceionsrd -
con el campa clectrostético de la dislocacibn. Este efecto o~
lectrostético se podria conocer, sabiendo la forms analitica

¢ determinando numéricanmente el pafténcial3’4. knbzs formss de

conceimlente del potenclal, han redultado restringidas hasts hoy.

Log hechos expuestos abren la posibilidad de atribuir al ¢
fecte de las dislocaclones la discrepancia entre los valores
tebricos espémﬂoé v los valores pricticos obtenidosSi6. Por
lo tanto,; es ol propdsito de &ste trabald investigar la posi-
ble influencls que pnéden tener,. en el movimiente de los eleg
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trones , las: dislocacionss cargadss en cristales ibnicos.

Para llevar s cabo tal propbsito, se hace~necesarie‘c03§
cer ol potencial electrostftieo en la disloecaselbn y para ha=
cerlo se han llevado a cabo chleules por diverSOS'autoresgfg’k@
Sin: embargs los resuliades reportadosg resulbtan inconsistentes,
en particular en lo que respecta a la cargs méxima gque puede
soportar uns dislocaeliln,. puss dan per resultade cargas meyores
& lo mfximz posible. Aqul se detalla un procedimiento gue sub-
sang tales dificultades, basado en resultados reporiados por
C. Rulz Mejfa, F. Broder y L. Cata f.7

Aisi, en el.eapitule I se desarrolla y resuelve la ecuacibn
para el potenclal, supenlendo un cristal del tipe del NaCl, con
clerta densidad de vacancias e impurezas cetibnicas divalentes.
Bajo equilibrio térmicoy minimizende la energla libre de Helm-
holtz, es posible encontray la densidad de carga, vy plantsando
la ecuacién de Polsson, determinar el potencial g una carga y
temperstura dadass, y bajo régimen de saturaeifn por impurszas
en el corazbn.o nficleo de La dislocaeibn.

En el capitulo IT se discuten los procesos de decaimiento
de la corriente electrénics, debidos z los efectos por eolisio
nes de los slectrones con defectos en Ias red cristslina, ¥y se
encuentia una expresibn que determina el tiempo Iibre medls -
para dispersibn de electrones de conduccibn por dislocaciones.
Este tlempe de relajamiento. nos darg ¢l criteripo del efects que
tienen tales dislocaciones en el movimiento electréuice, compa-
réndolo een un efseto que es relevante, ¥ es ¢l debido = la dig

pergifn de electrones con Ias vibraciones de ls red. Este efecto

se hace de mayor importanciaz conforme lz temperatura es mayo¥r.
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n el Cspitulo IIT se aplies la aproximacién de Born, pg
ra sncontrar la amplitud de dispersibn, ya que en la expre -
gibn para el tiempo libre medic se requiere la probabilidad
de dispersibn, como funelén del fngulo en el cual se digper-
san los electrones. ‘

Pinglmente en\el Caplitulo IV zo apllcan en un cristal de
FeCl, los resuliados obtenides en log ecapltulos anteriores y
ge realizan los oéiculas del tiehpo 1ibre medio para disper-~
81bn por dislocaciones de leos elecirones de conduccibn, y se
hace la comparac;én con el tiempo libre medio pars dlspersidn

por vibracioneg de la red.
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POTENCIAL ELECTROSTIATICO DE UNA DISLOCACION CARGADA



Teleme DISLOCACIONES.- Cuando un eristal es deformg
do elésticamente bajo le influencts de una tensibn aplicads,
regress a su estado originsl después de remover la teneibn,
8in embargo, si las tengsiones aplicadas son suficientemente
intensas, permanece clerta cantidad de deformacién despubs~
de removerlas;\de ésta manera el cristal se ha deformedo plég
ticamente. L deformacibdn plistica en muchos cristales ocu-
rre por deslizamiento, en el cudl una parte del cristal se
desliza como una unidad respecto & una parte adyacente, La su
perficle sobre la cual tlene lugar el deslizamlento es a meny
do un plano, y se conoce eomo plano de deslizamlento, La 4i-
reccibn del movimiento en el deslizamiento se conoce como di
reccibn de deslizamiento, EL desplazamiento tlene lugar a lo
largo de los planos cristalograficos con un conjunto de indi
ces de Miller pequefios, tales como los planos (111) en los -
eristales fec y los planos (110), (112), y (123) en los cris
tales bec. Los bajos valores observados del esfuerzo eritico
para deslizsmiento pueden explicarse en términos del movi -
miento a través de la red de un tipo particular de imperfec-
¢ibn lineal conocida como dislocaclin, La idea de que el deg
lizamiento se propags por el movimiento de las dislocaclones
fué publicada en 193k independientemente por Taylor% erowaﬁz
y Polanyf? el concépto de dislocacibn fué introducida en la
Fisioca un poco antes por Prandt y Dehliger’

Hay dos tipos bésicos de disglocaciones, dislocacio-
neg tipo-borde y dislocaclones tipo;hélice. Una dislocacidn
tipe borde se muesira en la,figural . Este tipo de dislo =~



eacidn puede consiﬁerafse que resulta del deslizamiento par-

eisl interno en el plano: ABCD o lo 1argb de la direccidn BC.

L & vector de

deslizamiento
Fig. 1

Br la {lustracidn Ls magnitud del deslizamiento es una distan-—
cla interatdémica de corrimiento, El eristal resultante puede
verse como un eristal conteniende un semiplano extra (ABEF -
en el dlagrama), ¥y estd clsramente en un estado de esfuerzo -
mecénico en la regibn de la dislocacibn de borde AB, tal que
el material esth en tensibn arriba de la dislocacién y compri
mido por abajo.

Una dislocaclbédn tipo hélice es dibujada esquemitica «-
mente en la figura 3. En ésta dislocacién el deslizamiento ha
tenido lugar paralelo a la linea de la dislocacibn, la cusl es
normal @ la superficie externs del cristal, en lugar de perpen-
dicular a la linea de la aislocaciéﬁ, como en el caso de lag -

dislocacliones de borde. De hecho las dislocaclones de borde y

Y

disloeaeidn
tipc héitee .




de hélice pueden reconocerse como diferentes sspectos del —
nismo fenbmeno de deslizamiento loterno, como se ilustra en
la figura X, lz cual o2 une vigta del cristsl mostrade en —~m
ls figurs 1 con la regudn de desplazamiento interno diferen
te. Aqui le misms linea de la dislocacibn (siempre denotada
por el simbolo 4, ) es normal al vector de deslizamiento -
en la cara frontal del cristal, como en la dislocacibn de -

borde y parslels sl vector de deglizamiento por un lado, co-

Mg, 3

regibn |
deslizada

deglizsmiento

mo en la dislocacibn de hélice, Es quizés mhs exacto decir
que la dislocacifn tiene orilengacibn de borde en el frente y
1la orientacibn de héllce por un lado.

Las dislocadiones se forman en las etapes inlclales del
crecimiento del cristal y son responsables de muchas de las
propledades ebservadasven los eristales. Como un hecho estable
cldo; las caracteristicas observadas en el crecimlento crista
linc, ya sea desde la fase de vapor, desde - €1 fundembe.r .o
o desde una golucidn supersaturads; estén gobernades por las
dlslocaciones en los cristales en crecimlento, més que por

$2 13 49
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1.2.,-DISLOCACIONES CARGADAS FN CRISTALES IONICOS.- Ceng
ralmente se sdmite que'las:vaéanciaS"yueﬂen ser formadas en
lag dislocaciones tanto como en las superficles de un cristal,
Fué Frenkel quien primero sefiald que en un cristal 1énico pum=
™ en el cual prodomina el ﬁeéprden de Schottky y que esté en
equilibrio térmieo, posee unz superficle cargads y una regibn
de carga espacial de signo opuesto sdyscente a la superficile,
como una consecuencla. del hecho de que les energias 1libres de
formaeibn de las vacencias anibnicag y catibnicas difieren. De
una maners similar esperariémos que las dislocaclones en un -
eristal 16nico estbn cargades®

Cualitedivamente la nube de cargs results de la sigulente
manera: Consideremos uha dislocacibn con caracterfstica tipo
borde. Supongemes que la energis F*hraquerida pars formsr una-
vacancia de 16n positivo difiere de la energis F~ requerida pa
ra formar una vacancia de 1fn negativo. Especificamente supon-
- dremos que F¥ < ¥~ , entbnces pars un eristal puro en equili
bric & altas tempersburas, esperariamcs~que 1g conéentracién -
fraccionsl €, de vavanclss catibnicas excederd la concentracibn
fraccional C_ de vacanclas anibnicas. Sin embargo ésto daris co-
mo resultadd una gran energfa couiombisna, ya que la dislocacibn
estaris positivamente cargada, mientras los alrededores tendrfan
una cargs espacial negativa. HL regultaﬁo final es un compromiso
en el cual la dislocacibn esth cargada y un exceso de vacancias
deciby, pogitive existen cerca de la dislocacibén apantalléndola, -
pero lejos de &sta hay iguales concentraclones de iones positie
vos y negativos

Regtringiremos nuestrs discusibn a cristales del tipe MYV X~
con la estruetura del NaCl para el cual el desorden intrinseco
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es del tipo de Schotikye. Consideremos un cristal eléctricamen
te neutro' y de extensibén infinits, Supondremos que la distrie
bucldén de defectos cargados sobre la dislocacibn puede ser a-
rropladamente suavizada, de tal maners que el potencial Q; re
sultante de &sta dlstribucibn satisfacer§ la ecuacidn de Poie
sson para un medio con una constente dieléctrica & fﬁS?
Supondremos uns densidad Hd de dislocaciones de borde sg-
thticas, regularmente espacladas y paralelas entre si, dentro
del eristal, También supondremos que el radio del corazbn de
la dislocacibn es a; entdnces las condiciones en la fronters
sobre el potenecisl §§ en un sistema de coordenadas cilindri-
cas, con el eje z a lo largo de la linea de la dislocacibn y

con r perpendicular & &sta linea, son:

P=0 enr=ga (12-1)
Py
*—z?ég;~=?¢3 enr = R (12-2)

1z condiclbn (I2-2) expresa el hecho de gque la dislocacibén y
la regidn que la rodea hacila afuers en uﬁ radio R forma un sis
tema sléctricamente neutro. La condicibn (I2=1) se discutiri -
posteriommente,

Suponemos ademfssque siempre estamos en un estado de equi-
1librio térmico. O sea que todos los defectos tienen movilidades
suficientemente altas, para que el estado predicho en una mini.
mizacibn de la energia libre pueda obtenerse. A bajas tempera-
turas tal suposicibn es de dudosa validez.

Otra suposieibn serf que la presibn es nula, de tal manera

que el estado de equilibrio térmico serf determinadoe por una mi
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nimizacibn de la energim libre de Helmholtz, o sea
F=U-75 (12 = 3)

dbnde U es la energla interna del cristal, T es la temperaty

ra abgsoluta y 8 la entropia.

1.3.=-DISTRIBUCION DE L& CARGA ESPACIAL PARA UN CRISTAL -
PURO.~ Paras el caso de un cristal puro, la neutralidad eléc-
trica del sistema significa que tenemos nlmeros iguales de cg
tiones y aniones. ¥a que estamos considerando el c¢aso de de -
sorden de Bchottky, hay que considerar log tipos de defectos
va mencionados: vacanclas anifnlcas v vacancias catibnicas.,
El modele ignora los pares de vacanclas amarradas. Sean n g (r)
y n_(r) las densidades de vacanclas catidnicas y anibnicas reg
pectivamente, funciones de r, dénde r estd medldo desde un eje
en wn sistema de coordenadas cilindricas de acuerdo con la gi-
metria de la dislocaelbn.,

Lo energia 1libre por unidad! ldneal de la regidn del cristal -
desofdenade gue estamos consliderando es:

R
F= fvdr PrenF F e 286 - TS (13-1)

dbénde S es la entropia confilguracional. La densidad de cargsa f%?ﬂ
esté determinads por

f(_r) - & (/}f. &) - My (‘i") (I3-2)

¥y el potencial electrostétim:jﬁk#jheré determinado por ls ecung
cibn de Polsson. ;
4
V@) = -2 pp)

(13-3)
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Las cantidades F' y F7, que son las energlas de formacibn de
las vacanciag ecatibnleas y anidnleas, ineluyen el camblo de-
la energia vibracional del cristel por la presencla del defec
to. Adembs, finalmente supondremos que las cantidades F"'y o
gon indepemdlientes de r.

Haremos una variacién de F con respecte s las cantidades

independientes n (r) y n_(r). Asi:

o R -
SF= e [FomgdE s~ 44§60 605 =TS (1320

Por lo tanto tenemos que evaluar la integrsl de ls variacibn
de 1la energia electrostitice y la variacién de ia entropia con
figuracional,.

%1 denotamos por I g la integral de la varisciin de la e~
nergla electrostética,

T=z f;»fi» SSPEAPE) + prrifp e § (13-5)

La variacibn de /¢se sigue inmediafamente de la relaciin P,)=
@5 br) —m, ~% asl, considerando ls segunda parte de (I3-4)
T, = _é./;f/;,, PO S d &7 ¥ usando la ecvaciin de Poisson
- € 2 B}z TN utilizando integracibn por partes se tiene

SN = - (G hle = - S B E b

— &
Al realizar por dos veces las integraciones por partes, los

términos que se anulan, lo hacen debido & el hecho de que los

campos desaparecen'a Eiig?iiisgéhéiar R, ksl tenemos

P ‘ 2 '
:7:'=/% Frd+ .?/{4:41 o) =, ) o (13-7)

: - * var Apbndice
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dénde ¢}, os la carga en la dislocaciém.
Queremos enfaplzar que el potencial #¢r)es ls diferencis de 1o
tencial éntre el punto r y el centro de la dislocaclin.

En seguiﬂa, consideraearemos la variacifn de la entropia -
configuracional por unidad de £rea, Supondremos un volumen crig
talino pequefic eﬁVi que afn contiene gran nimero de defectos
en una regidn dénde ls concentracién de defectos es escencial-
mente constante, Supongamos que ésta regibn contiene né*,ékVi
vacanclas catibnicas 3 ni_LSVi vecancias anidnicas y W 43?& si
tiosanidnicos y eatiénicos. El nimero de maneras que éstos com

ponentes pueden ger arreglados sobre los sitios disponi -

bleg es
Wi = (ENAVIL ) f Lo AT [on AT [ )87 T ] X
X[(N-ai) AV, 70871 B

usando la aproximacibén de Stirling y variando lnw, con respec

i
to a n%% y'n; s enconiramos

t

Sl w) = AV §bmg S Y. ++ani»£n 'V“'“} (13-9)

0‘
para el cristal completo la entropia monfipguracional 5 esté dg

terminada por ‘
S = Rl Tz RS daewr; (I3=10)
obteniendo finalmente ’

s/ éﬁ«««- F o, () o M= 1, o)

Py (v

# 4. (.,-),é.,. A~ (u}

- MG/

(I3-11)
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Como establecimos anteriormente, /\V, debe contener muchos dg
fectos en una regi&nvdénda la concentracibdn de defectos es eg
cencialmente constante. Al pasar de (I.3~10) & (I.3-11) , dbn
de todas lag cantldades son funciones de r, é&stas condicilones
Se exXpresan como
nglar] > 1 y lan/arl[Ar] << n

dénde n es cualquier densidad de defectos, A es el area en -
cuestibn, y la integracién se pensarad como una suma sobre las
N\ r's sucesivas que satisfacen lag condieiones anteriores,
las cuales deben cumplirse para que {I3-11) sea vélida.

Asi, utilizendo (I3-11) y usando el resultado (I3-7) para

la variacidén de la emergia electrostética, obtenemos para  F3
g o4
- Al bj
IF /v':@ Hele + frete [on, 01 { £ 7 #60) - (12 Lome) 3
+dm D F+ed6) - AT 4, (- ¢ f“"’)§]

33 () (13~i2)
dénde W es la densidad de sitios anidnicos o catiénicos en el
cristal, Ya que no existen restricciones sobre las cantidades
wariasdas, las condlciones para un minjmo de la energia libre §£=o¢
son que log sumandos de (I3-12) deben amnularse, o sea que ol pri

mer sumando ¥y los coeficlentes ded n. v n_ deben snularse.

o’
Khora, ya que J}S representa una variacién arbitraria, es claro

gque el primer sumando se anula (nicamente si el potencilal en el
corazbn de la dislocacibn es cero, lo cual es la condicién (

(I2-1). Las condiciones para que ny J'n_ se anulen resul-

W () = Newp §~(F ™ egee) /ATE
a1 (] 2N exp §~(F +edT))/Z7F (13-13)

en dbnde se supone que n,,‘?‘?#‘f<~y n_/¥ son mucho meno»es que uno.

tan
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Por lo tanto las expresiones en (I3-13) son lag distribuciones

de las vacanclas, y la distribucibn de carga la obtenemos de

fg("")= @ ( n (r) - n, (r)) ¢ 4db6nde ¢ ey la carga del elaciron.

I.%.« ECUACION PARA BL POTENCIAL.- Y& que conocemos ia
distribucién de carga F@) podemog plantear la ecuacidn para
el potencial

V:??*('l") - - 'Zg_fg[,”_ (~) = 1, (-r)] (I4=1)

Ya que é {R} es el potenclal para el cual F@'}:d slo podremos
hellar haciendo n_(R)=n_ (), obteniendose

e@(R) = _24_(;*_;-“) (I42)

como ssbemos R ez la distancia medls entre dislocaciones,
Utilizando el laplacianoc en coordensdas cilindricas y uble .

Lizendo las cantidadesé
Z:3P@-BRS ;0 Sz kv (1)

dbnde 2 ¥77TNe® » ‘{r-’l
k%= =t e x> e PR )‘/éT}(Iir-h)

la ecuacidn de Poisson {Ii1) resulta

/ i[S—i%j: Sewnh x

S s {1k4=5)
con las condiciones & la frontera (Ii-l) y (Il-2) gque repeti-
mos agui

Q{ = 0 en rza
vy
"";é"' = 0 en rzR

In lo que se ha discutido se ha tratado a la nube de car~

€8 como un continuo en el cual el potenclal del corazén car=

- .10 -



gado de la dislocacibn se toms como el debido @ una linea con
tinua de carga sobre el aje de la dislocaclbn. Ya que la carga
sobre ol corazén de la dislocacién es de naturaleza discreta,
deberia tomarse en cuenta &sta naturaleza, sin embargo en el
caso de las cargas localizadas gobre el corazén existe la Gifi
cultad de que se repelen entre si, de tal manera que todas las
distribuciones de carga gon iguslments probables, Se han dige
tinguldo dos cssos limites: ls aproximacién de Banergi% minima®
en la cunal log defectos cargados estan igualmente espaciados y
au entrﬂpiags nula, y la Yproximaelén de "estad{stica de Fermi®
en ia cuai*%é supone que se ocupan todos los sitios con igual
probabilidad y su énergis de interaccibén se mantiene en su va-
lor minimo. Despubs se desarrollaron aproximaciones entre éstos
oxtremos. Como se formularon originalmente, todas &stas teorfas
requieren que la energia total pueda ser calculada analftica-
mente en la configuracibn de energla minima y €sto hace necess
rio usar modelos sencillos de la nube de carga con distribuclo
nes de defectos cargados apropladamente suavizadas para que el
potencial jg’resnltante satigfaga la ecuacibn de Polsson, tal

eomo =e ha hecho aqui.

1.5.~-DISTRIBUCION DE LA CARGA ESPACIAL PABA UN CRISTAL CON
INPUREZAS.=Bupondremos que hey en el eristal una concentracibn
promedio ¥ de impurezas catibnicas divalentes, ﬁénﬁe-ﬁ“se defd
ne como la razbn de iones de impurezm & cationes normales. Hay
considerable evidencis de que cuando, por ejemplo, miun NaCl
derretido se le afiden impurezeg tales come el Ca€l,, el Ca en-
tre al eristal como icnes ce' T en sitios catibniecos, nosotros

consideraremos que éste es el casb, La neutralidad totsl del
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cristal entfneces significark agqui que cada catibn divalente
que entra al cristal ftrae conglige dosg anlones.

Hay ahora, ademis de los dos tilpos de dafsctos dlscutldos
aates, log catlbnes divalentns que representan dofectos do -
impureza, que pueden presentarse en forma aislada con uaa cal
ga efectiva < e, ¥y Baunblén como defectos que congigbten en 1m
purezas amarradas con vacanclas catidnicas vecinas cercanas,
Estos defectos al digual gque las vacanciasg amarradas son complg
jog neutros y 0o contribulrin a la densidad d= carga. Sin em-
bargoe en &gba geccibn consideraremos log Jos tipos de aparea-
mientos para mayor gensralldad.

La eaergla 1ibre por unidad Iineal de la regibn alrede-
dor de ls dislocacibn del cristal desordenado que estamns aon
siderando, dentro de una cantidad aditiva dependieante fmica -
mente de lz temperatura es:
f:':q}/f45¢/}'[?%;(f}F?*}#41(})f?;~°18{?){F7f}aﬁq;ﬁ?g

o

(15=-1)
F Ay (N1 JF B §+ L O] - TS

dinde ., es La densldad de pares de vacanclas amarradas, N
la densidad ds complejos impursza-vacancia catifnica, B la e-
nerg¥a de amarre enire vacanclas ¥y B la del complejo lmpurg

za~vacanoia cabtibolea, Ahora la deasldad de carga as:
= . (1I5-2
f9- é?(’aw‘j;-iv A+ m ] 5-2)

dbnde nge es 1a densided de lmpurezag desasociadasg.
Haremos anora una variacibn de F permitiendo que n, ,n

gy Nyp ¥ gy varfen. Procediendo en la misma forma que la seg

citn I.4 y sablendo que sl nfmere de maneras que los dofsctos

gonstituyentes contenidos em uwn volumen xé; Vi pueden ser

- I.12 -



arreglados en N’Avi, sitios es /5

(7 AV g AVie0) (-7, )AV- 4
A [77‘ (’/Vd\/}—.?jﬂg Ao

X

Q(MBAV)[(”,V_, !)AV];
[3 8V, T [} av 3 [ 8V ] i )3
Z

L ON-2gf = o1 =y f =2 )BV] [T - o DA T05-3)

X

podremos obtener la variscibn de la entropia configuracional
v obtener usando el mismo proceso mencionsdo en el csso de

cristales purcs, gue las condiciones para que la energla li-
bre seas minima, son: {5

ed ¥ oL .
- exp i g5 Y

T ey EreS
"‘erf’{“ e ; A/«-’r ’1 e"/’é A7

‘77.13(/\/ "’3) F".,;F“_.B
= 2 eY;ﬁS-— }
“ay ‘é.r

en las expresicnes anteriores, %, ¥ Zy, son el nfmero de vecie

nos cercancs diferentes e iguales respectivamente, pars un ibn

dado. Ademfg de las condiclones anteriores, prevalece la condi

cién de potencial nulo en el corazén de la: dislocacibn,.

ElL multipllicador de Lagrange oK ge introduce para tomsr en
- I3 -



el heeho de que el nfmero total de impurezas en ol sistema

debe permanecer congtante, o sea:
ﬁ"a/f 5 Pt M F ENCR (15-5)

Buponemos que -7, JA/, P1p /N, L/, T /Ay e SN
gon mucho menores que une,. Usando la suposicifm de que tedas
lag concentraciones gon pequefias, (I5-4) puede simplicarse pa

ra cada una de las expresiones que shi aparecen, como:
1IN = exp f- F™ eP) /AT E

r_ N = exnp §= (F red) 278 |
2, N = expp S (OB #n) JhT (15-6)
Py JN = Zney € - (F7— B+ ) /h T}

P /N T ER § - (FT A B a7}
Asi la densidad de cargs resulis

f’.. eNexpf-(ef+u)/ari+ exp §~ (Fred i}

(15-7)
— expi-(r - ed) /KT ]
Otra vez tenemos que @(RJ ss el pbt@miﬁ para /= 0, Asi
O = expo - (ed(r)+x) /A7 F » exp § ~ (F v e RY&r§
- exp §-(F -.ed(/e})/%?“j (15-8)

Por lo tanto, wtilizando otra vez las cantidades ( Ih-:%) y
(Thlt), obtenemos una vez més una ecuacidn del tipo (I"#-E).
Unicamente hay que tomap en euent’_a-r ¢l hecho lmportante de -
que shors ¢(R) se refiere a:l"érisﬁal que contiene cationeé
divalentes, y se p\iaae oi;tener. de la expresibn (xé’-&.



I.&.»?’Gmm EX L& DISKOCACION.- No es pogible resolver
la ecuacién pars el potencisl anelitivemente, gin embarge se
ruede realizay un intento de solmcién altitice pers une gltug
elfn no descrits por las ecuascliones anterlores. & concentracip
nes promedio modersdsmente bBajlas de Impurezas (cercs de 3Ix 3:6"6
& temperaturs embiente), ocurre, que en el corazin de lg dislp
cecibm hay sgturaei&ng entbneces en ls vecindad de éste corazén
existirk une regifn mrsda en el cusl el términe de impure-
zgg domins la densided de carg&. Cusndo existe unaz situecibn
de saturecifn: Lz suposiclbn mye/N << 1, y& no vale més, y pa-
re ablener une snmci&x gl problemg debemos empezer con les ex
presiones genersles parz las densidsdes de defectos, que se ob
tnvieron &l minimigay ls energfs libre, Lhors nosotros supon-
dremos que todas Ias eoncentreciones de defectos son pequefias,
sxcepto: lag de impuressy Iibres. Entbnces tenemos: 7€

/7:;/(’4/- “,4) = exp f-(F7- eFgVAT ¢

7 fWzexp - (F+ed) /A7 €

Ay [Womg) = Xt {- (e P 7 T) kT 3

71 MY N -:g) 3 AR S G AT WY 7a1

(16-1)
4’/‘73/(» r;j Z.. 9"’/&{"6" # - BT

dbnde gg #g shors el zaumi'pﬁcadbr' de Lagrange relascionado
econ la conservacién de le eantided de impureszas., Ls densidad
de carga F estarg dado por

Pz €lr w1, 7)) (16-2)
¥ el povencisl en el punto de equilibric F(R) determinedo por
p=ose F(R)Z= L (F~u?) (16-3)
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ksi, cuando lm concentracién de defectos esté escencialmente
goberneds por el contenido. de impurezas, &stas tienden z con
centrepss en Is vecinded del corazdn de lz dislocecifm y se-
forme ung regifn satursde & sw alrededor, que serf descrits

en la ecuseifn de Poisson heseiendo & gsenhz une constante; en
eontrandoge que la solucibn agocisde con el potenclsl en ég-

te regifn sstursde es:z

z, =- 7___«2@'(&)*5&:_

5T (f" 2 (16-%)
en &sta ecuscién a y R ge pueden conocer para un cristel dade,
¥ si suponemos eonocido f (R),1le cantidad que queda per deter
minsr es le eonmw be Bste funcibu: satisfacerh Ia condielén
@ la fronters en 61 eorszfn de la dislocaelén,

Fuera de ls reglfn sstursde el tipo de solucién usade de-
pende de 1s consideracifn de tener = grande o pequefia, paTa -
tener ides de que orden de magnitud puede ser z, podemos ver
de (XI6=4) que toma el valor negatiwvo -eﬁjﬂ’r enr = a,
despubs, utilizando valores pars el NaCl y con el valor de b
obtenido como se detslla en seguida, se comprueba que z va
tomando valores meyores a veffk)/iro gea se hace mbg pe=
guefio en valor absoluto, conforme va creciendo la distancla r.
Asi, para valore grandes de =g, supondremos que es vélids la
aproximacifn: senhz ~ e"%/2., l& cusl colocada en la ecna-

cibén de Poisson, da como resultado una gsolucibn de 1ls foma3

-/ it
Z, = 240 58 mﬁ%ﬁ/ =l s

en dénde = Kr y las constante Hy LA las debemos detorminar,
la constente K $&cdefine seghnfl eiffasiin (Ih-}), .
81 ~z es pequéfia y més cercana 8l cero, entbnces supondremos

que existe una regidn para 1a’ ml vale la aproximscibn senhzorz
- 1.16 _ *Veage Ece (I6-14)



Con la cual obtenemes 15 scuacifn de reigson
2 ,
Viz = £z (16-6)

Ia solucibn en ésta regﬁm exterior es

Zy (k) = ~AK(k+) (16-7)
dénde K, ez la funcifn Besgsel modifleads do orden cero y £ es
uns constante qué ge debe determinnr, Esta funciébn satisfacerh ias
a la frontera externas. En la discusidn anterior se ha 5upue:3?dic‘
to desde luego que la funcitn z ssoelada al potencial es monp
tona creciente y va del‘valor-r? 1, = & coro.

81 los puntos frontsraﬁentre lag regiones 2, ¥ 25 ¥ las re
glones z, y z3 se pueden hallay, los subsecuentes pases pars
regsolver la ecuscibn de Poisson consisten en aplicar lag sie
guientes condiclones en la fronters ‘

Zl(‘f;z):?é (’Ca) ; -‘%ﬁ%l e a—%]ﬂz (16-8)

S5
()= B ) B2 - 222
3}~ £3(723) 3 = (16-9)
=F 323 b o s ’
dbtnde T, ¥ 1-23 son las curpespoidientes puntos frontera.

El punto s io podemos determinar obgervandc que en &1
ocurre que Nyo/N = 1; por lo tanto utllizando la tercera ex
pregitm de (I5.6), tendremos’ > 'G{acna( —n )

+
exp{-Z (T fepi-(F"+x7) 35T = (26-10)
con lo cual obtenemog

()= (F u*)/zér s

y de 18 expreagifn (I&-3} sa’bi;anemas finalmente

P{(ﬂ-) = - 0( | (16-12)
- 1.17 -
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caleulando a(% con la inkegral del tipo (I5=5) de scuerdo

eon la condieibn de la conservselidn del nfmero de impureszzs, se
-

obtiene o T(*i2)= .zmg&n zf;,,,MF XF AL~ f?«é—.eize"/‘

'/
" {) 2 j]} )= C- ""’[‘cz“‘“ _zg';:z (16-13)

con lo cual utilizamos (I6-12) y podemos haller ry, de la ecua-~

cibn que resulta pars &ste valor, sl & la vez conocemos el va=

lor de b en la funcién pl(r). Ademba hellamos ﬁ(&}da (16=3).
Lo constante b la podamos determinar observendo que ls car-

ga por unidad de longitud serh dada por

gz €E;/=&:~ €AT (ka)zm iy (16=14)

" realizando la derivada podemos deapejar b, con sl resuliade

— _ Re€ 2TNe* _ 2
b= -5 *Gh= o (16-15)
y por lo tanto suponiendo unr valer pars ¢ que no rebase ls mbe

xima ecarga posidle en el corazdn de la dislocacibn (1L x 10™2 esu),
cm
bajoe régimen de saturaci&n, tendremos 8l valor de la constante b,
El sigunients pass ez calcular H y 8, de lag condicionas en
la frontera, siempre y cuando Z, sea rigurosamente vilida en la
frontera con la regibn satursda, As{, estas condiclones estable
csn las relacionesg, e
— ~Z,(5; ~Z, (5
Z, (h2) = Za (h) =2 € ") = e~ =! 7)
e — R R .
/ - 5 F=s, » i k{;
con lo cual tensmog

) [z et Y2
C(s,)= s.le £ (5})—7 mé[—?ﬁ’{&, S /sa (16-16)

b =H f/z;aﬁ[ 4. r5)]

(16=17)

En éstas ecuaclones, ys que cothx es siempré mayor en valer
- 1018 . L



que 1/senhx , para que exists una solucibn gimulténea para
Hy Sg dsbe gser b sieﬁpre mayor & C(s;), pero ésto solo o=
curre pars valores de b que corresponden a q™s mucho mayores
a la mé:ima earga posibls en la 4islocacifn, De la Gnlea oira
manera en que lo anterior pusde cumplirse es suponiendo unsa
golucibn distinta & z; ¥ z, en ls Pegiom en 1la cual delan de
tener esiricits validesz, éata‘regibn ge denominars semisaturada.
Después de realizar numerosas tentativas con varlas funcip
nes, encontramos paras la regidn semisaturads una funcibn z,?

2
de la forma 7

;o »
Z = b jn-g + éz (16-18)

4
las constantes bl' ¥ by" pueden daterminarge de lag condicio-

nes en la frontsré
a#@f? - 12 ///

¥ pars determiner Hy 8, utilizamos eondiclonss en la froantera
similasres s las snberliores, shora entrs zé ¥ 2y ElL eriterio=
para determinar el punto fromtera p5,' es; selecclonarlo de tal
manera, qus ogurra que =l tamafe de 1a‘reg16n samisaturada sea
ninimo on base a que siempre se cumpla ahi. £>C(3}) « Ung =
vez que Hy g, estén determinadas A y r23 se deriven pars con-
diciones en la frontsra expresadas en (I6«3),

8in embarge observamog gue eﬁiste una regidn en que no va-
len de manera estricta las funclones %, ¥ 23, pues ol resulta-
do ds Zo 80 debe a la aproximacibn senhz 2 z que vals para va=-
lores en que [z)] & 0.5y el resultade de zg S debe a la =
proximacitn senhz 2 e~%/2 que vale pava valores grandes de -z.

- L9 -



En particular para -z = 1.5 tel aproximaciém es afin correcta.
Por lo tanto tensmeg gque hellar una funcibn apropiads para la

rogidn en que no valen Z, ¥ LLevando a ecabo varisg prue =

Zne
3
bas se encuentra que tal funeibn es del tipcf’”

-**2'3! zﬁ;‘?* ﬁ.ﬁ' 4'3 (16=20)

ElL punto frontera entre Z, ¥ z3' ge obtuve de lz relacifn -
«2y(Tpyt) = 1.5, quedando por determinar las constantes D, B,

c, ¥ 1'33* gque eg al punto frontera entre z_ v z?n Las econdicip

3
neg en la fronters en r23§.y r33' nog determinan las ecuacio-
nasg ~
Z, (ki) = Z3' (K453 (16-21)
ealhns) _ AT (b))
Ay &S (I6=22)
i .
,,_,23 (kr33) = ‘%(kf};)
dFkrsy) /o s s (K3 ) els (16=23)

Fara conocer las constantes indeterminadas procedemos esgscoglen

h+7 $
do vn valor de r33» BYYOTr QU r2 '

clones simuliéneas, obtelilando valores de r

¥y regolvemos las treg ecus-

33* hasta que 33'(

(r33') 0 0,5, a partir de &ste punto vale la Puncifn Zgs
Para finslizar encontramos A, 1la ocongitante indeterminada de Zy

por la condizidn en la fromtera zBf(rSBf) - 33(1-33‘}.

bl Ie20 A V o
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TIE®PO LIBRE MEDIC EN CRISTALES CON DISLOCACIONES



1T 1le=CONDUCTIVIDAD ELECTRONICA.& Existen varlos métodos pera
cbitener electrones de conduecibn ei un eristal ibnico; un md-
todo usual es la fotoconductividad, 12 cual es el incremsato
enn la conductividad eléctrice de un eristal aislador ezusadsa
por radizcibn incidente en ol eristal. Bl ofecto dirscto de
1s 1luminzelbn es incrementar el nlwmere ds portadores de -
cargs mbviles en 21 erlstal. 81 la snrgias dol foctbn incildene
te es mayor gue el intervalo de las bandss de valencia y cone
duccibn, L, entonces cada fothn absorbido en el cristal nro-
duciré un par libre elesctrbn-agujeto. Azd el fotin absorbido
eleva a la banda de conduccidn un electrdn que estaba origie
nalmsnte en la banda de valencia,

Sea ¢ual fuere el mbétodo con que fueron cresdos el par e~
lectrén~agujerc, &stos terminsn por recombinarse, pero pue~
den tener distintas historias sntes de la recombinacibn al in-
teraccionar con fotones, impurezas, dislocaciones u otros dew
fectos. Fl efecto de cuslquier interaccibn de dispersién par-
ticular puede evaluarse calenlando el tiempo libre medio a~-
soelado eon é&ste proeeso, Unha vez que el tiempo libre medio
se conoce, la movilidad de los elcetrones o agujercn pusde el
presarse como /ﬂf/:/@ qE//”ﬂ'/--

81 en up eristal idnico donde existen pares elecirbn-agu-
jero, aplicamos un campo eléétrieo, se producird uns corriente
eléctrica en la direccidn del campo, lz cual puede ser distin-
ta segln distintas csuses. EL tlempo libre medio de los electro-
nes puede afectarse ( y asl la corriente eléctrica) deblde 2 -
la interaccifn con fotones, con impurezes © con defectos. Sinem-
bargo, aqui, nos interesarad finicamente el ofecto que puedan tee
ner las dislocaciones cargadas sobre elrtiempo libre medio y =
por 1o tanto, setre la corriente eléctrica,

- IT,1 -



Gonsideremos que en el cristal ibnico existe un arreslo
de dislocaciones paralelas, las cuales afectarén g la movi-
1idad de los electrones de ls sigulente manera: Lz movilie
dad electrébnica normal » las dislocaciones serf reduclda -
debido a qué log cilindros de cargs espacial deflsctan a =
los electrones y dispersan el momento(alectrénieo normal a
lag dislocaciones, esto redu&e el tiempo 1libre medioc.

La dispersifn por dislocsciones esté caracterizada por una
trayectoria media 1libre que depende de la direccibn, Si o=
curre que las dislocaciones estén bastante-spartadas de -
tal manera que ol tlempo 1libre medio no se afecte, la movie
1lidad macroscépica o corriente eléctrica puede reducirse de-
bidoa que los elsctrongs no pueden ser ascarreados paralelos
a el campo eléctrico aplicado, en lugar de hacerlo asi, si-
guen trayectorias curves que voltean entre los cilindros de
carga espaclal, 81 la movilidad elcetrbnica es paralela a
las dislocaciones, &stas tendrén poco efecto sobre los elecw
trones;

II42 o= EL TIEMPO' LIBRE MEDIO.- En esta seccibn se
considera el proceso de decailmiento realizando una formula-
cibén general de &ste proceso, en particular obtendremos el
tiempo libre medio en relacidn con la probalidad de disper=
sibn. El procedimiento es demostrar que cualguler disturbic
de la distribucifn de electrones s partir del valer de equie
1lbrio tiende a decaer debido a lé dispersibn de electrones
en cualquier tipo de interaccibn condafectos, impurezas, ete.

Fl tratamlento simplificado que se dark sobre el =

proceso de dispersifn se¢ basas en dos supesiciones:"g

- T2 .



(1) La probabilidad de que un eleetrdén { o agujero ) hags uns
trensicibn en un intervalo pequefio de tiempo dt es dt/T(v),
dénde ‘Y (v) eg el parfmetro de la probebllidad y se verh que

es el tlempo libre medio.

(2) La probabilidad de una transicibn s cualquier estado final
particuler es ilndependiente del estado Iniclel y es directamente
proporcional a Ya probabilidad de que el estado final estuviers
ocupado en 1a distribucién de equilibrio térmieo, V

11 ésta'ﬁltima.guposicién hay gque congiderar que en resli~ .
dad el electrbn puede ganar o perder una pequefia fraccibn de su
enorgia en una colisibn determinada!*sin embarge éste cambio de
energla es muy pequefio, mbs afm, habra efectos de balance, y los
electrones que caen a bajas energia:serén reemplazados por o ;ji
tros electrones excitados @ altas energlas. Por &sto, se intro
ducen errores desprécigbles h&ciendé la aproximacidn acostumbrs
da de la teoris de 1la conductividad de que la energia se conser
va en las trgnsicioﬁes.vna suposiclén deje de considerar ls dig
tribucidn de direcelones destnés de la eolisibn, pero derivare-
mos una formula gue tiene en cuenta tales correlaciones.,

Le figurs b rgpr;sehté el cado en el que estamos interesa -
dos. Representas en el egpacio de momentos & dos superficles de
energis d%e=d™¥% separadas por una pequeffa diferencla de ener -
gla J& . Un slemento de volumen en‘la:capa entre las dos -
guperficies puede dés¢ribirse por la correspondiente éres sy -
perficial JA2 , la cusl tlene las dimenslones de (momento)?
Un electrén en un estado Py puede realizay transiciones a -

otros estados de casi ezactsments la misma opergia. Como un -
t*en la banda de cond.

. I ° *constantes
h e o :IOB ’ L
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resultado de estas transiciones, los elactrones (mag exacta-
mente loas estados ocupados por los electrones) resultan unie
formemente distribuidos en ls capa; tal que la probabilidad
de que cualquier estado determinado sea ocupado por un elec=-
trbn, resulta la misme pars todos los estados y adquiere el

valor £ dado por la funcibn de distribucibdn de Fermi~Dirac.

A Shed D 0
’ Ay 1
W0
02’ Fig.h
¥ d52;
ol B —

El nfmero de estados en el rango §&§42; se obtiene
como sigue: El volumen en el espacio de momentos del e¢le-
mento es df2 veces la anchura de la capa ,Jg_ evidente~

mente, : .
JE = |VEP)|FE=v:-EP (11.2-1)

la filtima igualdad se sigue desde la fbrmula de ls veloci
dad de grupo. De aqui el volumen del elemento es: J’&J:Q; -
= Jé:Jﬂ;/w'; La densidad de estados en el espzcio-P
es 2V/h3 donde V es el volumen del cristal, Asi el nfmero de

estados ' S; en el elemento es:

$s; = (AV/RRNESQ; U7 s240€4Q; (11.2.2)
donde ﬁ :VA’}AB 68 la densidad de estados de cada ege-

pin por unigad de energia por unidad de zvea svperfieial,
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Para el caso en el cval la banda de conduccibn esté cael
vacia, tal que el priaeipié" de execlusibn de Psull puede igng
rarse, las translclones pueden deseribirse en t&rminos del pg
rémetro. de probabilidad wié' Este pavémetre se usa pars espg
eificar la probebilided tetel de transicibn degde un estado 1
& todos los estados j estando en uns repkin ﬂ.ﬂ.,‘ de ls caps
de energlas Bn éstas transiclones puede haber perdidas o gaise:
nsnciag de energis. Parivseonés.diseutides antey despreciamos
éstos camblos de energis y suponemos que todos log estados s

log cuales el estedo Pg_ puede realizar transiciones estén en
la capa (& tal que podenos hablar de trensicién por unided
de firea de la capas Asi la probebilided de que un electrén
hage uns transieibn desde un estado cerca de P, & un estado
en wan rango o 2 4 cerca de Py en el tlenpeo 4t em

W N2, o T | (112-3)
El nfmero total de transiciones de ste tipo sme obilene sim
plemente multiplicando- sta probabilidad por el nfmero de e~
lectrones en el slemente < ;5 y 6ste nfmero es simplemen~
te ds, veces la probebilided ti de que bstos estados estén o
eupados. Por lo tante la razbn total de transiclén desde JEL1
a JEILY s
(SESR >IeSR;) = £ 75 Wiy 'y (1124
= £:26 Wy Ji2 . S0 58 (112-5)
De maneres: glmilar las trensiciones desde § & 1 estarfn deter
mingdas por |
(TESR; 2dETN:) =520, W, FETR; TR (112-6)
Estas expresiones son consiféfgntes con el principle del
balance detallado, el cual es‘fﬁmece‘qna cada proceso y su in
v8rs0 ocurren con iguel frecusncis bajo.: eondiciones de equls
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litric. Pars equilibric téwmico f, = t‘,l = £{( &), que es lg
funcibn de distribucibn de Fermi~Dirac pare la energis &
de la2 caps.

L probabilidad total de tm;xsicién doade el estedo F; es
simplemente la swums de todas las probabilidades de transicibn
g todas las aress - L2, . L& escribiremos como W;, dbnde

W = Joeey Wig R, = 0/7; (I1.2-7)

Este probabilidad es escenclalmente el reciproco del tiempe de

L

relajamiento o tiemps: 1ibre medie entre colislones, ya que la
probabllidad de colisibn es 4t/ 7 que es evidentemente igusl
& widte

En geguida: congideraremos Ia ley de decalmiento pers cuale
guier corriente producida por un disturblo de la distribucién
de equilibrie, Trateremos primero sl caso de prineipal interés,
en el cual Ias superficles de energls se congidersn esferas y
todas las direcclones de movimiento gon eguivalentes, Para el
caso egférico, es evidente de la simetris, que para la condi-
cibn de equilibrio: no hay eorriente neta. En seguida supondre
mos que estamos tretando con ung situscibn perturbada. Consi-
deremos lw corriente debide a el grupc de electrones J‘ofﬂ-en -
un elemento de volumen ¥ & ¥(2; . Estos producirfn una densi-
dad de corriente

SI= F-ev}/V)wf‘w; (112-8)

En el tiempo 4t, una fraccifn W::,{‘ £, At seré dispersada en
una nueva direccidn con veloeldad V3 tal que el cambio de co-

rriente gerh

AST = oAt [ 5 (5 ~Vi A Jo W 1 ag)

siendo (2 (¢)le superficie de energla. Para los casos de par-
ticular interés, las transiciones son de tsl nstureleze que ¥4

- 11‘6 bl



es ung funelbn W( @ ) de 6, &l fngulo entre las velocidades
inieisl y finsl. Bajo estas econdiclones, podemos escoger un
slstema de coordensdas esférieme eon © = O parslelo s vy

En términos de &ste sisteme de coordensdas, podemos egeribir

U s VR (112-10)
T,z (£ o0 +7mmbcos T o 6 senip )V (112-11)
DACTENCIASS “seen 808 S (112-12)

dbnde ?Z,?}",E, gon vectores unitarios mutuemente ortogonsles.

Cen la ayuds de &stas expresiones encontramos
25 ¥

AL = Lt Lo, (- V)V, [ /(m-e -1)W(6) AL, . (112-13)
e

’ o~
ya que lag componentes a 1o large de 1 y ? se integran a cero,

Esta expresibn puede reeseribirse come
AT - - At {I/("Mel‘)W{a,:)al_Q g =
= - o F <t _
CST W, <t-cne>z-MI7 /e (11, 0,

dénde ’VV; < fw(a),(ﬁ,. < f/#'*c

y <t—cos G :(fNow’l-cmG)W(nﬁ)a’Q {11216}

agul <1 « ¢086 ) es el valor promedic de 1 - cos® pars bodss

(112.1%)

las coliaziones.

Para relacioner &stas ecumclones a la relajecidn de lz2 co-
rriente, consideraremos la corriente debids a una distribucién
arbitraris f, sobre la capa de energis, y suponiende que fy<<1,
Cade elemento de &rean - €, produciré entbnces una corriente
4 Z; 7 en el tlempe dt los slectwones en &stos elementos
sufrirén transiclones tales gque

dLT: T - )T (112-17)
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El cambie en la corriente ’ceta}t I :z £ ) Ii entbnees

gambiaré por
AT = ST = (XV‘?/‘&/T:’%% (112-18)

o ges o
(112-19)
Bsto muesta que la corrliente total decae de scuerdo a una
simple ecuacifn de relajacibn para la cual la solucién es
—7 "=, e 4T (112-20)
Asi Cij es el tlempo de relsjacibn o el tiempo libre medio
parn la corriente y es la misma cantidad definida como pa-=-
ri¥netro de probabilidad.
81 tomsmos en cuenta el prineipio de excluzidn de
Paull, una gran fraccibn de los estados en la eapa de enemw
gta estin ocupados, entbnces algunas transiclones de electrg
nes estarfn prohibldas ya que les estados finasles ya estaran
ocupados. Esta situacibn puede tomarse en cuenbts de maneras =
muy senclilla, vy el sorprendente resultade que ge obtlene es
gue el proceso de relajaciém no se afects por tener una prg
porcibn apreclable de estados ocupades. En seguida congiders
remes una menera sencllla de ver &sto.
Veamos una vez mfs la transicién desde d:f?&?f?; ]
JEJ‘Q} « Ya que uns fraecibn f;} de los estados end??é?ﬁv,‘
estén ocupados, el nfmerc de posibles transiciones es redu-

cida por un factor (1 - fg) y obtenemos

(LELD, >IEL0,) = f(/")?,}'?[f’ ng.g‘gf_{%fﬁ; (112-21)

La razén de transicibn desdedEJIl; a &I L2,  sers
dada por una expresibm similar con (1 - fi)fj' Asi la razbn

e II8 =



neta de transicish desde J £ a SESLL 4 es
(ELQZZLESQ) = [F(1-F3)- 5, (1- S J 20 £ £ 12,

- ( £ - f;) 2¢ W:’j SO, f__{?j. ~ (112-22)
Asi ls razén neta depende tmicamente de Iy = fj ¥ no de fi N4

fj individualmente, Por &sto, la razbn de decalmiento de un dig
turvio no se afecta por el grade en que los estados estén ocupg
dos, y en consecuencia el tiempo libre medle queda inalterado.

Finglmente, utilizando los regultados anterlores, considera~
remos concretamente 1a dlspersibn por dislocacioneg, suponiendo
aun eleq%r&ntque se mueve c¢on velocidad ¥y incidiendo sobre una
dislocacibn con una componente v, normal a §lla.

Comp antes, tratamos a la diglocacifnm y su carga espacial cg
mo un cllindro en el cusl ge deflectan log electrones que inel-
den perpendiculares a 51, {0 de manera equivalente la componen-
te normal de la velocidad). Los electrones de conduceién chocan
con la dislocaclén y son dispersados, y ocurre que Vi3 la compo
nente normel de la velocldad cambla en la colisibn, mientras que
la componente paralela permanece lgual.

Un electrdn chocars con cualguier dislocacifn dentro de wna
distancia R (distancla media entre dislocaclones) de su trayec-
toria. La probabilidad de colisidn por unidad de tiempo es asf
2Rv1 veces el nfmero Ké de dislocaclones por cm2 s+ As% 1z razén
de e¢oldsibn por electrbn es ‘

‘&% = 2MRv; (I12-23)

Suponiendo gque elselectrﬁn gl digpersarge pags del estade
con momento B, al estado con mouento Ps con una probabilidad

Wygy la transicibn se realiza de tal manera que &stos momen-

- IIO? . =



tos siempre estén sobre el mismo ecircule C alrededor del eje
de la disloescibn (ya gme l= componente del momento paralelo
gola dislocacién no cambla en la collsidn), Cusndo Py ¥ By
esthn sobre ol mismo eirxule €, entbnces %13 para dispersibn
por disloeaciones es igual a una funcibn del &ngulo & entre
las proyecciones de 2& yxga en el plano normal a la disloca-

¢ibn y se aprecis en 1a figura esquemhtica de abajo.

Fig 5

For 1o tanto el tiempo 1ibre medis para la dligpergibn por dig
locaclén de un sleetrdn serh &4 m '

_‘;: = 'é*: "C F-c259)W SC rz'f’.'{‘;{}" 2050 ) W(6)d{ 115 on)

en dénde utilizamog las expresiones (II2-1k%) y (II2-16). Final
mente hemosg encontrado una expresidn para el tlempo libre me~
dio, en el eual apreclsmos la necesidad de hallar una expre-
gidn adecusda pars la probabilidaf de dispersibn; tares a que
nog avozsremos en el siguiente capitulo, en dénde encontrare-
mos en ﬁase a la Mecdnies Cuantica, 1a ampliitud de dispersibn
2(0), ya que el modulo al cusdrado de ésta cantlded nos deter
minaré la probabllidad de que ls particuls incidente (el elgé
trbn) emerjs en uns clerta direceién en lm colisibn econ ls -~
dislocacidm,. | |
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Para encontrar 1s relacifn de 1/9”  con [A(8)]° have-
mog las sigulentes consideraclones; Ya gque W(8) es la proba-

bilidad por unidad de momento, si u(r,6) es la funcibn de on-

da del electrbn dispersade, ésta serh

_ ltetw, )] F

y como la integracidn en (II2-2%) se realiza en el espacio de

momenboes; dC = Pae.

M funcidn de lg smplitud de probabilldad, & wna distan-
cia de ZR entre dos cenbros dlapersores, la probsbilldad en

ana regitn gublendida por el &mgnulo 48 og:

2 _ 1A%
/“C’fzg)/ - '—:2'-;;2““‘"

Por lo tanto, sustituyendo W(8) y 4C en II2-2% se tlenes 20

L _ /%V/}f/-m&)/ﬂ(ej/i/g

5 : (112-25)

Que o3 la expresibn que nos sorid de utilidad.
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DISPERSION DE ELECTRONES POR DISLOCACIONES CARGADAS



IIT.I.~EL PROBLEMA DE LA DISPERSION,~ Il electrén sl inci
dir sobre la disTocselbn se dispersarh de severdo 2z el potene.
eigl § glrededor de lg dislocacibn, y su energla slectrog
thtica -e 5 crece segln se acerca s &sta, Consideremos
un electrbn que se mueve en linea recta hacla la dislocaclén;
cusndo entra & la regibn de carga espacial experimenta un cem
po oponiendogse a su movimiento: y penetrars al ellindro de car
ga espaciall haste ung distaneis dbnde -e § es igual a sw
energts ecinédtica inlelal #» kT, 81 suponemos que el poten -
elsl se eleva de unz manera abrupts en ume cantldsd kT/6 en n
ne distsnels muy pequefia comparadz con ¢l radlo del cilindre
de cerga espaclal, entdnces el electrén que choca son el cilin
dro en una collsibn de frente penetrari une distencie despre -
cisble en eomparacibn con el radio cilindrico, los electrones
que inciden oblicusments penetrerfn distancias ofin més certés.
Por lo tanto en un medelo sencille, podemos reconocer a los e~
lectrones efectuando colisiones elésticas con cllindros rigi-
dos,.

ksi, si suponemos colisibn eléstlca al incidir el eleetrén
sobre la dislocacibn, se dispersaré de acuerde & la interaccibn
a través del potencial § ¢ 8l cusl podemos reconocer como
el debido a un c¢ilindro rigido en um modelo senclllo; o ¢l po-
tencial mis apropledo abtenido en el Capltulo I, utilizando la
ecuacidn de Poigson.

La energla potencial del electrfn en el campo de 1a diglo-
cacibn puede denotarse per 'G(r?, dbnde r es la distancla desde
¢l ele do la dislocacifn en wn plano perpendlcular a bszte. 81

suponemos U{r) z o0 cusndo ¥ = ©O debemos tomar & la ener
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gia del electrdén pagitiva, E > O, ya que estamos interesa-
dos en el caso en el cual el electrbtn aé energia E se mueve
desde BRa;XM»iR: (distancis medis entre dislocaclones) ha-
cla la dislocacibn.

La ecuscldn de Schrbedinger para la funclén de onda -

i

j{’ (x,5,2) del electrbn puede eseribirse como
ﬁﬁylw.ﬁ U(_;—) M’EW
Zn V¥ e Y (II711)
la eval podemos reeseribir en la forms _
2 2 o
Vp+r&7¢ = Valy (11T1-2)
2 2 2%&"
dénde %U{#’): Vér ; Z =
en virtud de la simetria cilindries del groblema utilizamos
un sistema de coordenades cilindrices (z, ry © ) con z para-

lels al eje de la dislocacibn., Ya que el potencial es funcibn

de rﬁéhicamente, podemos separar las variables de tal manera

que 9}5 = W+, 0)Prx) (1I71-3)

vy ubllizando la expresidn del laplaclano en coordenadas polg

resi o P L2 L DR,

P T orz | v I F2Iez/ (-t

a2 )
Lo =R+
expresamos (IITl.2) ecomo

VY BEY=VE)Y (1111-5)
l+,é ¢ =o

Dpz ’ (I1T1ab)
Por lo tanto nos interesar& regolver (IIIl-5), la cual nog -
deternmina el problema en un plamsy, ya que fnicamente la come
ponente del momento del electrbn perpendicular a la disloca~

elbn, interaccionarfl eon &lls, Ei@ntras que ls components -

- T2 =



paralele g ls mﬁsma se deglizark a lo largo del eje sin Inte
racclonar, manteniendose por lo tanto invariable., Bn el caso
sn que tengemos s varios electrones incidiendo sobre la dis-
locacibn, vemos que la corriente parslela a la dlslocacldn es
despreciasble, ya gque como no existe direccibn privileglada a
lo large del eje de la disloeacibn, habraé en promedioc un nime
ro ipgual de electrones moviendose en direcclones opunestas;
por lo tanto nos interesara finlcamente el easo de la corrien
te eléctrica perpendicular a la dislocaciéﬁ.

Las diverses soluciones de la ecuacitn (IIT1-5) que corres
ponden g una energié E son altamente degeneradas y muy diferen
tes en forma. 8in embargo, fnicamente son soluclones acepta-
bles aquellas que corresponden sl problema fisico particuler.
0 gea, a grandes distancias de la dislocacitn la solucién de-
be tomar la formaz de una onda plena representando el haz de g
lectrones iIncidentes y uns onda divergente representando el
hag de electrones digpersadosg.

Ia funcifm de onda Wi"} 8) pueds escribirse en la for~

e - W) = & () v 6) (IT11-7)
donde ﬁg representas & les electrones incldentes y u a los
dispersados. La funcldn u que representa el estado de los eleg
trones dispersados, debe tomsr la forms de una onda cllindrica

dlvergente a\grandas distencias del eJe de la disloecscitén, o

o wine) = Ale) €T

dbnde A(e) es la amplitud de la on&a dispersada .

(T171.8)

Por lo tanto tenemos que resclver la ecusclfn de Schrddin-
ger con 1la condieifn en la frontera de que la funeibn de onda
debe tener la forma (III1-7). ‘
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IIT.2,~ SOLUCION DE L& ECUACION DE SCHRODINGER.- Para hallar
A(8) utiliza‘méa 1a aproximacibn de Born, pmesto queAlos elec~
trones tienen energlag tslus.guey oeurre gue XR 2# 1, v se eg=
pera valido el criterio de validez /¥ (r &)/ fec1 (2 ),

Por lo tanto planteamos la eeuacibn de Schribdinger peras la dis-

persidn en una dislocacidén cargada.

¢ D;z% z°) fé" zmeﬁW (1112-1)

obtenida de (IIT1-5), La solucién debe satisfscer la forma -
(1I71.7), por lo tento debemos hallar la funelén perturbads por
1a dispersibn, W(¥, @) , Para tal efecto escribiremos la
ecuacldén (III2-1) en la forma

('V:,%'é,:} ¢ =Vy (II12-2)

la cual debémus resolver sujeta a2 lsscondicibén a la frontera
(IIT1-7). Obtendremos shora una ecuacibn integral pars ¢(%: ¢/,
la cual ineorpors tal eondicién a la froniersa, introduclendo ls
funeidn de Green G{r,r', 6, 6') definids como la solucidn de
una onda puramente saliente aé la ecuacibn inhomogenes

(‘7]; * 2 {e’:) G(/<'rl}=-d(E5TI)  (1112-3)

cor GUIT\T) = Grr! 6,6
Equl J(/f}ff) 'y es la funcibn delta de Dirac en dos di-

mensiones. La funcibn de Green es por lo tanto la funclbn de

onda en el punto (ry, 6) generads por un punto fuente (r', 8'),
Observamos que cua’lqu&.er funeibn y/ que 3atisf‘aca'1a

scugclbn :lnteg:ral T (;(,nr e 6 (v+’8, 0o }

@ = gl/ + ‘/‘G(,. -, ,é)V(’*)?(f'deftzxxz-%}
es una solucidén de la ecuaciéh de Schridinger (III2-2) y que

- : :.rx:t.lf -



&ata solucisn satiafacé antomaticamente las condiciones en
1la frontera (IIIl-7), Que la expresidn (I1T1-7) sa satisface
se debe a que G contlens fnicamente ondas sallentes en (r; )
generadas por un punte fuente (r?,6'); mlentras que la inte-
gral & 1la derechs de la ecuaciﬁn.(I'IIznh) es gimplemente una
superpogicibtn de tales ondss sallentes, y por le tanto toma
la forma vegquerida pars r suficientemonte grande, Por lo tan
to tendremos para I/ @7; 9}) la expresibn.

(v, 6) :/G G770 8 ) Vi)Y, 8T (1112-5)

De tal manera que el signiénte paso as congtrulr la pro-
pla G. )

Ing condlelones en ls frontera que debe cumplir G son ne-
cesarias para emcontrarls. Sabemos que debe ser finits y en-
particular se debe comporiar como uns onda plana tal eomo 9’/ g
s muy grandes distanclass del origen. Pero aim mhs Importante
os investigar el comportaniento de G para el punto de observa
cién cerca del punto fuente, dbnde /r'- r/ = B eg pequefia.

De la naturaleza de la ecuacién (1112-;3) vemos que, cusnde

He'-ll=R= Ve xy2ecyg'-y)2 (17126)
es pequefla, o sea que ocurra que /¥ '/ = T~ 'é-."; E<<cy
la funcibn G ez Justamente una funcibn de R, En otras palabras
la fuente es completamente simdtrica, tal que G no pusde depep
der de la direccibdn de R, finlcamente de su magnitud. Notamos
tamblén que G tendrf una singularidad en R = O. Por lo tanto
debe exiabir dna g(R) ta2l gue | ‘

G (T 5vi) aas JCR} R =ri.r (1I12-7)
Para encontrar el comportamiento de g para R pequofis, integrg

K
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mos ambtos lsdos de (III2-3) sobre mn pequefio circuleo de radie
€ respecto a r' (la integracldén es en el espacio del cbser

vador). Hsto nos éa
ff(?zé(v:j F)da %észé (v P)da=-]  (1112-8)

1la integral en el lado derechec es Igual a - 1 por las propledz
des de la funeibn delta y porgue el circule gobre el cual se
integra incluye el punto © = r'.

Hacemos ahora a € bastante pequefio, tal que (III2-8) va
le y sustituimos g por G en las restantses integrales., Mas atin,
presumimos que el laplacianc de wna singularidad es mis "singu
lar" gue la singularidad en si misma, tal que, en el 1fmite,
la primera integral predomina, Por lo iasnto obtenemesg

S/ o29(R)da —> - €0 (1112-9)
dbnde las coordenadas para integracibtn sobre el &res clreular
son0yB, y A& = 29 RAR .

Para evaluar la integral pasamos al espacio tridimensional,
calenlindols para un eilindre conm caras paralslas a nuestras su
perficie y con una longitud 2L. Asi, plantesndo la integral y
utllizando el teorema de la divergencia, se tiena:

S V(R 2vRAR 42 = [ Ug. A rdod2]

AC = R AH
débnde 5, esth en la direccidn radial. Asi, obtenenmog

2L j’ V25R) 2T RAR = 22134/952? M [RAE]

ce Ss V239 (R)da _flv'gt’ﬁ)/ Rd6
Ys que g depende Ginicamente de R, la coordenada radial del

pequefio cireule, y g(R) ee en todas partes paralelo a 1 . Te-
nlendo finalmente

—_> 7 (1112-10)
L VG(R)RAO —> ~1 Rome S

Debido a que la wagnitud do g es la misma en todos los pug



togs sobre la circunferencls, la.integral:de linsa es igual en
el limite, a a{f/d//‘z . enR=T & s Voces 27 € 4 que

es el 1:510:* de la cireunfsrencia, fei, llegamos 2 la fdrmula

a/g 257R —> —1 (1112-11)
R —> € —> o
o lo que es lo mismo

g — -1 R—> O

obtencindo finalm;snte
g > - g5 4 R R > D (T112-12)

G(F, F) —> g R
Asi podemos decir gue la funcidn de Green es uns solucldn regy ,
lar y continua de la ecuaci$n homogénea VPZG + % : G = O,
excepto en el punto r = r! , dbnde tiens una singularidad co-
mo ge egpecifica en al ecuécién {Y112-12). Esta gingularidad es
una consecuencia de la presencia del punto fuente unitario, =
siendo la ecuacitn (IXI2-3) inhomogenea Wnicamente en &ste pun
to. Las soluclones gue necesltames deben comporiarse como una-
onda plana, tal come W , & muy grandes digtancias del origen
como ya se apuntd, y tener la singularidad del tipo (ITIZ=12),.
Las funclones que eumplen tales reguarimientos gson las funcio-

neg de Hankel'zg ; en partieunley

G(+'7) = 9 (R) = 2 HYUR) > 1 b d o

R—:»@
- )
C = ZH ER) —>5 Vrfzn €5
R ~—> oo

nos proporelona la etrpects funclbn de Green para ondss salien-

tes. !
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IIT.3 L4 AMPLITB’B DE DISPERSION.~ Hablendo obtenlde pars
a(r, r'y 8, ©') la expresitn

. %)
G(ﬁr:ﬁ,ga):g?‘fﬁ; (B} -T4) (IT13-1)

estamos listos para caleular A(8), y para tal efecto necosity
mos congiderar Gnicamente el cago de r grande, ¢ sea ¢ ‘}}f.

1) (22)

Entonces desarrollando agintoticamente HL™’, se tiene

0. | Z/ 2_ '6:2:{/-5'.?/-;{]
/LT{, [% /"f’-;"f]: 2 Yiaxy, (II13~2)

Entdnees llevando a cabo 1a aproximaclbn de Born, sproximamos
‘e wy T
9':’ a primer orden, o sea ¢ < é“‘"‘ - la cual susti

tuimos en (III2-5) junto con la e:naresiba (I1I3~1) para G, ob=-

20
teniendose o R c@/“"-*"/“‘ FTJ

;AT
- < BN I AL
usa- fﬂﬁ‘f [ Vz/.f'.ﬂ é (111;?3{*4/6

dbnde no e la direceibn inlcial de propapacibn de la onda del

elactrbn. Ya que estamos conslderands r grandes podemos dess-
rrollar eik/?"'!’lf’(/g'-;;’)lfz, eon el resultado
s & .
eté i "f‘ﬁ/ et’i‘-r‘ eut’%—arrl‘

/ (I113-1)
Vit v ey

ddonde hemos desstiollado /r'-r/ en serie de Taylor de acuerdo a
LA -T)= h(T) - T Vh(t) + ...

sustituyendo éstos resultados en (1T13~3) obtenemos

n‘{w 'u}*f
[y

&r-f!-—-—
©l;6)< 25 ¢(-r) € U T T e dg
lfﬁ &R (III3-5)
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De acterdc a la figura de abajo, k= 39 -0 | 1la podremos

poner como Ke ]33 ~m] = ,z;éyeqq%

P

por lo tanto tendremos ik+bose!
PPl T st 1 ;5(;) <l '8
42 [ZhT I113-6)

-vr e = @, carge del electrdn,

Finalmente fntegrsndo respect& a 9 obtenemos:

u'ér",;z
ol o) S TV gﬁ(:f*)rj [hc'seng]de!
A Var

(ITI3-7)

dbnde J, es ls funcibn Bessel de orden cero dada por la expre-

b ¢ _ ‘L / Y. <Cat fc‘os & ¢ § (III3-8)
L/D[:z?éffwg]‘;z;zfd € Lo | 7
Ya que u(r, 9) y A(8) estén relacionadas por la expresibn
e 2 4{{-
i, 6)= Al8) = ; TR (1TI3-9)
vV
tendremos que 13 emplitud de dispersibn estark determinsds por
1a megndtud %°
; 9‘
and e
Ale)= e F / & - *f‘)ﬁr,f [&v ]l §1T13-10)

K= Jé’fm'« .

gue es ls cantldad buscads,
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Estudiemos finaimente los 1limites de aplieabilidad de la apro
ximacibn de Borne BEsta amproximacidn la realizamos al sustitulr
¢ = 9”,(/1"; &) s Por otro lado en:genewal 1722 %4 Ll
seglin quedo egtablecido en (1IIl~7). Evidentemente esta susti
tucidn de la funcidn de onda en la integral (ITI2-%), finica -
mente eg posible si en la regidn dispersada, dénde Y/ ¢ -r‘) g
grands, vale la sigulente desigualdad /(&L />> /Juf o:

[ )] > |G 60lvE)y (f:é‘JJT/ (rr3an)
0 de manera equivalente, ya que /{%(‘f;éi]':"i .

/fc?(“’} 1,06 )VE) (] 9')"/7‘/'2 <<l (I113.12)

caleulado en r dbnde V(r) es mayor,

Tenlendo gsl el criteris de la vallidez de %2l aproximacidbn.

- _ I1I.10 -
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IV.1,~POTENCIAL EN LA DISLOCACION PARA KL NaCl,-Para pro
ceder a caleulay ol tiempo de relajascidn , necesitames el po
tenclal en la dislocaci®dn de manera explieita, e gea con to-
das tas constentes involucradas determminades expllcliiamente,
Esto lo llevaremos a cabo para el NaCl, que es ol cristal ti
pico del tipo que hemog venlde digcubtlendo.

Como sabemos el potencial aatd relacionado con z en la

forma

ZE) = e?.'{f) e:.,‘:’e) = 2=[Per)-2R)]  (1na)

¥y conocida z conocemog sl potencisl. Asl, segln lo disocutide
-3
en (I.6) la forma de 3, estd dada por (I6-4)

Z ()= wwegf)aﬂéhi": Wi/e a2

B bsta ecuscibin s se puede conocer de lasg constantes de la
red¢™? Y tiene el valor & %70~ % ems . s la digtancis |
media entre dislocaciones R la tomsmos del orden de 19"6cm,
€l nfmero de lones pesglitivos per wnidad de volumen N eg -
gual & 2.2% x 1032/&!:;3 y €= %62? Las demfis constantes
son unlversales y Is tempersturs T ex le aublente de 30002{.
Ia congtante b esth establecida en (I6-15) y suponiendo Is
cerge méxime de I x 1072 esv/om, encontrsmos el valor: b=

921,1685. Por lo tanto tendremos pars z; la expresifn:

Z () =43.99 + 2/ /686 baE + #9822 (1y12)
Inmedistamente después es necessric evalusy Ty, el punto frop
ters entre %) y 2,', willizando lz relseifn (16-12) y ls -
{I6~13), entbnces la ecuacibn para r;, 82 establece en la -

- i A
""/gT %fﬁz) = X (""3&.)
. *3eocibn (I.6)
‘**c-&e.. dicléctica esté%ica

forme
(IV1-3)
- Iv0¥



Para el NaCl las centidedes necesarias en &sts ecuacibn serfin
Zy, = 12; Némero de vecinos cercenos de un 16n dado.

Ftz 0,80 eV = 3,1%T. (5 s energis libre de formacibn de las
vacanclas catibnicas,

Ls constante By tlens un espeetro reducide de valores pars los
cuasles {I¥1-3) tiene solucibn, por lo tanto se escogib:

B, % 0,3194V ; energis de amarre libre del complejo fmpureza-
~vacanclg,

C es del orden de 10"‘6; razbn de iones de impureza & cationes
normales,.

For lo tante gi uillizamos log velores anteriores en (IVl3)
se otiene pmrs *i0 el valor de 8,088 8. m geguida conocido -
Ty obtenemos para - of’*/ki‘ 8l valor de 0,192 oV con sl cusl
podenos a la vez conocer ePM/LT eon ol valor de Ik,015,

Agf, podemos plantear las ecuasclones simulténess (I6.),
de dbnde cbtenemas bl' ¥ byts con el resultado
bl' = 30,491 ¥y byt = .0276.,

Por lo tante ls siguiente expresibn para el potenelal, segfm
{16-18) es:

Z,'(+) = 30.991 6 L + 0.027 (IV1-4)
Para encontrar el punto fronters 322‘ entre z, ¥ 32* s buseamos
el tamsfio- minimo de la regibn semisaturade, encontrasndo el ve-
lovs r22‘ = 8.504 2, eon Io euml abttenemo# lag ecuaclones gi-~

multéneas pare HyYy 8y

f v
) a2z — a’ﬁg_
22(61:2') LY A s P /";,;, (IV=-5)

dando como Tesultado: H= B.0779T ¥ §,= 0405919956, y sablendo
- que la constante K esté determinada por (Ik=k), podemos deter-
mingr st valer gue se eneuentrs dgual o 7.4833 = 105 cm“l °

- ﬂoa -




Por 1o tanto, sasblende que s=Xr tendremos para z, la expree

sibn & ﬁ;z P A[Ziw(z’f&iﬁ’ *2. 88621'422
2,(s)= 26n T ot (mn-6)

Ex seguide ntilimm&s la relacibn ~ 32(1'23!) = 1.5, para ha-

llar el punto fronbters r23' entre 52 ¥ z3', encontrando que
tiene el vaglor de 20 £.

Finalmente, ugando las ecusclones (I6~21), (I6-22) y (I6~23)
y cou el método emtoconsistente descrito en la secelbn (I.6,
tendremos: r3 = 25,3898 A, D= 818,2259, B T =312,28 y ¢=
= 3027914, con lo eml 53' serk

»? (8)=5/8.2259 s%~3/2.285 +30. 279/ (IV1-7)
y utilizendo 1lx condic.i&n en lg frontera z3 (r33') = 53( 3')
encontramos la constante & de z. 3, eon el resultado: & =0,26856024
agl, =z 3 ©

9;3 (s)= ~0-2685€6029 K5(s) (IV1-8)
En segulda se detallan log valores encontredog en une teble,
junto con los valores hallados para otra carga g arbitraria con
magnitud de 6 x 103 esu/em., ¥ Se graficen las funciones Z.

Q 6 x 103 as‘g’ﬁg‘%‘& -1 1 x 102 esu/cm
B «35L eV 00349 oV
— A7k 0,157 0.199 o7
edxT 13,991 4,015
b 921,168 937.68
K 7485 105 en™t  7.4833 x 105 em
H 1.237273 CB.07791
e, 0.11686 ,0.05919956
D 11.09636 | 818.2259
B 1854993 . -312.28

-  IVe3 =



§,2631
0,926362
8,08 &
24 5
66, 8 &
106,88 &
6.751
0.08983

30.2791%
0.2685602%
8,048 &
8e501 A

20 A
253698 &
30,491
0.0276
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IV.2,~ CALCULO RUMERICO DEL TIEMPO LIBRE MEDIO.» Log @
lectroneg en el erlstal estin sujotos a la Estadlstlica de -
Fermi-Dirae

f= 1 .
7 -+ é?‘if**?gfﬁs?"' (Iv2-1)

ya gque tienen egpin gemientere y son fermiones, g4in embarge

a la temperatura ambisnte ( T =300° X) los electrones en la

banda de conducelbn de un crigbal 165nieco, cumslien la suno-

E-4) >> ﬁ?" (Iv2-2)

dbnde B ss la energia y Af[ el potencial gquimico.Ai la fun-
¢lbn de Distribucibn de Ferml-Birae se reduce a

f = ew.' £1/&7 (Iv2-3)

8in embarge la funcidn de dlgtribucibn aproximada es simple-
mente la funcldn de Digtribucién de Maxwell-Bolizman. 31 1s

sicidn

condicibn (IV2-2) vals, entodnces, la distribucisn do Ferml-
Dirae y la distribucibn de Mamwell-Boltzman gson pricticaments
las mismas para los electrones enm el eristal ibnieo, y serén
valldas les considersciones relacionadass con un gas clésico,
4sl, per lo expuesto santeriormente supondremos gue los

eleetrones en el cristal, tlenen una energis media del orden

de E = FAT (1v2-k)
¥y su velocidad estanh relacionsde con la velocidad promedic
en la dlstribucibén maxwellfgne:
v = fT;; (IV2-5)
Tenemos que am. Ia acuaeiém pare la amplitud de probabilided,
Ta eonstante a(k) que ninltipmc,a;:la Integrsl en (I1I3-10)
- V.7 =



ests dada como i < (}(,,- 1__
(L) = £ : il bl (1v2-6)
] % %/k '
¥ ya que Je(k)/2 serd

< /}1«;2@2,29‘
Ja kY™ = 7k (IV2-7)

1 asongtante multipliecstivae pars la integral del inversc del
tiempo de relsjemiento (T12-24) s

,A/V/BJ&’)/ — w Z‘(v 1v2-8)

gebiendo que k = (m}” gﬁ% (&kﬁl’( 2/ v con la ayuda de
{Iva-k) Y (IV2=5), 'l:(Hé) ‘dstars dada por la expresién sigulente:

fﬁt@) = 5.79 4/—4—;——’—;—@»- | (IV2-9]

Ung vez gue ge tienen todas las expregsiones necegarias pg

ra la obteneldn del tiempe’de relajemiento, se pusde procs -
der & resolver las integrales Involucradas.
Primeramente hay que realizar la integracién

F 4
/ ) W”LZ [224+ seeq _?76/*3“ {(IV2~10)

vara asi obtener A(S). Pura resol%érla es necegaric llevar &
cabo la integraeibn en forme numérica, eon lo cual podemos -
obtener /A7E)/ = . Una vesz obtenids la amplitud de pro-
babilided, el inverso del tiempo de relajemiento ser§ detere

minado por lz Integralk
%7

f (r-cm8) / A (é)f {a/é’ (TVZ-1L)
la evgl se tnb&ja ﬁmmﬁamenﬁ& en fam numbries,

kst s diseﬁs un pmgrama m& wmteéera, en el cual
se utilize el méetodo de Gmw, yf ge uzeva ] eabo 1 opersecibn



totals

{[,1/) (1- mﬁ)//qé(r)fd ({?érs&né )dir/ A9

en dc'mde se uﬁilizé el potencial tﬁ(*’) ﬁ(‘f) @(R! s QuUe es
iguslmente vhlide pars la dislocacibn , y es &l adecuado pars
las condiclones en la frontera del electrfm, que requieren gue
su energls potencial sea nuls en el infinito y méxima en la -
dislocacibng (ahora ¢ esth medido en relacién al potenclal envlﬁq)*
n  EL eBleulo se realizd pars las dos cargas en la dlslocacidn
que conslderames antes, asoclando para eada una el potencial
correspondientey y variande Ia densidad de dislocacliones em -
dor valores: densidades relativanents normeles del erden de -
m“f’/’m2 y fdengldadag >muy gltas perz cristales mmy dafiados del
orden de 1012/cn?. Pers reslizar el eflcule se toma en cuents
que la densidad de dlslocaclones y la distancla medis entre &-

1llas estén relaclonadas por la expresifn

N, = T RE | (IV2-12)
. ]
los resultados encontrados para ¢ = & x I0™ esu/em son los
glgulentes:
%4 3 -2 -1
Hé om /T  seg “7’  seg
1 x 10° 1.7 x 108 5,8 x 1077
1x 102 | 1.7 x 1042 5.8 x 10753

Pamv' 1a carga mayor de 0.0l esu/em., se enéuentnan valores de
/77" ¢ casi idéntices & los snteriormente dados, por lo cul
se concluye que no hay variacifn sengible del tiempo de relajae
miento con la carga, ﬁm&m mﬁmmtygas nagmasgaeﬁoxuwﬁ

i

esu/ette s’

* ElL potencial para cualqnie unte r > R, Tespectoe a ¢eﬂ oo
e8 ¢cern, ¥ para T~ a og -5&1:’&}-

L4 I?.9



V-3 mamm GGF ﬁ.} Tm?ﬁ DE RELEJAMIENTO DEBIDC
Fy L&S mmc:oms DE BEBw Klls temperstura ambiente, los e-
lectrones de conduceifn en el eristal ibnieo, serén sfectados
fuertemente por proceges dlspersives al choearsnw»: en zu movi
niente con'defecm\ en: el cristal, el efecto més notable que
Se conoce €omo un ’h;cho establecido es el debido s la disper
gién pwf vibraciones de la red. For lo tanto results conve -
niente ecomparar el Hlempo gie relajacibn pars dispersién con
dislocaciones cargadas, eaﬁ el tiempo de relajacibn para dis-
persﬁ&n con lag vibrsciones de la red.

Ya que existen éos t:lpws de vibraciones de reds; las vibrg
clones de modo 6@&1@ ¥ las vibraelones de modo acustico, va-
mos & dar las expfe'sioness tomadas de la literaturs, que deter
minen los tiempos de relajemiento de cada una de éllas,

Do meuerdo a Ig teoria de dispersidm por vibraciones del
modo . Sptice, el tlempo de relajemiento esta determinada por -
la expresién de en seguids, para &ste tipo de vibraciones(’?g)

7. = C(eq/"m 1) (Ivs-1)

©

d{)m}e‘ C es wna constante Independiente de la temperatura,

' Una discugibn complets de la dispersibnpor vibraciones a-
chsticas en un cristel iénico no se ha efectuado. Sin embargo
para un cristal clibico del tipo del NaCl es razonable adopiar
ls teoris nmi‘ del potenciel de defsormacidn (2’?), 88 acuer
do a le cusl el vimpﬁ- libre medio es de la i‘orma

p—z-“‘ ﬁ 4( ] (g/’é'f) (;Wg.g)

a Ny /ZE‘& 7
c oy Ci:!. consbante elﬁatica ¢ ( El) %encial de def.

pare 1as vibracionea del modo ar:ﬁstim. :
- Iv.10 - |




. Para evaluar T, en ol NaCl, tomamos el valor aproximade de

C ccmagh G ::é.63;x lo”yvy‘Ia temperatura de Debye 59» =
281%K, con los cuales encontremos
~ X B (I73-3)
T, = 28 x/0 ~ = /0 ses

Para eveluar ¢ 3 tomamos el valor de la constante elfistica
para el NaCl; CII = 0,487 x 1011 ginas/em® y el valor aproxi
mado: del potenclal de deformaelbn, E > 26V, obtenido de
log datos para el KBr 25,‘ya que no se encontrd el correspons-

dlente pera el NaCl, el resultado es
T,z 95 x0 73 seg (Tv3-k)

Por lo tanto, entre los dos procesos.el que domina es el de
la dlspersifin por vibraciones del modo acfisticec,

Ahora compararemos &ste efecto relevante con el efecto de-
bido 8 las dislocaclones cargadas. Observemos que para densi-
dades de dislocaciones del ordsen de lolzfcmg, dfnde se aprecia
al efecto mayor, el tiempo de relajamientc debido a &llss es
del orden de 5,8 x 10™13 seg., por lo tanto tendremos que =~
Ty /T = Ce8. Ast, vemos que el tiempo de relajamiento pg
ra vibraciones de red es del mlemo orden que el debido a lag
disiceaciones v la movilldad por el efeclo de las dislocacio=-
nes, es tambi&m parecida, dando por resultado que serfn simie
lares 1os efectos. Abbajas temperaturas el sfecto de las dis-
locaciones, en cristales con altas densidades, se espera domi
nante. A densidades relativamente normales del orden de 106/¢m2
al efeecto serh marégdamante menor ¥ el procesc dominsnte eg el
de la dizpersién poﬁ vibraeiones ée la red,

£l efeeto eémpletq;lo englobaremos en la probabilidad total

- IV.IL -



“)iq\‘. K

de dispersién

qzir . T’ ﬁf;, CZ; >

)4 poéremoa apreciay uwna vez mks que los efectos a Temperatura
ambiente, serén similarez para la dispersidn por vibrsciones
de red yfdispersién.por dislocacionss en densldades altes de
&8llas, ya que la probabiiidad de dlspersibn pars ambas es del
misne orden.

Para investigar la validez del chleulo: del tiempo de rela
jamiento? con el método de Barn, se 1levd a cabo la operacidn
indlcada en (III3«l2), realizada en el punto r = a8, que es
dénde 9/2%4 es mayor, As%, se llevb a cabo la sigulente ope=
racibn eon la ayuda de la computadora: |

R / 2.
Juca @}/2=/~§—§~Vdfémfé/r~a/);§ (Mﬁ‘(mﬁ i

; 5 )
con el resuliado: /U2, 9)/ = 5*2?5“? << -1

Por lo tanto, se cumple la condiclbn para la validez del mitg

~do de Born; la cull es sufiglents sunque no necesarlsa,

s "’
ﬁ5i{; / ¥ 340
4&? ‘ %
M i
| /¥ {3
b

#l de las dislocaciones

- 12 .



IV.4 CONCLUSIONES
IV. 4= Bn el presente no se conoce el potencial en la dig

locacibn, ya sea en forma analitles o numériea3st

s sin la su-
posicién de conocer 1a carga en la dislocaclbdn a una tempera-
turs determinada. La limitacidn de suponer unz clerts carga

es importante, pues si bien es posible conceblir que £is1 comens
te &sta cargas puede exlstir, no hay ninguns evldencia gue nos
asegure que existe en formas ewbable y a ls temperatura supueg
ta. Sin embargo, repetimos, es fisicamente conesbible su exig
tencia, ¥y bajo el régimen de saturacibn de impurezas en la -
dislocacibn, hemos encontrade el potenclal a la temperatura
ambiente, suponiendo cargag de 0.0L ¥y 0.006 esu/cm. Una obser
vacidn pertinente en relacidn con log potenciales para éstas
éargas es la del hecho de gque pricticamenie no varian entre si,
los cual nog indica que pars las cargas svpuestas, su valor no
es critico para la forma del potencial existente. Fn 8ste pun
to conviene mencionar que el problema de medir la carga, es
un problema sbierto pars la investigaclbn experimental.

Yo gue respecta al movimlente de los clectromes, se en-
contrb que el efecto de las dislocaclones sobre Este, esg del
mismo owden que el debido a<las vibraciones de la red del mo-
do acfistico, para eristalesvﬁuy dafiados, (densidad de disglocacig
nes de 1012!cm2). Sin embargo la exactitud del efecte mo eg -
concluyente, pues esté en la naturaleza de los chlculog, el -
ser aproximedos, ya gue para ‘2}1 no se conoce exactamente el
valor del potencial de deformacibn para el NaCl que aparece en
la expresibn (IV3-2), pues no es sino hasta muy reclentemente
que ge han venido realigando c&lcnlas‘ coﬁfia‘bles de bandas de

energia en halogenuros alcalinos, Kawesmura26 hizo un chleulo

- i3 -



con métddos considerados hoy dla como burdos y reportt un
valoy de El = 5.6 eV, econ el cual obtendriamos un Ta =

= 1.7 x 10713 gog.. Por 1o que toea a 1z determinacién de
7 s por la naturalezs del chleulo,en un rango de Integra-
cibn amplio, la computadora hizo lag operaciones usando in-
tervalog que no se consideran adecuadamente pequefios, paraz
dar un resultade muy preclso. Sin embargo nos interssaba,
los ordenes de magnitud de les efectos, y el resultade que
sl es concluyente es que &stos ordenes son cercancs entre

si y oscilan zlrededor ge 10'13seg. para el tiempo de rela-
jamiento. Seztn los resultados encontradds, a dengidades bg
jas de dislocaciones {1 x IG6/Cm2 )} el efscto predominante
es el de la dispersidén por vibraciones de la red, y las dig
locaciones précticamente no influirin sobre el movimiento de
los electrones. No esnpesible comparar con medidas experimen
tales, los resultados apuntados, pues no se ha medido la con
ductividad electrbnica en cristales deformados de NaCl, y -
con lmpurezas catibniecas divalentssf Este tambi&n es un proble
ma abilerto a la investigacidn experimental.

Para terminar conviene mencioner que segtn la teorfs del
potenclal, la distancla media entre dislocaclones es del or=-
den de K"l = 1076 cl., PRes a esa distanela el potencial as
précticamente constante y determina el punto de fuerza cero
en el cual el efecto de las dislocacicnes contiguas es nulo.
Este eriterio lo toman en efecto Taurkovich y 250C.9 ¥ Kllewsr

¥ Koehler 15, stn embargo &ste valor de R = K"t -
* Adembis, es necesario separar el ofecto deblde al poten
cial de deformscién de la dislocacldén, ¥y &ate no se conoece.
' ‘ “IV»J.&‘ \;;;



- "se debe &l argumento ﬁatmético*ae que 23:: 0 en“eae purttor,
pero no lo es estric'camentef De hecho Zy = 0, ocurre pars

T = oo 4 par ‘Io ‘cual el potanciali s de largo alcance y

el valox adeocvado pars la distencia media entre dislocaciones
es el determinado por el criterio géométrico egtablecldo en
£1Iv2-12) vy e ol que grevaleei& en los caleulos realizados
aqui,




- APENDICE
Evaluacién: de la integral [ g rofr

Tenemos:
T b tp et = [ A IS T
' T dr P \// -
R J |
= S d?; v *ng_ Integrando por partes,
;/// ;5 Z(M c?§:4j7 se ﬁiege:
- /:: - a/gé
u's &£F A A/ (/;——7
da's 4SS 4 Ve - oF
A i

Asi®, obtenemos:

7= trg;(4“ %z;%%k,// J//r S A a/ﬂ?{ Py

6?/1"“ -
“drd o
TL R “E )
A+ =2
Otra vez por partes: R
AT '

o= = v ¥ L

A <f<ap¢(_ 7= A = Ljfsxf
Adu - Z:-f"<{' ~;7 = §;5

T = - ¢5P<[\ b /// ‘///( i{ qu~ Ier*cq/:f}zi;)t*_éj{{

“/¢7J¢TJ* g fcz‘?-m?%a’ rd s

Intercamblando el orden dg diferenciacibn y variascién.
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