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IN'I'MODUCO ION 

DADO QUE EN LA AC'l'UALIDAD E,llIS':EN MUY pOGOS CALCULOS DE -

FlJliiCIOlJES DE ONDA Y :!iNEROIAS DE Cl!lNTROS FA ' EN EL PHi!)Sl\:I:i'l'g 'l'liA­

:BAJO SE DESARROLLA.li LOS CALCULO S FARA LA OBl'lliCI'..;N DE ~JERl;IA0 

y KCl I 

ME'l'OOO DEL SEMIconDruO (12) MODIFliCADO POR KRUJIlliANSL y SCH¡~ARTZ 

(I3) Q,uE DA iiESULTADOS SA'l'ISFAC'l'O.i:UOS FAltA LOS VALOJ:iES DE LA -

ENEROIA (V&i CAPITULO SEGUNOO) • LOS VALOiIS DE g;EROIA OB'l'ENlOOS 

SE COMPli.RAN CON LOS .l.i.ti:SULTADQS Elí.PEHlli!ENTAlJES y GON LOS OB'I'ENlDOS 

POR SMITR (6) (VER PAGINA 14). 

CUANDO UN CRITAL ALOOENURO ALCALINO ES CALEWI'ADO EN VAPOR 

DE SU COlJSTITUYJ.illTE .METALICO, lJ!.; EXCESO DE l\'i1!,'1'AL SE I1íCORPORA 

AL CiISTAl.,ESTO ORIGINA QUE CUANDO EL CltISTAL ES M.i\JJI'.2:.lUDO A -

1'E1'ilPERATUliA .A.~BIEN'TE WES:PltE UNA BANDA DE ABSORCION EN EL vrSI-

ELE O EN EL ULTRAVIOLEPA, BANDA QUE NO MOS'l'.tü,BA CUAtElO EL CilIS-

'1lAL ES'l'.UlA. m su ESPADO HA'l'URAL • A ES'I'A BAllDA DE ABSORCION SE 

LE LLAMA BANDA :ti' Y ES EL RESULTADO Dj.~ LA F'JR,UCION DE CENTROS F 

m1rrdO DEL CRIsTAL. COMO EJEMPLO 5.E ¡>iUES'rRA EIi LA FIC:1 tiA 1 LA 

BANDA F DE KBr A VARIAS TEMPERATURAS {I h LA ANCHUJiA DE LA B.A1H>A 

AID,lE1i'l'A Y su POSIerON SE CORcJil HACIA ENEf!GIAS itlJtS BAJAS CUAL"IOO 

E.'L CRISTAL ES CAL.!1lN'I'ADO. LA ALTURA DE LA BANDA DE ABSO.liCroN A 

UNA TEXPEaATURA DADA ES PROPORCIONAL AL NUMERO DE: CEJ:íl'liOS F -

POR Ul; ¡DAD DE VOLUl'iEll'. COr'IO UN lli:SUL'l'AOO DIRECTO ])8 LA PRESEN-

erA DE CENTROS F EN EL CRISTAL ES LA APARIENCIA COLOREADA DE -

ES'l'E t POR EJEi'lI?LO UN CRISUL DE KCl CONTENIENDO EXCESO Dl'l K SE 

OBSE,aVA DE COLOR VIOLETA, L11" CON EXCESO DE Li SE OBSERVA ROSA. 

r 



s::.; DlFUlIDEN DEll'l'RO DEL CRISTAL Y 

DO EN UNA REGION DONDE EL POTEnCIAL ES~'AL QU.ci: 1'Ror¡;;g Di, NIVJ:;L -

POR DEBAJO DE LA BANDA Di;; C01mUCCION. DE '1'.",L l':..A.};~ QUE UN LU -

GAR DE LA RED DONDE lJN ION N.:!lGA'l'IVO ESTA FAL'l'ANDO FilODlJCE UU 

CENTRO F. 

Fro. 3 

POR LOS SEIS 

posrJ.'IVOS RODEAN LA VACJ.NCIA LO CUAL HACE 

TENGA UNA ALTA SIMh~RIA SE COkPOln'E lSO'l'HOPIC.!\i1dí'l'E cm, liES-

PEC'i.'O A SUS FROFIEDliJ.¡ES OPl'ICAS, lW P.IillWlI'l'I.i;}rno EACE..'i VjJ,).i:>j,,~ 

ilACIONES DE EFECT1)S DIRE:CCIONALES. 

ACTUALMENTE SE ESTAN APLICANDO DOS APil:OXHiACIONES CO:tí EL 

LA Pl:UlV1EP.A~ CONSIIJE.J.tA LA lU'LICACION DE PER~(rI]RBACIONES E.'\. 

CON EL ONEPO QUE LA SI, 

FORMACION. 

LA SEGUNDA, CONSIDERA LA APLICACION DE UNA PER'l'URBACrm; 

JiUCHO lUS FUERTE y DE UNA MANERA 

AL CENTRO F CON IlílA IMPUR.d:ZA PUNTUAL~ HACIENDO QUE UN POSI-



ALCALINO Dc.: MAS EL CUAL, QUEDA FIRf¡lE!líENTE LIGADO 

Cl!N'l'~iO F CON UNA SU1E..'l'RIA REDUCIDA. A ESTA NUEVA CONFlGURACION 

SE LE Dill-iO'l'A CON E:L NOMBRE DE CENTRO 

LA FORlUCION DE CENTROS FA SE LLEVA A CABO A PARTIR DE LA 

PliESníTCIA PROLONGADA EN EL CRIS'J:A.1 Dli.l mI! REACCION P1U,MARIA 

1LlJUDA o~rTROS SE PRODUCEN CUANDO EL CRIS(l'AL COl~TauEN1lO 

CEN'l'ROS F ES IRRAIHADO LUZ al' LA FllIDuarcIA DE LA BAlIl'DA Ji' -

VEli. CAPITULO PRli,lliRO) 

SE REAL I Z,A. EN h'L C,,lPITULO TERCERO SOIlRE 

LOS VALORES SE OBTIENEN 9 NO SE TOMA EN CUENTA EL EF]lX:TO 

JAHN-'l'E1LER EN VIRTUD DE EN LOS ESPECTROS DE ABSORCION 

OFl'ICA PARA TAL EFJiX.':TO NO ES Dl1TEC~ 

TABLEe 
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1m UN CRIS'l'A1 CON G.I:tAN CON'l'ENlDO DE IONliJS ALCALIliOS EXTBIli-

SECOS DE T.AlüNO ¡.lAS PEQUENO QUE EI. DEL ION ALCALINO QUE FORMA. LA 

RED, SE 'rrENE FaRMACION DE CEN'l'ooS FA • 

1m LL NATURALEZA DEI. :iüX:ANISr.iO ,:;tUE CONVIERTE CEN'l'ROS 11' EN 

CEIiTROS FA (3) SOBRE TODO A l'EbiPEül'UBAS E1.;:~,JA.S, LA OBSERYAClmr 

Q.UE SE TImE ES LA SI GUIlifiTE: CUANDO UN CRISTAL CONTEtH1i1f.DO CEN-

T~OS F ES IRRADIADO CON LUZ EN LA FRECUENCIA DE LA B!N.IA 11', SE 

SUELTA UN ELECTRON DEL CENT.RO F D&TANOO Uli ESPACi.O YACIO. EI. -

ELECTRON LIBERADO :;;3 A'l'RAPAOO POR OToo CENi'RO 11' FaRM1..NDO UN CEN-

TRO 11'4> (LO CUAL SE .&lANIFIES'I'A POR LA FOillü.CION DE UNA NUE,'I}'A BAN­

DA QUE APARECE DEL LADO DE LONGITUD DE ONDA LAltGA DE LA BANDA F 

EN EL ESf}ICTRO DE ABSORCION OPTICA COt!iO SE MUESTRA. EN LA. FIG.4) 

f 

, 

PRESENCIA DE ill~ CENl'JiO F"~ KCl CON illiA DENSIDAD DE I.6XIO
I6 

CEN'rROS 11' POR CM~ A LA TEI4PERA'l'URA DE I13 'K. 

11'10. 4 
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LOS ELEX!TB.oN.c;S 

LOS ,;.¿UE FQBJ\l.AN EL C1!li'diO F. 

APl~R.SNTEIdENTE LOS IONES POSI'l'IVOS .DE UIPUdEZAS MONOVAl,ll:N'l'ES 

,~UE CO:tl'l'TENE EL CRISTAL LAS CUALES PUEDEN EXCEDER EN ;;: O 3 ORDENES 

DE ~-AGNlTUD CON BESPJ.il:TO A LOS CENTROS li', NO JUEGAN UN P.áPE.1 -

CO.1PET!'l'IVO CON LOS ElJilCTiIDNES A'l'.t/APADOS. 

SI DESFUES DE Es'rE i'liUiEH PROCESO EN EL CUAL SE :romvJJ\N C~-

'l'HOS A PARTIR DE Cli:l:!'I'ROS F EL CRIs'rAL S.ii ENFRL'\ ¿"-O'"3U, ......... ""'"''''', 

LA FORMACION DE CENTROS DE AGREGACION NO SE LLEVA A CABO& SI EIi 

LUGAR DE ESTO, DESFUES DE LL1f"ARSliJ A CA.BO LA FOIDdACION DE Ci!.NTROS 

F"'EJ., CRrSrrA!. SE LE MAt.'lfTIENE A LA TEt4.pEM1'UHA A LA CUAL SI RE! -

LIZO LA y EN LA OBSCURIDAD, 

DE LO SE SE INFIERE LA FUP.1IlACION DE CEN-

T ROS FA NO ES CAUSADA D IHEC'!' AMENTE PO i, LA AllSORcrOJ:I 

SINO POR LA PRESENCIA PROLONGADA m EL CRISTAL DE LA. RlliACOION 

J"",'d~U.U!1,'-' PRODUCIDj~S ( 

tnrE..u.r:I.ii¡;:r'l'i!i CON LA OAllTIDA, .h13S0RBI:;'J.A 

GOlf QUE SE FOBJ"lAN LOS CENTROS 

TE PROPORCrmaL A LA IHTENSL}illl DE 

fiiUBS'l'Rli E1~ LA. FI(;U~iA 



PERO E}f CAl·lEIO SE »íCU;:.;NTRA QUlS EL NUiv.E.!.tO ilE C.hlNl'!iQS FA -

FOBMADOS DURANTE UD' DhTErumv_DO 'l'I.r.:M.l:'O le, t ES PROiORCIúN.AL Á LA 

RELACION DE CENTROS F" /FARES DE VACANCIA QUE ESTAJ3.íi.N .biESc1iT.~S 

EN EL ClUSI'AL DURA.NTE ESE TlEifJ..fO COMO SE l'4UEST¡i.,A EN LA FIG. 6 • 

11. ., 

,lb ~ 
.. 
~ rtr 

fIj 
\J 

\16 
~ 

~f 
" .. 
~ 
~ 

I 

FORlUCIOJ' DE C1!J!TliOS FA 1!J! KCl CON 'la A TEW.HURATUlf.! DE -40*0. 

FIO. 5 

.t 1I:"'#f'1IJe YtJc~l1c.rd~fe$ cjF' 
FO.RlUCION DE Cli!N'I'ROS FA a~ KCl CON Na Á I'&.lPl'lliATUliA DE 1-400. 

FIG. 6 



lAS AUN, SE .mCONTRO QUE LA J'ftIilCUENCIA DE :roB.M.ACION DE -

CmTROS FA. DEPliBDE LINEALM1iIfTE CON LA. DlPUIti!ZA. D.b; IONES POSITI­

VOS COlITiWlDOS :g EL CRISTAL. POR LO ANTERIOR, PABA DE'l'illii\I¡IlUR 

LA. VERDAiJER! DEP:amIiWCIA DEL PROCESO Dlt] AGBliDACION CON RESPlOCTO 

A. LA TEPIPERLTUii.A, LA :rolbUCION DE Cj)!lTROS l' J. NO SE REL.A.CIONl OON 

LA. :r::I'TmSIDAD DE LUZ ABSORJIDJ. SINO CON EL NUI.ERO DE CalTROS -

I 
F / PA..RES DE VACANCliS. 

PARA PODER HACER LO AlfTEBIO.R, SE LLEVO A CABO UN iiXP.ilRIlUJ"­

TO PA.lU. OADJ. TliIU'ERA.'l'UlU., A LA CUAL SlIl CUD UNA. ClJillt'l'A CONCiBTlU.­

CIOI DE VACAliCIAS F.o POR JlEDIO DE UI DES'l'ELLO DE LUZ F DE ALTA 

IITlITSIDAD. XL SU.BSl\W.TlI DlICADllEiTO 'l'EBlUOO DE LOS e.TROS -

11# SlIl BJ.L.AICiD ~LIC.dIlO DEBIL LUZ F QUE SE AJUSTO PAlU. CO:JSERVAB. 

LA. C.AJTIDAD DE C:mTBOS P"COI'STJJTE DtJlWfTE UN 'l'IliJIiPO 6. t .. 

CON IMPURlZAS DE Na Y L1. 

-2. 
J{} ¡ 

'Ir t: 
1 

1 , 
:na. 1 

s 

1 

-k 
i\ . / 

T' 



SE ENCUENTRA. ltAPIRICUBNTE QUE ESTOS RESULTADOS PUED. RE­

SUMIRSE EN LA BmACION ( PARA EL Na) SIGUI.TE (6) ; 

, + 13 -1 - O.60evjrr 
dF ¿dt. '" (r!PARES DE VACANCIAS)(:h )2XIO •• g e. 

SIENDO ESTA UNA REACCION 13IMOLliICULAR PARA ros VECII'OS, LOS CUALES 

SE ASOOIAN POR UN PROCESO DE DlFUSION ACTIVADO TEDICAllEITE. PA­

BA LA INTERPRE'l'ACIOlf DE ESTOS .RESULTADOS SE PUJiIDEl OONSIDEiAB A 

LAS VACANCIAS lfIDA'l'IVAS O A LOS CliSTBOS P- COKO PABTlctlLAS CON 

MOVILIDAD TERMICA DADA POR LA BmACIOlf AB'l'ERrOlt. 

LOS DIF1!:iENTES IONES DE IMPUBEZA SIRV.hJl SDlPLBüfiTE COMO -

LUGARE.'S DB TRA.MPA PARA ESTE CONJUNTO MOVIL .. liO HAY DIFER.DICIJ. -

ENTRE EL MOVIKID'TO DE VACANCIAS Y JE CD'TBOS F'" YA QUE AltllOS DE­

FlOOTOS OCUlUiJill EN PA.RJj¡J'AS. DE TODAS fUNDAS EL HECHO DE QUE lfEII­

au UIU AL'l'A MOVILIDAD EN JJ(B)S CASOS, ES un, SOliPRBSA. 

9 



LAS PRINCIPALES TRANSICIONES OPTICAS FA! y FAII" 

EL H]X!HO DE QUE SE REDUZCA LA SIliIJ!.'l'!i.IA CUBICA DEL CENTRO F 

CAUSA UN Ror~PI14IEN'1'O DE LA 'l'RIPLE DEGENERACION DE LA TRANSICION 

F EN DOS Cm4.PON.liNTE, UNA TRANSICION POLARIZADA EN LA DIBllCCION 

DE LA IMPUREZA DEL ION POSITIVO V.EX;INO LLAMADA F
AI 

Y UNA TRANSI­

CION DOBLlt}4EN'l'E DlíXl~Hlí¡ADA POLARIZADA EN UN PLANO PliliiP:&iDlCULi,B 

AL AN'l'ERIOR LLAltI:ADA F AII COMO SE MUES'l'!i.A :m LA FIGURA 8. 

( (! 11 'f,.c: ¡.­
I<cl n 1 

1 

3 

i,1t1 ¡;¡. «-ti 

(; 

1 
t , 

J 
t.' ,,-

e 
FIG. 8 

ESTOS VlOOTORES DE 'I'RANSICION ¿,E HANVERIFICAIlO A PARTIR DE 

MEDIDAS Y EXPERIMENTOS OPTICOS (4). PARA EL A<~.ALISIS DEL ESf.lOO-

'1'[-(0 DE ABSORCIOl¡, ES mPORTJJJTE QUE EL DICROISMO SE INTRODUZCA 

EN EL ESPECTRO POR UNA IRt<.ADIACION APROPIADA DE LUZ POLARIZADA 

!IOODENTRO DE UNA DE LAS COMPONENTES DE AllSORCION 

10 
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10 QUE FACILITA mu Sll'ARAGION Elfl'RE LAS FAllI'ES l·';';; LOS DESIJOBLil.-

y ~ .li:i LA .F'IGUH! 9 Sb; VE, -

UN ESPlOOTRO DE DICROISlláO FUEro]] SER USA.DO PARA D..8'.1\ ... l¡)lIN.W -

LA 'l'EMPEBATURA, DEPlill'DIENDO DE LA F'JR.i!A DE LA llANIlA IN::JIVIIlUAL 

DE LAS COMPO!H~TES y • COl~O ErI EL CASO DE LA BANDA Ji' 

A.MJ3AS COMPONENTES CAl·1.BIAIf y SE COli.B.EN HACIA mERGIA.;; MAS BAJAS 

CONroi:<.ME AUM~TA LA TEMPERATURA. 

ESTUDIOS DE LOS ESPJiXnaos Ji' y Ji' A D:Q\1TftO DEL 10% DE APROXI­

M..A.CION PARA TODOS LOS SISTDlAS TRAI'l;.::'OS. ¡tUE3'fRA LO SIGUIEN'l'E: 

a) LAS DOS B.!NDAS FA TIEN. LA ,;dSiU. AESORCION QUE LA BANDA Ji' 

A PARTIR DE LA CUAL FUERON CREADAS. 

1:1) LA 'l'~iSIC!O¡q F Al TIE:IE LA MISMA FrlrimliNCIA 

LOS OOELEiES DE LA TRANSICION 

UNO DE -

TODIIlS ESOS Ril.'SULTA.IJOS DJlIDEST.RAN UNA ESl1~HA SI.\IIILII'UD ~ 

LA ABSORCION DE LOS CENTROS F Y FA ' LA DIF~CIA ESE:¡,:CIAL ESTA 

ilf EL DESOOllLJlJUmTO ESl'ERAIlO DEL ES'fADO EnTADO 'rIPO EN EL 

CJiJiTT.RO FA 'I'i!.'1'RAGONAL. 

ABSORCION DE SI~r~QAS QUE HAN SIro IlWES'l'IGkOOS y 

CON LAS PROPIEDADES CENTRO F ) 

SEI'IilfEti m CONCLUSION DOS OBSERVACIONES~ 

I) EL DESDOBLAMIEN'ro DEL ESTADO &ITiIDO ¡¡;S lllAYOR .PARA. CLORUROS 

.o. € ::::: 0.24 ev.) ';¿UE PA.RA LOS BROli!UROS iJAL4LINOS 

0.19 ev.) 

II 



2) LA VARIACION DE LOS IONES POSITIVOS DE LA RED COMO SON (K+,Rb +) 

y LOS IONES POSITIVOS QUE i!:NT.i<..AN COMO HIPU.ltEZA COWiO SON (Li + , 

K+ tlia +) NO KANIFIES'l'AN UN EFECTO SISTEMA'l'ICO SOBRE EL DESOO-

BLAMIll.NTO. 

SIST1iJü. E 
lIIaX • 

(ev) 

Kel F 2631 

FA tNa) 2* 2.I2 

"ACLi } 2.25 1 .. 98 

F 2.06 

FA(lia) 2.07 1 .. 90 

FA(Li) 2.00 1 .. 82 

lIbel , 2.05 

li'A{Na) 2 .. 09 1.85 

',(11) 1.95 1.'12 

Rb:Br 11' I.86 

FA(K) 1 .. 85 1.67 

FA (Li) r.18 1.57 

PROPIEDADES DE AllSORCION PARA LOS CEliTll.OS F y 

Fro .. 10 

12 



PARA AJJ ALIZAR EL OHr GEN DEL- j)ESOO13LAMlliNTO SE COi! SIDERA UN 

liESPLAZAP1I.:i3:l'TO DEL ION Lil. UitEZA DE l:nJ PO SIC ION NORMAL, LO CUAL 

UN DO:ELE"2E (6). 

SE OBSEúVAN DOS lil'XJHOS EXPERIMEIiTALES CON lI:ES.2ECTO EL DESDO-

BLAMIBlíTO A· ; 

I) EL VALOR', NO DEP.GiíDE DE UNA M.AlflsRA EVIDJilrTE DE LA RELACION 

EN'l'RE LOS IONES HUESPEDES (K+ ,Rb +) Y LOS IONES Ilvil:'UHEZA (K+ ,Lit 
Na +). 

II) NINGUNA VARIACION SE OBSERVA PARA EL CJiE'TRO FA El" KCl CON IK­

PUREZA DE LITIO CUANDO EL ION SUSTlI'UCIONAL DE Li + OCUPA UNA PO-

BIOION FUERA DEL CENTRO (7) • 

EL HECHO DE QUE LA VARIACION /;,. NO DEPm.DA DEL TAilll..t,Q DliL 

ION POSITIVO PEHMITE PENSAR QUE EL D~SPLAZ~IENTO DEL PEQUENO -

ION II'íFUREZA NO PRODUCE UN EF.ooTO I!1iPOR'l'.üTTE EN EL DESIlO13LA,[,íI.mro. 

XOJlJU (8) D_OSTRO QUE EL DESOOBL.A.\lIEN'fO / .... e SE PUEDE O.B_ 

T»TER PARA UN T.AI>IANO y DIRECCION D.ii.'TEi.díINDA BAJO UN.MOnJ<JLO QUE -

);sprux;u EL DESPLAZ»lIm'ro DEL ION INU:'UREZA, REPRESENTANDO LAS 

FUlicrONES D '., ONDA Di!. ES'rJJ)O BASE 1 D L ES'l'ADQ EXCITADO:U~ CENTRO 

POR UNA CO.oo.BINACION LINEAL DE ORBITALES A .... "n ... .J'"'' USANDO LAS 

FUNClm~ES DE ONDA DE LOS SEIS CA1I'IONES 

CANCU. 

LA SUSTlTUCIOlq DEL ION DE Na. + EJr XCI PRODUCE UNA BAJA EN LA 

ENlilliGIA DEL ESTADO ElITTADQ P POR LA CANTIDAD 

) ( I/2 - ) 

I3 



10-1 ES LA DIF~CIA ~¡TRE LA ENEROIA DE IONIZACION uEL ATOMO 

HUESPED(K) y LA IliliUREZA DE Na, S REPRESli}ITj. LA INTEGRAL DE 

TRASLAPE DE LA F"IJNCION DE ONDA DEL ES'l'ADO :B~L:iE DEL CJilL"RO FA CON 

LOS CATIONES \TECDlOS. 

SMITH (6) REFlllO EL F.lIDCEDIlUENTO ANTE.rtIOB CONSIDERANDO AL 

CENTRO FA COMO t:lN MODELO QUE TOIüEN CUEN'll.EL PAPEL '~UE JU.E:OAN ... 

LOS IONES VECINOS, LO CUAL HACE QlJ!i Aln4,E1~TE LA Jl.lNERGlA DE LOS -

ESl'AOOS. EL TOMA 1iIi C11mU OOS EFECTOS s 

I) SATISFACE EL PB.IJiCIPIO DE PAULI, ORi'OGONALIZANDO LAS FUNCIONES 

DE ONDA DEL CJi1iTRO CON LOS ESTADOS CENTRALES D~ LOS IONES 

VECINOS. 

2) SE DIO CUEN'TA QUE D:mT.IID DE LA RJOOION DEL ION, LA FUE.iTE CARGA 

DE ESTOS OOS EfECTOS LA ORTOOONALIZACION ES LA 

DE TAL .M.ABERA QUE LA INCLUSION DE LA ES'l'RUCTUBA IONIC,;,. ELEVA EI,-

NIVEL DE LA mERGIA, SIENDO US ELEVADA PARA TONíi.:S ?ESAliOS. 

DmTRO DE LA APROXD.IACI01'i DE HAR'I'kE-FOCK SE EXPRlllJAN ES'l'OS 

EF~S COMO UNA PE.l.{l'tHi:BACION DEBIDA A UN POTENCIAL EQUIVALENTE 

CEN'l'BADO SOBRE LOS IONES (9). UTILIZAllDO LAS FUNCIONES DE Qt,.iJA 

DEL C1i.tH'JiO F PARA KCl DE GOUlWiY y ADRIAN 

SMITH CALCULO LOS "'ALaRES DE l.oS PO'l.'JíllCIALES PABA Na + Y SUS-

14 



"" E I 

RESOLvr:m-ro PRIMERO EL HAMILTON&.NO 1m PERTUR.BADQ 

l' .". ,~ t .. '" , 

y CONSIDERAlJOO LA DIF.a.~CIA DTRE LOS POTEECIALES OOMO UNA 

P.clRTU.RBACION A PRlbiER OlIDEN EN EL PROl3LDL\. DEL ION PUNTUAL , EL 

RESULTADO DE SUS CALCULOS ESTA EN LA FIGURA II • 

Kel CON Na Kel CON Li 

'PIDRICO TIDlUCO 

- 0.54 

0.16 0.04 0 .. 06 

CORRIMIENTO DE LA ENERO!A EN LA TRANSICION OPfICA 

I5 



TRANSICIONES OPl'ICAS m ESTAllOS ALT.IUt&li'I'E EXCITADOS. 

SE HA JllSERVAOO EXPEllll'4i!JlTALíUiBTE (H) QUE LA TRANSICIOB-

PRINCIPAL DEL CEN'L'nO F ES ACQ¡,lPANADA POR UNA S.iRIE DE DEBlLES -

B.ANIlAS DE A,BSO.RCION 00 •• 10 SON LA K, L
I 

t L
2 

QUE SE EX.TI»mEN VA­

RIOS ELBl;TRON VOLTS DESDE LA BANDA F HACIA mERGIAS ALTAS, LA. 

EXHICACIC>N FINAL DE SU NATURALEZA NO HA 5100 BUli ENTliJfi)IBA, -

LO QUE SE SABE ES QUE LA CONVEaSION DE cmTROS F EiJ C1il~TROS FA, 

iROilUCE CAI.~.BIOS EN LA TOTALIDAD ..lE!. ESPECTRO DE ABSORCION m -

LAS BANDAS K Y L. 

EN LA FIGURA 1<0: LA CURVA A i'i1UESTRA UN ESPECTHO DEL CEWL'RO 

F EN LAS BANDAS KI , LI , L2' L3' EN EL ES'l'ADO NORMAL Y LA CURVA .B 

MUEs'rRA. EL lllIS;'IO FENOM»TO P:&.,O PARA EL CENT .. O FA' UN AUM1iMTO EN 

LA ABSOHCION SE NOTA SOBRlil TODO PARA LOS ES'rADOS DE AL'I'A ElCITk--

CION ESP~IALMmH'E PARA LA BANDA L
I

- POR OTOO LADO, MEDIDAS DE 

LA mEllGIA DESDE EL ESTADO BASE PARA TODAS LAS l'1I.,ANSICIONES ELE&-

TRONICAS DE LOS C~TiéOS F y FA DAN COll!ÍO HESULTAJ .. () 1AJ.USEN'CIA DE 

DESDOBLAllíImTOS E!'J CUALQ.UIERA DE LOS ESTAllOS ElCITAOOBNO OBS'l'Al'l'TE 

, J.L,,/ 1., J (J 

ESPBC'rRO DE ABSORCION PARA KCl CON Li 

FIG. Il! 

16 

aJ1t! yp/.l (e 11 ) 
.Lo m' 111/ Sd 

(7.6XIOI7om-3) A r86#0. 



RESOLVIlmOO PRIMERO EL HA.MIL'I'ONEANO NO PERl'URBADO 

'f '" E '1' 

y CONSIDERANDO LA DIFE.ai!liCIA ENTRE LOS POTENCIALES COMO UNA 

PhlRTUID3ACrOli A PRIMER OlIDEN EN EL PROBLDU. DEL ION P"lINTUAL , g¡:, 

RESULTADO DE SUS CALCULO S ESTA mi LA FIGURA II • 

Kel CON Na Kel CON Li ( 

TEORICO EXPERIMmTAL 'l'EORICO EXPERIJilEtlTAL 

FA! -0 .. 38 0.19 - 0.54 - 0,,33 

F
AII 0$16 0.04 0.24 0.06 

CORRIMIEN'l'O DE LA BiERGIA EN LA T.i:iJ.NSICION OPl'ICA 

FIG~ Ir 



TRANSICIONES OPTICAS EN ESTADOS ALTAMENTE EXCITADOS. 

SE HA OBSERVADO EXPEIill1iilTALi'l1ENTE (II) QUE LA TRANSICIOJ­

PRINCIPAL DEL CEN'l'rlO P ES AOOMPAiu,DA POR UNA JERIE DE DEDILES -

BANDAS DE USORCION CO..vlO SON LA K, LIt L2 Q,UE SE EXTIENDEN VA­

RIOS ELBX;TRON VOLTS DESDE LA BANDA F HACIA EltW:LIAS ALTAS, LA 

EXl'LICACI())N FINAL DE SU NATURALlíZA NO .i!ii. 8100 BIEN ENTENDIDA, -

10 QUE SE SABE ES QUE LA CONVEHSION DE CENTROS F EH CENTIiOS FA 

FROlJUCE CAlIiBIOS EN LA TOTALIDAD .JEL ESPECTRO DE ABSO.RCIOli EN .~ 

LAS BANDAS K Y L. 

EN LA PIGURA re LA CURVA A ltUES'l'RA UN ESPECTliO DEL CEN'I'.ao 

F EN "3 BANDAS KIt LI , L2' L3, EN EL ES'l'ADQ NOJ1tvJ.AL y LA CURVA l3 

lWES'r.RA EL ¡'iISi'IO }i'BllOMmO PELO PARA EL CENT_.Q UK AUMENTO EN 

LA ABSOliCION SE NOTA SOBRE TODO PARA LOS ES'I'AOOS DE ALTA EXC1TA-

CION ESPECIALMENTE PARA LA BANDA LI - POR OTilO LADO, MEDDAS DE 

LA ~TErlGIA DESDE EL ESTADO BA5E PARA TODAS LAS TrlANSICIONES ELEI-

TRONICAS DE LOS C»l'Ti:tOS F y FA DAN COJ.liO üSULTACO LAAIJsmCIA DE 

DESIlOBL.tu'\iIENTOS EN' CUALQUIERA DE LOS ES'l'AJ)OS EXCITADOS NO OBSTAN'!'E 

LA REDUCCION DE SIM.l:."l'RIA DEL CENTRO F,A, • 

~ 

~ 
~ .tI 

, ÁJ.,/ 1..1 J (1 

ESPECil'RO DE ABSORCION PARA KCl CON Li 

FrG. 12 

16 

i 

o.l1ir~'a (ev) 
, ,L9,n. tlP f"d 

(1.6X10I7cm-3) A 186'0. 



KAS INFORMACIOll SE OBTIaiE SI SE ORIENTA EL SIBTW, DEL -

CEN'rRO FA ILUltIN.ANOOLO CON LUZ POLAilZADA • .i!:N LA FIGURA 13 SE -

VE UN ESPJOO'l'RO DE DICROISHO DE UN SISTEU DE CENTROS PARCIALf 

lIfENTE ORIENTADO. m OONDE SE VE QUE ADlll\IIAS DEL E'lID.iZlTE DICROISMQ 

y 

SE INTRODUJO .i!I' LA REGlON COMPLBfA DE LA BAlDA. K r L POR LA o -

ESTAS -

TRANsrCIOJ'ES ESTAN RELACIONADAS CO.I Lo.S ClIITROS F y , DE 'I'AL 

~ 

~ 

1 \f 
[ J;.' ,,.. 

'4 ,1 I t \j 

"-
"" ., .... .. 

.;.. 

en 

ESPiCTRO DE ABSORCION PARA EL CENTRO DESPUES DE ILl1'.lldDIAR AL 

SISTDIA CON LUZ POLARIZADA. K01 CON Li ). 

FIG~ 13 

17 



MODELO DE EJES LA'l'l!hlALES PARA EL Clm'l'RO FA 

LAS POSICIONES DEL CENTRO II' A SE HAN ANALIZAOO A PARTIlt DE 

UN MODELO e 4v EL CUAL P~E BIEN ESl'AELExa:oo EASANDOSE EN LAS 

OBSE..'\VACIONES DEL DICROISt>10 OPTICO al' LA. DIBlX:CION (100) • 

VARIACIOlfES DE ESTE }lODELO SE li:mAYAN POR EJ.m4PLO EN CRISTALES 

DE KCl CON 11 EN EL CUAL S.iii CONOCE ,~UE LA lllPUREZA SUSTlTUCIONA.L 

AISLADA. vE Li'" OCUPA UNA POSICION FUJ.imA. DEL CENTRO, EN PARTlCUL.Ul 

SE OO:R.RE HACIA CUALQUIERA DE LAS OCHO DIRECCIONES <: III '> • 

LA. ADIOrON DE UN e_TOO F COblO UN v.ooINO C~CA.NO (100';) A 

UN DEFliX:TO DE POSICION FUERA DEL CENTRO, CON S:EGUIUD~:J) CAUSA _ 

UNA FUERTE PERTUllACION SOllRE EL MULl'IPOZO DE POTmCIAL DEL ION 

DEL Li'" Y ES DE ESPERARSE QUE DESTRUYA LA nmmERACION ENTRE f 
LOS ESTADOS DEL ION DE 11'" QUE ESTAN ALREDEDOR o lI'UEilA DEL CE2i­

TOO F. ESTA PEHTURBACION .AXU.L DARA UN CUARTO POZO DE FOTENCIAL 

PARA EL ION DE ti'" ALBEDEDOR DE LOS EJES D.!l!L r<L,,,,m,,,, 

18 
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CALCULO PARA LOS ESTADOS BASE IEXCITADOSDEL CENTRO F. 

:m ESTA PARTE SE CALCULAN ~ PARA EL ELJ.iX:TRON DEL CDlTRO F , 

LOS NIVELES DE :mERGIA PARA LOS ESTADOS 3P • 

PARA ESTO, SE USAN LAS FUNCIOBES DE ONDA DEL MODELO DEL -

SmICONTIJllUO DE J .H. SIMPSON (12) MODIFICADO POR KRIDmANSL I 

SCHWAI:fi'Z QUE DA HESi.JLTADQS SATISFACTORIOS PARA LOS VALORES DE -

LA mERCIA COKO SE K!JESTRA lfi LA FIGURA 14. 

VALORES DE 

KRWi.IiAN SL 

SCHAWARTZ 

ESTOS SON DADOS EN LA FIGUP~ 

NaOl 

Kel 

L1C1 

K 

,,00 

EL KCl DADO FOR DIFERliIlIES MODELOS 

Ka 

2 

2 .. 13 

2~15 

FIO .. 

a 

2 .. 81 

3.14 

:2 

.85 

.79 



PARA EL CALCULO DE LOS NIVELES DE ENEliGIA SE 'l'OlilA EN CUENTA. 

QUE EL CAMPO QUE ACTUA SOBRE EL .ELEiCTROH A'l'RAPADO B,'¡ EL CEN'I'HO F, 

DEPENDE DE LA FUNCION DE ONDA DA ELEC'l'RQ,¡ ¡HSMO Y POR LO 'I'ANTO , 

EL PO'I'ENCIAL ASOCIADO SOLO PUEDE ::,:;.a CALCtJLAOO POR UN MEl'úOO AU-

TOCONSISTENTE. EL CUAL CONSISTE El' CONSID&JlH AL CRIS'l'AL COMO UN 

MEDIO CONTINUO DE OONSTl!lHE DIEL:¡;;C'I'RICA K, EN DONDE ESTA nmER-

'1'ADA UNA CARGA PUNTUAL QUE ES EL CEN'l'J:i.O y EL PROBLEMA BSTA -

EN DETEmilINAR LA FUl:~CION DE Olt"DA DE lJN ~TRON A'l'.RAPAOO POR UNA 

FUERZA COULOMBIAlU DE ESTA CARGA POSI'l'IVA Eti 1!lN KEDIO POLARIZABLE, 

POR LO 'I'ANI'O NI., CAMPO QUE ACTUA SOBRE EL ELl!.'CT.tiON CONSISTE EN -

:00 S P AR'I'ES 3 

I) LA PARTE DEBIDA A LA CARGA POSITIVA e/KOr2 DONDE mT ES'!'.E -

CASO e .,EPRESEN"'l'A LA Cl.RGA EL1!:C'l'RONICA y Ka ES LA CONSTAN'I'E 

DIELECTRICA DEL MEDIO CUANDO LOS IONES ESTAN b"N SUS POSICIO-

NES NORlULES. 

2) EL CAlllPO DEBIllO A AQUELLA PARTE lb le! .FOLARIZÁCION ]).;.:;L I¡J.l!i.IO 

PARTE SERA pmnucIDA POR LA CARGA PUNTUAl, Y LA FflACCION DE LA 

CARGA ELECT.RONICA QUE NORlULMEN'l'E ES'l'A úEN'l'l~O DéiL R\IO r Y 

QUE SERA - e 1'(r) DONDE r· 

j.L{r) .. f J rl ~ d...fl. 
o 

DE AQUI, QUE EL CAMPO DEBIDO A LA POLJúilZACION DE ES'~'A PAR'l'E SERA; 

- $/r2 ( 1 - P~r) ) ( r/Ko - I/K ) 

DONDE K REPRESmTA LA CONSTANTE DIELECTRICA ESTA'l'ICA MEDIDA POR 

LAS DOS PARTES DE LA POLARIZACION, LA DE MirA y LA LE EAJA FRECUEN-

CIA. 
21 



ACTUA SOBRE EL. EL.ooTRON A mu 

DISTANCIA r DEL CFBTRO F ESl 

J ,-
RODEA A LA DISTRIBUUION ELm-

TROlHCA DE CARGA SE eO!iSIDERA AL UTERI.AL lOMO mi .MEDIO UNIFORME 

QUE CONTIElE UN AGUJElllO ESFElUCO m LA POSICION DEL IO.N FAL'l'ANTE .. 

EL VALOR DEL POTElCIAL EN ELCEl!TTRO DEL AGUJERO ES( 14) • UNIDA­

DES A'roMICAS: 
tI _ IIJ - _ ~ 
Y" - 7 - a... 

( - _1 ) 
1<0 

GUJERO y a LA DISTANCIA BiTRE LOS vmnros )(AS CERCA..'iOS.. lIJ 

ESTA 1!lmACION EL SEGmr.OO TEBMIIO REP.RE8l11TA LA ENEROU GANADA -

DE 1..1t POLABIZACIOll DEL MEDIO POR 

• VIRTUD DE 

QUE SE SE ESPERA 

il::- O 
dr 

22 



CAfilEIANDO DE VAIUA..B1E 2 ~ r .. r~, 1S~1'AS INTEXHt.il.LES :JAll" COMO 
r 

.;:l. 3/ }¡ I 

(:2~J-¡¡ + 

HA l
[ ¿J ~ j 

t /1 ~ \/ ll? "5 -¡ lIT 

_ ;\, r 

e (11' '" rJ 
DE IGUAL MANERA SE ESCOGEN PAHA LOS ES'J.'iJ)OS EXCITADOS LAS ¡¡'mICIONES 

_J\.r .L~ ,# ,,r é ,~'l <tJ. ~-)'! 7 

, __ ~r 
(2-A,jr) r' e -eN> C-

(l lh r) ril}r~ b eh/, 
- JI",,/" , D fJ{. fi",aJ 

(2.-l'3r) re /_r? - I 

23 



A CON'l'INUACION PRESJilITO LAS &U'RESIONES PAiA LA JiliEltGIA DE 

LOS ESTADOS, BASE IS y EXCI'l'ADO 21' y DESJ.J:UK)LLO EXFLICIT.AlIl.llIrrE -

EL CALCULO PARA LA OBTENCION DE LA ENEROIA DEL ES'lIADO 3P YA QUE 

EL CALCULO DE LA llHERGIA DE ESTE ESTADO mGLOBA LAS DIFlVULTADES 

QUE SE NlOOESI!AROY VENCER PARA O.BT&ííER LA ]}fEriGIA DE LOS DOS -

J:'dMER03. 

'rSf~OS QUE LA EX.Pll.ESION PARA EL NIVEL Db mERGIA DEL ESTADO 

POR LA DIFICULTAD PAlt.A. RESOLVER LAS EXPRESIONES OBTENIDAS, FUE NE­

CESARIO UTILIZAR UN PROG1iAlü DE COMPUTADORA Pa.:. LA OBTlil'lCION DEL 

RESULTADO NUMERICO. 

24 



DESARROLLO CQi'íPLErO HRA LA OBTENCION DE LA ENERG!! DEL ESTADO 

31' 

PARA EL ESTADO EXCITAOO 31' LA FtlNCION DE ONn .lílSt 

f 6 (j'l) 

" . 

25 

t~ 

(!.D;:1 e-

) 
hr 
r"e- r,¡ nI 
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LA P ART.c.; DE LA ENE.dGI oC A DEPIilIDI&a'E DEL POTl!NCIAL 

~ 'f;- ~ tri"· ES. 

CON 

D01TDE 

l' (r) := -.!.... {' G ( l¡ '1 ji '- 6"(
4 2 f 

/" ''7 ~ 

eh f/dr fdi,4 r 

C"'i'l A C<.' d / .4'1 va h'y c/e' ~ 
.yár 

V =- -t f ~ (M ~ y) - 6 (l,rl t" Gj(Z," J) ~ L .f!:. - J- ,--1 
'/'< oC> ..... /6 t Z .y< k. 

~ - -{-;-) 

r 

¡t.e 11 e l' ".t/"''' < H;'é f" e ) 

'fo ~ T,l./~ < { q Cr) - 1'~ + 
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POR LO ANTERIOR LA ENEHGIA TOTAL PARA EL EsrrADO 3i ES: 



CALCULO PABA LOS ESTAllOS &SE y EiXCF:JlllQs DEL CblfTRO F 
A 

COMO SE MblfCIOBO AL PRINCIPIO JEL PliESblfTE TRABAJO PARA -

OF1'¡ilfER LA mli:ROIA DEL CEIHRO FA SE VA A CONSID.i!iRAR A LA DIFE -

a¡¡~WIA aiTRE LOS POTENCIALES COMO UNA PERTUH13ACION . .:..L SISTDlA. 

liW LAS Pl..OINAS ANTERIOliES SE HAN OBTmlDO LAS EXPHESIONES 

DE LAS mERGIAS PARA EL SISTEXA. NO P~l'URBADO., m EL PREsm'l.'E -

DESARliOLLO PREsmT~ LA liU¡¡;U Eti QUE SE O.BTUVI~ON PARA EL 51S-

'l'au PERTURBADO. 

PRIMERO SE INVESTIGARON LAS EXPRESION.:.;S DE LOS POI';,:NCIALES 

PRODUCIroS POR LOS MEl'ALES QUE mTRAl~ SUSTlTUCIONAlJ(EtifTE AL -

SISTFli4A, y SE VONVINO Si USAR LAS EXPRESADAS POR Z.S. KACHLISVILI 

PAR!. EL Na. y EL K Y LA EXPRESADA POR 'l'm'UHO INVI Y YAS'l'ADA 

VDiURA PARA EL ti (15) (r6), LAS CUALES SON: 

SODIO 

_ ¡:,.;¡ r- d:.¡ -..2. I r-~ <1,.-1 
t+lo€ _flr':&Z'(S-lr--<i¡ -r~¡) e 

1;--0:../ 

.POTASIO 

- 4< rlr-d:.1 
\ft, J::::.1 _.;..I_'f--.;../ .... I_e. ___ _ 

E I r- ii I 

LITIO 

,_ ~ S""f' /r--d:.J 
V' rJ ~ .J. _·~....:f;;;.... _-_l=-O .2._"_J._,_9:.../_r_-_IIL_':.:..J_e ____ _ 

f 1 r- ti. I 

DONDE r REPRESlilN'I'A LA DIS'i'A;NCI..l, CON RESPlilCTO AL CJ¡J¡T.clO F y a. 

LA DISTAfWIA DEL ION IMPUREZA. 

29 



DE QUE 

'l'O DAS P JiliTEii E-

SE APROXIMA A LA SOLUCION LA l~UACION DE ONDA 

cm: n FTJliCIONES DE ONDA 

DEL 

ESTA COMBINACION LA LADA POR LA hlCUACION r 

2 

DE SE TIENEI 

y , 
f 

DONDE 1 .. 

COB 

ENTONCES SUSTlTUY1!}llX) m 4 LAS ECUACIONES 2,3 Y 5 SE TImE 



1 

I ¡ 

DESARROLLANDO ~k Y tI\. Efi TeTROS DEL CONJUN'l'O OO.IPLEro DE 
, () 

FUNCIONES ORTOGONALES 't. SE TImE: 
~ ~ 

r~ f := ?fj¡ tlf<.f f(lr fk l ti 8 

IJ 1'1, t '/1 ~h I? ti i' I ti Ji, D 

11 '11<1 ::: J<,I( á/<.(Ic'l' rj(f{1 =. ),.11' t.f/{I('( t.-Vk.i .,-/<1(' 

lU.CIENDO DORA UOO DE LAS !XmACIONES 1 y 1 SE TImE 

;. a~ IN (w..~ -LV:) V';. f' " f",( 11{ (- JI) ~~', I ro 

EL LADO DERl1XmO INCLUYE SOLO FUNCIONES PERTDiJJK:llitlTES AL -

<:> 
NIVEL DlilllilNERADO VI(. MInlTBA qJE EL LADO IZQUIERDO INCLUYE ~DOS 

" LOS TERMINaS rú1f" HULTIPLICANOO AMBOS LADOS DE LA ECUACION POR 
• 1> ~ " 

't; E INTliDRAN.OO SOEBE TODO EL ESPACIO SE TImE 

~ ~ o 
¡) 11 d/I t' dA = 

tl.((, /élf' (W~í - Wk, ) ílc.J k't l 
II 

!¡/ (~" f ~;~ ~;,dJ2. -r ~)' }/~;I J.A.) 
() tl 

YA QUE o/k. i y tI" f SON ORTOGONALES, EL LADO IZQUIERDO ES -

CERO SI ti: + K" 

SE PUEDE EXPB.ES.AR LA .EXmACION II DE LA SIGUI.DiTE FORMA: 

n 
~ JI, ( 
I~I 1/ 

lb CUAL REPRESENTA UN SITDlA HOMOGEIlfliD DE 'll .l!X!UACIOI'ES 

3I 



y SIMULTANEAS CON n INCOGNlTAS if, t> jf:1.. 1> .... , .rft1 . 
DESAliROLLAJUIO EXPLICIT..iJI!.mTE LA ECUACIOli I2 S-".; '1'1mB; 

{N,/-LlII ¡),~f)t¡¡+{HI: -412 J/¡z-t- .nf{ht~-AI1y ij;k~)~H =0 

- - - I3 

2 w:/)I;1.+"<rt(ll,,n··4nh uI},jJj, ~ 

o 

SI LAS FUNCIOlfES DE ONDA ORIGlllALES FUEROJI' NOmuLIZADoAS y ooN 

Wl'U.AlU!JITE ORTOGONALES, LA FUNCION A¡J ES IGUAL A UJiO PABA -

j ... 1- Y CERO PARA j 1- 1"', DE TAL lUNERA QUE iíiL DHr1i:llllINA.NTE 

REP.RESaJ"TADO m 14 QUEDA' 

(H;' - W;{) 

11.' :J.I 

.' J 

. .. - O Ir 

.. EL CASO DE QUE EL DEl'DMIN.!N'l'E SEA SU1E1'.IUCO RESPOOTO A LA 



DIAGONAL PRINCIPAL, LAS RAIC~S 
" ' 

OB'l'DUDAS. PUEDE SUC:cJ.)ER QU~ NO 'l'OOOS LOS VALOliE;;i DE LAS .HAIC",S 

N.4RACION y ES N~ESiJnO IN A S.B.'GUlHlO ORilliN. 

DESARROLLO EXPLICITO P.A.RA LA OFl'.IIlCION DE LA lERTURBACION 

EN EL ESTADO 18. 

PARA HACEn ESTO SE N~ESlTO EVALUAR LA nfTEGRAL J 

f ú..1\J ¡ U, d.1L 
fi6 T IS 

DONDE ~ REPRE:::.IIlTA LA DIFERllNCIA ENTRE LOS PO'r:ENCH.LES,:EN -

ESTE CASO, DETALLARE EL CALCULO P.A.RA; 

-v K 

QUEDANllO mT.IIlDlDO, QUE EL DlSSAAROLLO PARA LOS OTROS POfmCIA.LES 

ES S]!)lEJANTE AUNQUE ItAS LAllOIUOSO. 

-&':"0/' r-¿¿ I 
V'", .1 (_ ~ _ .2 (Z _ -'--__ ....,.......,:::;.,,.--__ 

f. ¡P-<t.1 I¡~ii..¡ 

LA FONCIOlii DE ONDA USADA Ec LA DEL 1';s'.PADO 13 

y: 6' =:: v:., A(;- (¡ + 7\, r) l A, r 

i 

DESARB.OLI,ANDO UNO A UNO LOS TERMINaS DEL POTmCIlIL, SE 'l'IENEt 

PRIMER TERMINO • 

.a¡rrr r~ )<L ,..,-.2./1. r I r -2. ,AU-n eT d y J t} d vJ ::. 1 - J ) m l'fAr 'C.. I F:~q r 
., ¡)" 

COMO LA FRES1!NTE INTEGRAL CONTIENE DOS CEIH'ROS y SE HACE nmEFI-

NIDA PARA r .. a , SE CALCULO POR EL METaDO DE A. OOULSON (17) 



""""' ~: (~, ;:") ( C.'f f f) 
C' 

n 

DONDE· {f'á),.j 
/ \. 

/;') j re! r ::> "L. 

p ó..~ ~rd r<. 'l 

CON l.O CUAL SE THll~E 

rOMANT!O EN CU.Flr'l'A QUE '-'el) .. F: {(,fy..>~J y 0A14BUNT!O DE 

SE I'I~E EN'l'ONCES QUE .4JJ.?¡. e d 9 J( 

y LOS LDlI'rES CAjyillIAN _ ~"tt/)V-::t tÍJ( • 1\.J '<. 
) :::: ,Á 

) el x 
00 1 ~ 1./\ 

~f ¿ iI 
1} 

¡ ~ 

( (r; 
-' 

ª 

ól 

2 [f 
...f.. " 

(x) dx ::: 

f-
a... 

C( 
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LA EXPRESIOX DEL :3Exn,LDO,:'Elil'¡ 

.2 7' .¡¡-oC! ':J j r 1 r)L 

() {l O 

,"3A r 
,,2 <:2 

I r'-';¡ I 

rinEGRAL S-' El~CUENTRA QUIl;, 
6; ~Q I 

I r-<Af 

DONDE ~ (/J¡ 'í <t) .: 
(rlÍ 
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LAS 51'\ REPREszt¡"rAlf ,F'UNCIONES DE ONDA DE ARGUi\iEl::'I'O PULW>l3N'l'E 

IMAGIN"RIO y SON DE SEGUllOO OFi.D]1i. 

ClaN DEL VALOR DEL PRIMER TEL",I,nW DE v~ 
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SI r' a SE INTil,;RCAl,íBI;" l' CON a En LA ElG?RESION A/I'l'EIUOJi. 
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PO.ft LO AN'l'ERIOR, 1i.lL VALOR ESPERADO D.~ LA ENIi.:tiGIA PlilliTURBA'l'IVA -



COMO EL VALOR DE LA mERaIA PARA CADA UNA DE LAS FUNCIONES 

DE ONDA DEL ESTADO 2P ES EL MISMO, ES'fE ESTADO ESTA DEOD'ERAllO 

T.mIltiOO UN GRADO DE DlOOlifiERACIOB DE 'l'BES (11"3). 

PARA. TRATAB DE .ROMPER LA DEGD'EBACION DESABllOLLAIlOS LOS -

EIJi.XEBTOS DE MA'l'RIZ DE LA lOOUACIOB I5 

«1".1 v'l ~l- ',(1,.) < ~".J v'f ~:7 2.1,,/~t t,} 
,¿ ~ fv'/41f.;, ~rM'¿/- \~q ¿t.r'; 1.,-, '7 ::; O 

L. .1, 11 L. J, f V 11 ~p '7 f¡.l IV 1.¿p.;- V{l 
'ft.~ Iv 'l 11.( ~ lie, i I 2'-1 

DESARROLLO EXPLICITO PARA V..... "U - Vx 

EB ESTE CASO EL CALCULO ES IlAS COXPLli10 QUE EL üALIZADO PARA. EL 

ESTADO IS, YA QUE INTEHVIENE EL TEImIBO CO,¡. .. , iL CUAL lilAPliESO 

POR MEDIO DE LOS POLINOUOS DÉ LmJlfDRE • 
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DESARROLLO DEL SJ.iXruNDO TERMINO DE V" 

7r .$ Y /I--et.( 

- ( (e( th1)-(- l/:{ ~'1vJ oi- ,.Jo -= ¿, 1 /Y4.! 

=: 2 kL',?J;ctj-l 1"0 K(frY.JfJíA) r L
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· . 

EL CUARTO TEili'HNO DE V" ES SElvIFJANTE AL PRIMERO. 

EL QUINTO Tii:'H].mrO DE V"ES S1ill.IlSJAN'I'E AL S1!XWNDO SOLO QUE híUL'I'IPLI-

CADO POR un FAC'I'Oll DE NUEVE Y CON O'" :2.5 • 

13¡r~1 rr~.,-( W (2.r r; A-) + .J.I, [1,;; r¡RJ) + 
.3.( ... ó!,/tYl 4. i,) . . 

r=-.....1-11 ( jJ2.f;,4, r )+¿f, (1.1; «:,f)l f 
~&ryn ~ J 

POR TODO LO ANTERIOR, EL VALOR ESPERADO DE .ií:S'I'E ELEMENTO DE 

MATRIZ ES, 

<Yfp Jvlftp,>=-[~[ J~ -rfX;)-t- J(i ~J'+ rX[ f~~Á ( 
16 J ""- o.:'.a.. ,~ J) J , ." 1['11..,: 

Ií (n, r¡ "J + '<1, (ro'l¡ r," ~ + [;;; )?z. (1.1 Jf,"',r) .. '1.1"'/'11 J 
el ...... 

t rtr s-r[ [(r~'~ 'J7'1; r,a)i- 2!i( f,'1, r¡a.) ¡.f(jrp_ (f.ff.f¡ 4t,r) i-
ü... C\. 

.<Z ~ (f,fj4~rJ) J [ét"~)~ {/! (¿J;t¡ tt)-f 1-tI{ (l ~ r;ai) 4-r ~ (1. (" >, ., r) + 1/. ( 1.""'1 rJ) J) r '1 (t '" ~i r 
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COMO EL POTliXCIAL V"NO DEPDrDE DEL ANOOLO tf LA INTl1DRACION 

SOBRE ESE ANOOLO SE BEALIZA al R>mu. INDEPPJl"DIENTE. 

EL Sen
2.e-

SE EXPRESA. DE LA SIGUIFliTE ilWíERAj 

LO QUE PERJlITE VER QUE EL ELliX.liBTO DE MATRIZ TIli1NE EL SIGUIJiBTE 

VALOR. 

<1..,fv'f ~f. >.Ji}';,tl t...t--+-+-4J+[cf +J: ,,~)l+ 3US"[ 
71 I r O a IL r ~ ..3(; < 

fA"' -L ~ ( i!J SI/¡ r;,P.) + JI (r.;/ ' ~J) t-~ (11 (.r: 1/~~ d J ~,fl, () 1'1 1 (f~l. IJ 

rJ{(r:;)4.¡Ó)}+ l':é'rf' -5. Y [ ~(1¡)~(f#(S.~ ¡¡a) 

.,.. 1i (s.~ t; et~ f f--" -Lv. ("6 {5:Y¡ "1rJf Ji {f.~..,np 
A- (. d..r),l. I # ~ 

+ 12 " Ñ[ r~d. ( U ( l., r"A) t- ~ a,J, r¡ 4)) .a E (!J (~)11 1;' I ,'2 

t [c *) !'le J! {'Ji L,r>f J( ( z • .r;,., ti B] t-'f e. 2A ':ir 
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o) DESARROLLO PABA EL .ELDlIBTO DE ltATHIZ < 'ti f.,1 V tI Y;. f-I ::> 
EL VALOR i!;SPEHAOO DE ESTE EL~TO DE MATBIZ ES SJiaEJANTE 

AL DEL CASO ANTERIOR, YA QUE LA INTEOHACION CON BESPliX:TO AL AN­

<JULO f CON'rRIBUYE DE IGUAL iWiERA. 

d) OAl.cuLO PARA LOS ELliftlBTOS DE MATRIZ QUE ESTAN lO'ERA DE LA 

DIAGONAL PRIlfCIPAL. 

i J Vl~ >~tJ~(IIY2. e-.zI\V&;4 19-,.P"40 r~e ~'¡r·"'.#1' 
2f} IJ (J.o . Q 

LA CONTRlBUCION DE LA INTEORACION C(X iESPreTOA f ES ]fllLAt POR 

LO TANTO 

POR EL MISMO MOTIVO 

< tpü r ViI ~tf. > .. O 

..¿ f, I VI ( 4:: >,. O 
zt.¡ i.f" 
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POR TODO LO ANTlillIOB.,SE l'lH';:Ua~TRA QUE LOS ELJj)!ENTOS DE 

i>!A'l'iUZ QUE NO SON NULOS,SON AQ,UELLOS,¿UE SE ENCUE:i!TRAN EN LA -

DIAGONAL PRH1CIFAL.. LO QUE HACE QUE U OB'n¡BCION DE LAS RAreES 

S& INbl.í:IDU'l'A. 

¡l" ! ~'IV?» \\ ) 
d, 

u 

I ¡ \ ' ) n 
1= C> I 

! 
! 

, , ¡; ,1 
: - \'~ • .1 JI ¡ ) 

! 

CQlldO LOS DOS UVL'IltOS ELEM1::ITOS DE UTHIZ DE 1,.'1. DIAGONAL -, 

ESTO IMPLICA 

SUSTITUYENTIO EN LA ECUACION PPJlA SEWJNDO 

1, MULTIPLIC~~ POR E m'l'EGRANDO SOllil TODO EL ESPACIO SE 

TIENE I 
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l!/'Ilt ? <. It 111'1 'tri> 
EJ.~ 

CION ES DECHl,; DESDE 3P EN ADEL.fu"l'TE. PABA VER LA CONTlUJ3UCION DE 

ESTE DETERMINAN1l'E .BASTA OBSERVAR 

TERVU}!E EL i.lWULO y roR 10 TANTO Li!. INT.J:\l1.il.ACION CON .ttESPEC'I'O 

p COS COSny 

CION DE o A 2',1 lJ1l VALOR DE 

DE LA. DI,¡\.GONAL ~J CADA CmJJ1JN'1X) 

POR 10 TAN'ro CON EL CALCULO P:IilR'FúIUIA.TIVO A SIDU'.cl'DO O.rlIlblJ NO SE 
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RESULTADOS Y CO.NCLUSIOlfES .. 

TEBJiHOS QUE PARA EL ICe1 CON (EN UNIDADES ATOMICAS) 

K .. 4.68 

SE OBTIENm LOS SIGUlmTES hESULTAOOS 

ESTADO ENERGIA ""-
15 -3.77 0.54 

2P -1 .. 41 0.40 

3P -0 .. 19 0.09 

y PARA NaOl SE OBl'nJUll CON 

K .. 5.62 KO = 2.25 R", 5 .. 00 Vo ,., -0.26 

LOS SIGUImTES R:!BJLTADOS 

ESTADO mERGIA "-
lS -3.99 0.56 

2P -1.45 0 .. 42 

3P -0.16 0 .. 08 

EN TOros LOS DA'res EL VALOR DE i\-. ESTA DADO »l UNIDADES 

ATOMlCAS y EL VALOR DE LA ENERGrA. EN evo 

CON ESTOS VALORES , EL CALClJLO DE LOS ELElUNTOS DE MATRIZ 

DA LOS SIGUlmTES RESULTADOSs 



EL ESTADO BASE < O/, I .,¡ I t.) (en unidades a. tomicas) 
I ~ 4' • .i 

POTliNCIALES 

K 

Li 

PARTE 1 DE LA 
INTEGRAL 

000319 

0.0300 

0$0290 

P A.IaE II DE LA 
INTEGRAL 

SIDO. TOTAL 

0.0312 

0.0352 

0.0342 

y PABA LOS ESTADOS iXCITADOSI.A. CO.lfTRIllUCION DE LOS POT1i:¡CIALES 

m (unida.des atom1cas) ES LA SIGUIJlíTE# 

K 0.0439 

Na. 0.0421 

L1 0 .. 0321 

K 0.0317 

lfa. 0.0554 

Li 0.0469 

K 0 .. 0004 

Jla 0.0004 

1i 0 .. 0003 

(~r.: IVI f:l t > 
0.0166 

0.0149 

0,,0151 

(' f 'VI tf¡f? 
.t.f, . I 

0.0221 

0.0225 

0.0221 

<t
f
\ t "\ f,f:~> 
'- , 

0 .. 0021 

0.0020 

0.0020 

0.0538 

0.0719 

0,,0690 



<t· 1'11 ~ J 7 
'" . ~ p 

..... " ¡ 
¡ 

K 0.0002 0.0036 0 .. 0038 

Na 0 .. 0004 0.0037 0.0041 

Li 0 .. 0004 0 .. 0036 0.0040 

PABA. KCl. 

< t" Iv I ~~"/ 
K 0.0315 0.0054 0.0369 

lia 0.0306 0.0052 0 .. 0358 

Li 0.0304 o .. OOS! 0.0355 

<tr, IVI t.:r." J 
" 

K 0.0301 0 .. 020I 0 .. 0502 

lia 0.0308 0.0114 0,,0482 

1i 0.0256 0 .. 0171 0 .. 0427 

< t~?IIV 1 +~fj > 
K 0.0079 0.0321 0.0406 

lia 0.0083 0.0329 0 .. 0412 

1.i 0.0082 0.0327 0 .. 0409 

<~p, ,vI {-Jt')¡;> 
,1 .~ 

K 0.0006 0 .. 0032 0.0038 

lia 0 .. 0006 0.0031 0 .. 0037 

Li 0 .. 0005 0.0031 0.0036 
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< 1\/lf,p 7 
, 

K 0.0005 0.0052 0.0057 

lia 0.0008 0,,0053 O.006I 

Li 0.0007 0.0052 0.0059 

CON ESTo, EL VALOR ESPERADO l!Ji LA liBERO!.! PO.tt LA Pl!lJ:('l'UREACION 

(vj ES EL SIGUIENTEs 

PARA liaCl CON IMPUREZA DE Li en unidades de aVe ) 

<- *~ I VL1-B"a i r.:. ;? .. - 0,,0270 

~ Iv I ~ < 1.1'11 Li-B"a Jf. >- - 0.2484 

<: ir. I 'h.-B"a' tI, )- m- 0 .. 2403 
, J 

< t( I VLi-Na I ~f! ;. lB - 0.0027 
·l 



PARA KCl CON nlPUREZA DE Li (en ev.) 

L. r,~ I VLi-K I tp:;¡ > .. - 0 .. 0318 

L.. *,. I VLi-K I t/lf,.. ;> 0& - 0.2025 

1.. 1;" I VLi-K I ~P, > '" O .. OO8I 

< ~ I VLi-K I ~" ..., .. - 0,,0054 

h r 

" tI. I VLi-K 1 ip. ) a 0 .. 00.54 
I I 

PARA KOl CON DU'U.IDllZA DE Na (en eV$) 

<. ~-' I~ I VNa~· .!> > ,;, - 0 .. 0291 

L. f.r~ I V]fa~ I '> ... - 0,,0540 

L., T~" I VNa-K 
I f 1P, ::- .. 0.01:62 

< YJ¡: I VNa-K1 ~~ 7' .. ":' O .. Q027 

*. t V)Ia-l: I rl(~ >- "" 0 .. 0108 
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]E LAS SIGUIliln'ES TABLAS SE .MTJES'l'R.llN LAS ENEHGIAS DE 

- 0.0243 

- 0 .. I647 

- 0.2214 

KCl CON nIPU51iZ.A DE Na 

0.0459 

TABLA 1 

KCl CON IMPU.ltEZA DE Li 

0 .. 0324 

NaCl CON IMPUREZA DE Li 

(6 en ev.) 

b 3P -I3 
O 

0.0243 

TA.BLA III 
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E:I LA SIGUIENTE TABLA SE OOI,iPARAN LOS VALO?.ES DE LA ENERGlA DE 

LA PEl:?T"tJRBACI01i CON RESP~TO A LA ENEROIA DEL 3IS'I'ilU NO PEHTUR·· 

BADO PA.J,U LOS DATOS 013TElHDOS m i1 PRESENTE 'rllBAJO r LOS OBT]}'· 

NIDOS POl,{ SM.I'l'H. 

KCl CON IMPUREZA DE Na 

( EN E.i:1GlA EN Elv.) 

ESTADO SISTEMA NO PERTUREACION _ PERTUREACION OB_ 
PERTURBADO AQUI OI:lTliNIDA Tl!J"IDA. FO.R SlU'l'H 

13 .. 0.0297 

2P '~38 - 0.2295 

O .. I9 

Kel CON !~J?UREZA DE Li 

18 

2P 55 

- 0.1641 

NaOl CON IMPUREZA DE 

IS - 0,,0270 

2P 11 

0 .. 2214 
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DE LOS RESULTADOS PUES'l'OS .liIl LA TABLA IV SE OBSERVA ~UE 

PARA Kel CON IMPUB.EZAS DE Na SliITR ESTA C01:1 0 0 19 evo .fOR Afu~IBA 

DEL VALOR EXPERIMI!24'TAL Y EL RESULTADO DEL MEI'ODO A:;';UI Dl!;SAiilID -

LLAOO ESTA CON 0 .. 16 evo POR ABAJO DEL VALOR EXPERIi.ú:NTAL" 

PARA ICel CON DiFUREZA DE 1i SMI'l'H ESTA CON 0.21 ev. rOR -

ABRIBA DEL VALOR EXPE.RIMmTAL y EL ,RESUl/l'ADO AQUI OBTJilUDO ES'l'A 

CON 0.16 evo POR ABAJO DEL VALOR EXPERnl.:C:N'!'AL .. 

PARA Na.el CON IMPUREZA DE 1i NO SE TIm~ VALORES EXPERI -

itENTALES CON LOS CUALES COMPARAR, PERO DEL RESULTADO OBTarIIlO 

mI LOS DOS CASOS ANTERI~)RES SE ESPERA. QUE LOS RlSULTADOS A.,¿UI 

REPORTADOS SE ElfCU1fiTRlill ll.mTRO DEL MISMO RANGO DE VALIllEZ. 

POR LO ANTERIOR, SE VE QUE EL PROCEDIMlJiHTO AQUI DESARRO­

LLADO NOS LLlNA A VALORES MAS CERCANOS AL VALOR EXPERIM»!'l'AL .¡. 
QUE EL PROCEDDlIENTO DE SMI'l'H Y ADDiAS, SI COJl1íPARAMOS QUE TANTO 

PORCIlmTO DEL ESTADO BASE ES LA afERGIA DE LA PEnTURBACIOH '1'15 -

NJiJiOS QUE EL PROCImDUJliTO AQUI DESARROLLAro SE ENCtlE1fTRA D:E:ITRO 

DEL RANGO DE VALIDEZ DE UN SIST])(A PERTlfil.BATIVO IH1iJífTBAS QUE t 
PARA SlUTH LA PERTUlI.!!ACION EIf EL ESTADO 2P DEL KCl Rill'RESENTA. 

EL 55.5% DE LA ElfERGa DEL SIST1!2(A NO PER'I'Ulll3ADO, Y PARA. EL KCl 

CON IMPU'REZA. DE la. REPRESENTA POR LO M_OS EL 38% 10 CUAL IMPLICA. 

QUE PA.:tiA. SER SU MEl'ODO UN PROCEDIliIIU"TO PERTURBATIVO SUS RESULTA­

DOS NO SON ADD:;UAOOS .. 

POR OTRO LADO SJUTH BliPORTA EL NO RABER PODIDO .ROM.PER LA -

DEOFllEBACIO.l!i A PRIl(ER ORDDi, COSA QUE CON EL MEl'ODO AQUI DESARRO­

LLADO SI SE Pt1DO AUN QUE NO eOMPLEll'Ai'lFllTE m VIR'l'UD DE Q.UE Di EL 

POT1!fiCIAL FER'.t'lJlU3ATIVO JO I.ITERVIiNE EL MGULO~' • 



ESQUliMA DE LOS NIVELES liNERGETICOS 1I.QUl' OBl'JiBlDOS PARA EL CliNTBO 

FA Cm>1PAitADOS CON EL CDI'lIOO F .. 
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