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INTRODUCCION

La incorporacién de impurezas en los cristales
modifica 1la conduct1v1dad eléctrlca conv1rt1endo a
‘estos-en‘semlconductores. Para entender este fené-
meno Se ha supuesto que en algunos casos los 4tomos
se colocan como impurezas substitucionales. ESte
,hecho nos da la p051b111dad de estudlar de una mane
fﬁra mas prec1sa e1 efecto de sem1c0nduct1v1dad en
Los crlstales. El conoc1m1ento de 1a estructura m1‘
croscdépica de 1las p051c1oan de 1los étomos impure-

zas en las redes cristalinas también puede hacerse

. via experimentos épticos.  En éstos se hace .incidir - -

‘f;iuzxsqbrévun Cristal'cph“impeffécciﬁﬁesmy=$e,mide
el éoeficiente de absorcién 6pti¢a, después~seApro-
pone un modelo téérico para explicar el fenémen6 y.
se compara con -los resultados experimehtales. Es-

tos estudios van en apoyo de los experimentos de




conductividad eléctrica para determinar las posicio
nes atbmicas en las redes cristalinas. En el caso
del B en Si y B en Gé y de C en Si los coeficientes
vde absorc16n han sido medldos para estos sistemas
»idesde hace muchos aﬁos.A Var1os célculos te6r1cos
se han realizado y se han comparado con los resul—r
" .tados experimentales. Estos célcﬁlos usan modelos
muy compllcados y es e1 propéslto de este traba]o

'-ﬁfproponer un modelo de. masas y cargas puntuales para

f,estudlar el efecto 1sotop1co en 1os 51stemas antes

mencionados.

De esta manera se le ha dado’al‘trabajo 1la si-

Tgulente estructura.‘en el cap1tulo 1 se. descrlbe el,;'

‘xlcoef1c1ente de absorc16n 6pt1ca desde un. punto de
'fus1sta macroscoplco y se d4 un resumen de 1as rela-%
C1ones mas 1mportantes de este con algunos otros ra
rdmetros fisicos tales como el indice de refraccidn,
la conductividad, la permeébilidad'magnética, la’

trasmitancia, etc. . :En el capitulo 2, presentamos



las medidas experimentales del coeficiente de absor
cién para el Si y el Ge cuando se incorporan impure
zas de B y C. En elcapitulo 3 se presenta el modelo
tedrico utilizado y se obtiene la solﬁcién para 1las
 frecuencia§ de‘10s mddbs-locali;ados-a'través del
ﬁétbdo'de 1as ééuéciones'de difeienéia; Ras
Finalmente en el capitulo 4 presentamos - el
cidlculo del efecto isotépico.para eIZSi y el Ge al
.iagregar 1mpurezas de B Yy C 1os resultados obtenldos_.

'%frse comparan con 1os valores experlmentales y con

e otros modelos te6r1cos.~




CAPITULO 1

1.1. COEFICIENTE DE ABSORCION OPTICA

. El prop051to de este capitulo es, mostrar en.

“forma muy esquemétlca las relaciones. més conOC1das;1.f

‘del‘coeficienteAde absorcién oPtica. Desde el pug.,

to de vista macrosc6pico, el método mis directo, y

'_qulza el mas 51mp1e, para medlr la d15tr1buc16n de:

"?;frecuenc1as de fonones en crlstales;‘es aquel en’ eliﬂ

que se reallza ‘una 1nteracc16n entre e1 campo elec-:'

‘tromagnétlco de un haz luminoso 1nc1d1endo sobre un
material cristalino. _ En este proceso se considera
gque 1a 1uz es absorb1da por 1as v1brac1ones de la

'1?red{ y es este fenémeno e1 que nos 1nteresa y tratdé;

: 'remos en este trabaJo.



a) Definicibn del coeficiente de absoncibn Gptica

7 Para mostrar los hechos mas esenciales asocia

- dos a‘la determinacién del coeficiente de absor-
 93b16n 6pt1ca y sus. relac1ones con otros parametros
"hmacroscéplcos, en esta prlmera parte del capltulo

'segulremos al trabajo de J.I. Pankove ‘). En este»—

el coeficiente de absorc16n 6pt1ca A (V) se defl—’

vf'ne como

L(\?) S od

o((.))__

_;dOnde LJjﬂ) ‘es. 1a 1nten51dad de la luz relatlvai

* .a loflargo del” vector de propagac16n y > & es el an-é;f}
:t;cho de 1a muestra._ _ S
La'figura 1.1 muestra Ié luz que incide éobre
el cristal, de la cual parte se propaga y parte
'se refleja. vEs necesario mencionar que 1la situa-
»éién experimental permite cambios en la frecuenéia

del haz incidente.
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" .Fig. 1.1 'Absorcidn dptica en un cristal .
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El coef1c1ente de absorc16n 6pt1ca esté conec

fMMJgtado con algunos parametros macroscop1cos, tales

;como. el 1nd1ce de refracc16n, la conduct1V1dad o '?;ﬁ

':{conductanc1a espeC1f1ca, la permeab111dad magnetlca
. y la constante dieléctrica del medio. En 1a 51gu1en
| te seccién daremos una descripcién cualitativa de
“las relaciones entre estos parémetrqs macroscédpi-

cos y el coeficiente de absorcién 6ptica.



b) Refaciones del coeficiente de absorcidn 6ptica

Cuando un haz de radiacibén monocromatica se
‘hace incidir sobre un cristal, 1la intensidad de la
luz-medlda a la sa11da de este d1sm1nu1ré debido .
“a la absor01on. Este fenémeno lo podemos con51de-
rar de la siguiente forma: el haz de radiacién se-
r4 una onda plana dé frecueﬁcia. v proﬁagéndose en
" 1la d1recc16n X .con una veloC1dad V. que podemos ex-.

>;presar en fun016n del t1empo como'
E = %o exp e T J [“:-——..1_‘,_.] (1.1

' “'"“_'donde E, €s el vector del campo eléctrlco.
| Debldo al proceso de absorc1on la veloc1dad
 de>propagac1on a través del cristal tendrid un ;n-

dice complejo de refraccidn que escribiremos asi:



Ne =N - ¢ K

Este indice de refraccién se define en términos de
la velocidad de propagacién de la luz en el medio

con respecto a la de la luz en el vacio de la si-

guiente forma:

. £=§o \éXé“»(aaﬂﬁ{) exp (—d.:’#’x-n/;:') exp (-217',) x.x/c) ;

(Nétese que en esta ecuacidén el (iltimo término es

un factor de amortiguamiento).



La fraccidén de la potencia accesible después
. de que la onda se ha propagado una distancia x a

través de un material que tiene una conductividad

 7quf¢s

o g0 eﬂ,),g,/c). (1.3)
Po T @ ,

.o en términos del coeficiente de absorcibén.. - -

(1. 4) -

———-—-—--* exp ( o<x)

. de donde se deduce que

oKX — 477 1) K : (1.5_)
c : ,
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Es conocido que k, que es la parte imaginaria
de NMc , se le llama '"‘coeficiente de extincién".

La conexién del coeficiente de absorci6n~6pti-
Lca con el 1nd1ce de refrac01on 1a podemos escr1b1r
de 1la 51gu1ente manela. Cuando 1a propagac16n de
.6ndas'eiectromagnéticas es en un medio conductor

se da‘a través'de las ecuaciones de Maxwell. Cuan

';do hay ausenc1a de campos extranos Yy cargas volumé;~’"

yjtrlcas 1as ecuac1ones de Maxwell se escrlben asi:

(1.6).

Y- H= o ' | (1.8)

V-E =0 »  aw
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~donde :

iftj»f;es 1a conduct1v1dad (conductanc1a espec1-

fica) a 1la frecuenc1a dada

 /kL; es la permeabilidad magnética

- € “es la constante dieléctrica del medio. . -

Asi, de las Ecs. (1.6) y (1.7) se deduce que

:———Q-—swcrdg _ e e

Por otro lado, teniendo en cuenta la Ec. (1.9) vy

‘considerando que:

VV«E-V(V.E)- V*E
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podemos escribir

dzg = /“' air (,- dF_ /“é d, L '_(;._‘1'0;)
Cdx? T ez dt dﬁz._:- L

Por 1o tanto

P em o GE e geE
Ve ew s dtc'—T a9tz =

Como supusimos que 1la onda electrdmagnétiéh se pro.

j;“paga en 1a dlreCC1on X a 1a veloc1dad v (soluc16n

fque esta dadaen la Ec (1 1) al sustltulr (1 1)-tﬂ

w”?fen (1 10) se tlene que_ L

o, usando 1la Ec. (1.2)Jcomo

| __AE . Hemo
YT T a2 - = 277"1)6:.2 . . (1.'11)‘) |
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Si consideramos que el cristal es un semiconductor,

al determinar las propiedades 6pticas haremos que

A sea igual a uno. Asi, la Ec.(1.11) queda como

1l e _ ;_ma . ooqazy

’<~Ahora blen, sustltuyendo 1a parte compleJa del 1n-

r£5d1ce de refraCC1on (Ec (1 2)) en la(Ec (1 12))se35

"¥:t1ene que

Luego, igualando los términos realﬁénimagihario;d¢ “"

ias'Ecs;(l;lzj y (1.13) se tiene que

nN? _ K2 - ¢ S S (1.1a)
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Resolviendo para N ¥y K*

N* - K2 =(Nn+K)(N-xR)

2

———

€ 2 (At ar?wznR)(MPrri-20K)

|

‘(ﬂz + H'z)'z — (?znk )7z

= (N* + K’.’)z — 262
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Combinando las Ecs. (1.14) y (1.15):

. ) ‘/2
| 1+(—%—z—) |+ 1 ¢ a.ae

_'-Cuando 0’-—) O (como es el V’ca's g el

f\——) \/——. y el coef1c1ente de extlncuSn .-K—-) O y
tenemos el caso de un mater1al transparente

A continuacién vamos a mostrar de manera cua-

litativa las relaciones de Kramers y Kronig. Dada

la definicidén de 1la constante dieléctrica compleja,
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Cc — Qc.z

:la cual devende de 1la frecuenc1a de la onda electro -

Wif.magnét1ca Gab, 1as ‘partes real e 1mag1narla,éh

,ez » Tespectivamente, son 1nterdepend1entes de

acuerdo a las relaciones de Kramers-Kronig:

[6 _;:ﬂ) dw ) aaey
w'! )
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donde P es el valor principal de Cauchy:

' ,’Como el espectro de absorc16n 6pt1ca determ1na

p(CE) ( donde E = h)) es 1a energla del foton),

podemos expresar la relac16n de dlsper516n para el

]’.ndlce de refraccidn r]’(E),« en términos de O((E),*-
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elacibn equivalente ‘a 1la Ec.

Asi, una T
el indice comp

es obtenlda para

((&; r\ —-c.n.)

-
.

- 00 _ A
P E KCE') JE’ (1-20)

n(&‘)—-i =2

donde

1) en (1.20) 1oS

sustituyendo ahora el valor de (1-

queda’
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n(E)— | = Qﬂz p (E)O((E) a £' .22

aﬁé permiié un cdlculo de ’705)cuando'e1 especthf
de absorc16n OK(E;) es completamente conoc1do

“En segulda vamos a deflnlr el coef1c1ente de

f'freflex16n, e1 cual para 1nc1denc1a normal afecta

kAla 1nten51dad de 1a rad1ac16n y esté dado por 1a

HrelaC16n

Cuando k=0, es decir en el féngo transparente, te-

nemos que
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o (1.24)

Sl rr—c:, entonces F\—'l. y el semlconductor es
totalmente reflectante. En ambos casos, cuando n. y
‘K“son~cero; la Ec . 14) requlere quecr'C)v el maa[

’_terlal es perfectamente absorbente.' SlCT no es cei

'ro;;el mater1a1 ni es’ totalmente transparente n1
es totalmente reflectante y la rad1ac16n experlmen“

ta pérdldas, éstas. se man1f1estan a través del coe'

'G¥Lf1c1ente de P'sprc1on”Z‘Por 1o tanto,_’

'~MF<% ;;‘;. nafé{p.y EIRD
41 »




‘ '5,trasm1t1da'““I¢ﬂ;
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o bien, si sustituimos el valor de K de la Ec.

(1.14) ,X queda expresada como

o( : 4Ta (126)
ne. DR '

: ‘_',V”De aqu1 podemos ver que cuandod"es grande, n v K o
11egan a ser muy parec1das. En este caso 1a re-7-
flectanc1a tamblén t1ende a la unldad Flnalmente;-

el coeficiente de trasmisién esté definido como

,la razén de .1la. potenc1a 1nc1dente respecto a la

IO :

Si la muestra tiene un.espeSot X,-unlcoéfiéieg
te de absorcién X , una reflectividad R, la ra-
diacidén que atraviesa la primera interface es
(I-R) Io, 1la radiacidén que alcanza la segunda in-

terface.es (I-R) Io ff—mxx y solamente una frac-



- X

(I-R) (1-R)T0 €

.emerge.

j‘La parte 1nternamente reflejada eventualmente sale,

pero con51derab1emente atenuada.

Estas reflex1o-

ﬂgs miltiples estén ilustradas en la’figura 1.2.

o x
. a-R)l, _ 1=-RiLye™*" | (1-RPIge~**
. 37'_- o T s
RIp ] : '
L RO R gt e = T RO-RITge™ |
e e R e n?u R),l_g"'" RIN-R)2Loe 3
’n(u—n)?lo!f’f' : i IR
T Se=T TR |-R)I¢""“ CoLe
5 ;;“;;H___R%hmhr”'Rﬂhmﬂgd"
R'(l ~RiIge~ %" 1.
£ 7
R""‘"(‘-Rlzlol'z"’ﬂ

{o-mze-e
B ‘_Rz.-z-- 0

J

2N
e

Fig. 1.2 Diagrama. de Energias para un sistema de re-
flexiones miltiples. (Pigura sacada del libro

Optical Processes in semlconductors(

pag.24)
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De 1la figura 1.2 podémos obtener la expresién
~ general para la trasmisién total que estaré dada

por
o S . o
T = (-r) € Co(1.27)
L aeRE e

Cuando el producto de X )( ‘es grande se- Iiu»ed'e" {de'_ys_

.. preciar-el segundo término, asi la expresién queda

Te= (-R)YE™™. A

Si Ry x son conocidOS; la Ec.(1.27)‘puede resol .—
~verse para . Si R no se conoce se puede medir

la trasmitancia de dos muestras teniendo diferente
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espesor, X; y X2 . De esta maneraO( se obtiene

de la siguiente expresidn:

ij'fwr'k _ °4(Xé Xﬁ)

-»z-) 6EZ (1 29)

fidéhae o B
Io

) Asi pues, la Ec (1 28) nos perm1te med1r el

coef1C1ente de absorc1on si. conocemos 1la trasmltan

tjeflex16\

};Pero 51 conocemos R ‘como ya

‘;wc1a ¥y lai
 imenc1onamos, podemos utlllzar Ia Ec (1 29) para f

'fobtener este coef1c1ente. Todas estas relac1ones
que hemps mostrado en forma- cualxtatlva son rela-

ciones macroscdépicas.



CAPITULO 2
2.1. ESPECTROS DE ABSORCION DE Si Y Ge

En este capitulo descr1b1remos en forma muy rej9

':vsum1da 1as med1das exper1mentales del coef1c1ente

‘de absorc16n para los cristales de Si y Ge.'iLa_

-,pr1mera parte de esta descr1pc1on la daremos para

;;crlstales 11mp1os, 10 que nos perm1t1ré conocer el&f‘

~apecto V1brac1ona1 del cr15ta1 perfecto, que en
este Caso no es medldo a través de absorC16n de la

‘ _radlac16n, sino via experzmentos con neutrones de

‘fi;baja energla. La d1scu516n que daremos’ya tendréfﬁ o

> un caracter m1croscop1co, pero no entraremos a 1os 
detalles de esta 1nteraCC16n en el caso de la d1-‘
fraccién de neutrones, e€s dec1r, para el crlstal

perfecto. En este caso referiremos al lector a la
bibliografia especializada para unardiSCusién»detg

llada de este punto(z).



v{ffecto es el ‘propio de los cristales dlat6m1cos,
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Debido a que hay 2 Atomos en la celda primiti-
va para el caso del Si (aunque estos Atomos ‘sean

iiguales), el espectro vibracional del cristal per-

'consta de seis ramas, dos por cada d1recc16n ‘de pro
'pagac16n, ‘tres 6pt1cos, y tres. acustlcos como se
”muestra en la figura 2.1. Este espectro de v1bra—°

fcién del 31 fue determ1nado por Dolllng )dm1d1ﬂm1

wSlon de neutrones

| X
16 LO 4
o} sicon
‘ -4
P ~
TA » 7
P TR Y W o ' ;  1
© .08 08 1D 08 06 04 02 00 O2 0.
e L T foll)— —~{L8¢)

Flg. 2.1 Espectro de v:.braclon del si. (Pigura saca
da de Rev.Mod.Phys. vol.47 supp. No.2

(1975) pag. 45.) °
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El espectro presenta degeneracidén de la rama
6ptica en el punto X' , degeneracién de las ramas
longitudinal éptica y longitudinal acilstica en el
punto.

En el caso del Si y el Ge e1 esnectro v1bra-v
.c1ona1 en la dlrecC16n [100] no t1ene una separa¥
cibén entre 1as ramas 6ptica y acistica, de manera

que no es posible encdntrar'una regién,de frecuen-

‘jgc1as proh1b1das entre las ramas 6pt1ca y acustlca.

t'vf».Este hecho ‘es generallzable a- todos 1os materlalesﬂ'"
del grupo IV | | |
En estos cr1sta1es la 1ntroducc16n de una im-
:puteza con una carga efectiva dlstlnta de cero

ffpermlte absorc16n por creac16n de un solo fononi;f
q'sobre e1 rango total de 1os modos de la red é-"
- bido a que la red puede absorber la energla de1‘3 ‘
campovelectromagnetlco s6lo para determinados va—v

lores de la energia del fotén, su espectro se ca-
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racteriza por una serie de picos de absorcibén cen-
trados a frecuencias caracteristicas que dependen
del cristal y la impureza en cuestién. Las fre-
cuencias dd éstos estan por arriba del méximo,per-
'mitidOl(médos‘idcaleé)'o dentro de la banda (mbdos
fesdnantes)- Para fines de comparacibn este tra-
bajo 5610 se centrard en el estudio de modos -loca-
les. ‘ »
Cuando se. 1ntroducen 1mpurezas en la red se -
.:Tdestruye la’ per10d1c1dad de esta, y 1os modos nor-‘
;males de v1braC16n del cristal perfecto son modi-
'ficados, siendo estas modlflcaC1ones mas grandes
';en 1a vec1ndad donde se locallza la 1mpureza.'~
'Barker y Slevers( ’menc1onan en su. trabaJo 1as di-
?flcu1tades 1nherentes a la 1nyecc16n de. 1mpurezas,
" las cuales generan una serie de defectos en la -
red. Estas dificultades deberin tomarse en cuen-
ta al hacer una interpretacidén tedbrica de los re-
sultados experimentales. En semiconductores como

el Si y el Ge se consideran importantes los siguien
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tes factores: el tamafio del ion, la carga y la
electronegatividad de la impureza. Si se sustitu-
ye C por Si en Si (substituciédn conocida como iso-
electrénica){ la neutralidad de la carga se mantig
N8 >Si:se introdu¢e un,elemenfo,del'grﬁpo 111 o
V como imhureia substitucional, se créa una regién’
de carga efectiva en el sitio de 1la impureza«"En
la mayorla de los casos 1la energ1a de 1onlzac16n
7fde los atomos 1mpureza es 1o suf1c1entemente pe—‘~
ﬂquena como. para que esta sea 1onlzada a. temperatu;'f
‘ra amblente y entonces la muestra sea conductorag‘
5i esto sucede 1la carga se compensa automét1camen—
: te a traves de la creacién. D__, D + e  si la
""_'Almpureza es donora, y A ____,4:; +e si 1a 1mpure"'
v»za es aceptora., |
 Ahora bien, ‘éiﬁio'Qﬁe'sé quiere ‘es medir la-
absorcién.de los modos vibracionales asociados con
impurezas D' o A", la presencia de carga libre re-
presenta una seria dificultad. Lo que se acostum-

bra en este caso para evitar 1la carga libre en 1los
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experimentos, es hacer una compensacién que puede
ser realizada de tres maneras diferentes. La pri-
mera. de ellas consiste en un doble dopamiento du-
‘rante el. crec1m1ento del crlstal la reacc16n es
D+€.+F’\+€———->D-+—ﬂ |
esto es, si lo que se desea es estudiar modos-de
alta frecuencia ‘¥ . Ppara impurezas ligeras del -
~grupo IIT, tales como el B, se debe usar una‘im-
—pﬁreza'peséda_dei gruﬁb,v,'cqho eivP?fAs o Sb para
compenéar,ude ta1_manera“qué esté eieménto no in—
troduzca su prop16 modo‘en la regién de ihterésf
sin embargo, en general es necesario utilizar al
~gﬁn otro metodo para completar 1a compensaC1on.L'
El segundo metodo con51ste en 1rrad1ar con:
'particulas, ya sea electrones o protqnes; Este
bombardeo pfovoca defectos en la red y puede intro
ducir variaciones en el espectro, por 1o que es ne
cesario manejar con cuidado la interpretacién de

los resultados experimentales.
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Por ltimo, se puede compensar por difusién.
En este caso se utiliza un elemento que se difunda
distancias del orden de un milimitro en un tiempo
experimentalmente razonable y a‘tempefaturas en las
~Cuales el eléménto originalmente inyectado no se
difunda ni se précipite. | 7

En todos 1los ﬁétodos se da lugar al apareamien
to de un ion D' y un A" si estos ocupan_posicionés
‘ de primeros vecinoé, lo cual ocurre cuéndo‘la mues
tra es mantenlda a temperaturas en 1as ‘que las im-
putezas se. mueven.' ’

Pearson y Bardeen(anbstrannl que el B y el P

,formaban 1mpurezas ﬂﬁmtltuc1ona1es en la red de Si,

.

’y 1a eV1denc1a fue que 1a constante de 1a red dls—
minuia con‘el aumento»dc;la concentrac1on,de,1mpuﬁ4
rezas, 10 que no habria sucedido si oéupéfaﬁ po§i?
ciones intersticiales.

Como se sabe, las impurezas modifican los modos
vibracionales del cristal perfecto; en semiconduc-

tores como el Si y el Ge, debido a la degeneracién
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de las tamas longitudinal éptica y longitudinal
aclistica en el punto x, ninguna de las frecuencias
de los modos localizados asociados con 1la impureza
esténven la. regibn de la brecha, por 1o que sus
'ffeéﬁenCiaé estafén pdr,arribaiﬁgx méximo permitif?r
do (locales) o dentro de la banda permitida (resdf
nantes), las primeras observacidnés de la absorCiSh
'actlvada de un solo fonon por la 1ntroduCC16n de 1m
fpurezas baJo cond1c1ones controladas fueron hechas
*pqr;Spltzer‘y'Fan(G)en.1958 y por Smlth y Hardy(7)
én‘1960; en d1amante.

Las teor1as desarrolladas por 821get1() y Dawber
_;y Elllot();'muesytan,qgs ;p'pueden actlvar dos t1pos;
’;de;absorgiéﬁ; :ijfébédf§i6n de modos 1ocallzados
7556¢iados con ié,reséﬁancia natural de 1mpurezas 11-7
geras a frecuenciés mayofes que 1la méxima permitlda
del cristal perfecto; y ii) la absorcidn de modo$

con frecuencias dentro de las bandas de los modos

permitidos del cristal perfecto,
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El espectro de absorcién es caracteristico de
la impureza en cuestidén. Los espectros mis simples
de discutir son los asoéiados con impurezas "substi-
tucionales aisladas; al respecto existen numerosos
-trabaJOS en 1a 11teratura(4). En- e1 caso- del C en
Si; que es una 1mpureza del grupo IV 751 suponemos 4
un modelo'de carga puntual, se asigna una cargar
.iguél a cero y se esperarfia que no hubiese o:qpeiiwra
‘despreéiable‘ia»intensidad dé‘absofcién infrérrdja.ﬁ

(10) U

”S1n embargo Newman y W11115 reportan modos 1nfray_e

rrOJos relatlvamente 1ntensos para 1sot0pos de C

Cf y c%en si. E1 espectro de absorC16n se muestra

en la figura 2.2

-
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Fig.2. 2 Espectro de absorczon del 5i.

(Figura Sacada de Rev.Mnd.Phys.
Vol.47 supp.No.2 (1975) pag.48)
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La explicacién tebrica de la existencia de ab-
sorcidn infrarroja en un cristal de Si inyectado
con una impureza de su mismo grupo, de hecho no
existe; y es obvio que con un modelo de‘carga pun-
tual no .se pueden dar buenos resultados ya. que éste
esté dema51ado 51mp11f1cado.

Lo anterior puede éntenderse'con la teoria de
Leigh y Siigeti(ll)(1967, 1968), que muestra que la
absorc16n no solo esta determlnada por la carga de
_1a 1mpureza, sino que tamblen denende de los efectos;} 
‘del campo 1nterno._ | |

E1l B, es una impureza que entfa a la red coﬁo“

;impureza substitucional haciendo que el Si se compor

“{te como ‘un aceptor, raz6n ‘poT la que debe ser compenjjg

'~sada eléctrlcamente para un estudlo de absorc16n,v1aff*

técnica que se utiliza consiste en inyectar durante
el crecimiento un donador y después completar la com

sacién con irradiacibén de electrones, manejando es-
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te procedimiento con suficiente cuidado para no
crear parejas de iones. De acuerdo a Angress, Goodwin
y Smith(L” el coeficiente de absorcidén del B es aproxi
madamente jgual a 0.2 veces el coeficiente de absor-
cibén del carbono. La f1gura 2.5 muestra e1 espectro

de absorc16n de B obtenldo por- ellos.‘

B
£
€
g
<«

[

-2
F
‘ :

 photon energy (eV) "

Fig. 2.3 Espectro de Absorcidn del B obtenido porx
Angress et al. (Figura sacada de Proc.
Roy Soc. London A 287 64 (1965).

————
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La Fig. 2.4 presenta el espectro de Absorcién

13)

encontrado por Nazarewicz y Jurkowski( para el B 1°

y B 11‘en Ge.

- Pig. 2.4 Espéctro ‘de Absorcién del
" Ge. (Figura sacada de Phys.
Stat, Sol. 31, 239 (1965))
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El hecho significativo en los espectros de
absorcién para el Si y el Ge, con impurezas de B
y C, mostrados en las figuras 2.4, 2.5y 2.6, ra-
‘dlca en que las gréflcas de los coef1C1entes de-l?
‘absorc16n como func1ones de la frecuenc1a muestran
d;ferentes picos. Estos p1cos‘e§tén asoc;ados a
la excitaci6n'de los modos locales de Vibracién de
vlos 51stemas, y son consecuenc1a de las dlferentes
'1mpurezas subst1tuc1ona1es que se 1ncorporaron ‘a-
?las redes cr15tal1nas.r En este caso los exper1men' 
tos fueron realizados con dlferentes 156t0pos de

‘1os dtomos de B y C, lo.cual hace que 1as gréflcaS‘

1;muestren varlos p1cos seguldos, y cada una esta
ﬁaSOC1ado a ‘un 156topo.‘ Es Justamente esta dlferen*
c1a de frecuenC1a la que se conoce ‘como el efecto
isotépico y serid la que nos proponemos estudiar

més adelante.



CAPITULO 3

3.1. MODELO TEORICO PARA LOS MODOS LOCALES

El objetivo principal de este capitulo es pro-
poner un modelo tedrico que nos permita calcular
1os'efeCto${isot6picos pararel Si y el Ge cuando
Jse aﬁadenuimpurezas substifﬁcionales.

Como se sabe, el Si y el Ge son semiconducto-
res del grupo.IV, los cuales presentan, en.su forﬁa
cr15ta11na la estructura del diamante (F1g 3 1).

jiVlsta esta a lo 1argo de una d1recc16n preferen-“

Fig.3.1 Estructura del diamante.
(sacado del libro PFisica del
estado s5lido y de semiconduc
tores JOHN P .MCKELVEY" (L:unusa)
pag. 22.)
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cial se comporta como una serie de redes lineales,
ya que los movimientos laterales no contribuyen a
las fuerzas para este caso. También sabemos que

la incorporacién de un 4tomo substitucional en es-
tos crlstales destruye la per1od1c1dad de 1a red y
esto provoca que los modos de vibracién del cristal
perfecto se modifiquen. Es evidente que cuando el
cristal tiene imperfeéciones, el campo electromag-
hético‘puedé ihteraccionar con‘éstos modos locali-
 £3&6§; dando como consecuenc1a 1a forma de los es?
rpectros que  se mostraron en el capltulo anterlor.
Nos toca ahora analizar los modos de V1brac16n 107
Calizados que se producen en la "red  1lineal' -cuan-
fdo un’ étomo con masa dlferente es 1ncorporado.;. 

| Este problema que vamos a mostrar aqu1 esté ba 

sado en un articulo rec1ente(14’

Yy presentaremos un
resumen de €l. Sin embargo, queremos dejar asen-

tado aqui, que el problema que estamos congideran-
do ha sido tratado en forma muy extensa en la 1li-

teratura especializada, en la cual se tiene toda
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de métodos matemiticos propuestos expre
Enseguida haremos una re-
estos trabajos;

ro que abordé el problema fue

, usando un cilculo Derturbac:lonal basado

de 1la funcién de Green. Paralelamente

(16)

. tam-’
laron el metodo de la func16n de Green
problema de 1a 1mpureza 1sot6p1ca

) hicieron uso de métodos matr1c1a1es

»as abstracta con el objeto de resolver

Las tecnlcas matr1c1ales ‘se han- gene
(19)

n 51do extend1das pornamﬁleyldtzman

(20? 1ntrodu3eron el método de la matrlz‘

cia para resolver el problema y Hori pro

(21)

odo » €1 cual simplifica el célculo.

propésito, Fukuda ¢??) introduce el mé-
triz de dispérsién y, més recientemen-

construye y propone un método que es
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semejante al método LCAO usado para resolver proble-
mas de estados localizados. También Andrade vy

(24)

Saavedra utilizan teoremas del algebra matricial

y‘proponen el método de la matriz C para resolVer es-
fte tipo de problemas. Tiempo atris, Teramoto y
Takeno(zm habian usado las ecuac1one$ de mOV1m1ento
.que dependen del t1empo para resolver este sistema,

Fue Toda(zs)

et al. el que mostr6 pPor primera ve:z
fla conex16n de los modos 1ocal1zados con el problema,-
del cam1nante al azar de mecénlca estadist1ca.
'TKrumhansl(27)propone un metodo basado en la 11tera-‘
tura de 1ngen1eria para resolver este caso. Dean(?e)
’”ut111za teoremas debldos a Kato y- Dropone cotas mé-
1x1mas y m1n1mas, Bacon et 31(29) real1za célculos nu
;mérlcos.: Tamb1én K1ttef3°)propone una soluc16n heurls‘
t1¢a para resolver ‘este tipo de problema.~ | ”

Todas estas técnicas, en este caso, resuelven

el problema que tratamos aqui, pero cabe mencionar



432

que todas contienen complicaciones innecesarias.
Recientemente ha sido propuesto(31)un método sen-
'cillo y poderoso disefiado para resolver esﬁos pro-
blemas.eh!redes mas Compliqadas,j con modelos ‘de
‘imperfecciones més cbmpléios{‘ Este métédﬁﬁdafia‘
‘501ﬁc16n exacta del problema en dﬁa forma directa
y seri el que utilizaremos en este trabajo.

En 1a flgura 3.2 se tlene representado e1 mo—

*delo de red 11neal que: con51deraremos.

Fig. 3.2 Modelo de red lineal monoatdmica con inter-—
o accidn a primeros vecinos.
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En esta figura representamos un sistema de ma-
sas iguales (m) que tienen una interaccién tipo
Hooke, en donde la constante del resorte la denota
.Temos pof.K. 'Es ampliamente cono;ido(”a que las
ié;ﬁaéionQSjquefrééreSéhtéh_la dinfmica dé‘eéte;siﬁf‘

‘tema son las siguientes:

- MUn = K(Unk + Una —2Un ), G0

ﬂ_dpndé 1és Lih son 165'desp1525miéntds»d¢ 1as“p§¥f“'M
ticulas respecto a sus posiciones de equilibrio.

53La soluC16n general de 1a ecuac16n de dlferenc1a £i-

r‘a de segundo orden, obten1da usando e1 metodo def[ﬁ
'fioperadores, esté constltulda por tres conjuntos de
'famlllas de soluc1ones.' EstaS'fueron exPl;c1ta-'
.mente calculadas en el articulo‘xa)antes menC1ona-
do. Como nosotros queremos resolver el problema
de 1a red con una'imperféccién vamos a  seleccionar,

de la solucién géneral,'la familia asociada a los
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modos localizados y plantearemos la solucibén de

este problema como un problema de valores propios.

3.2. .PROBLEMA DE VALOR CARACTERISTICO

 £1 mode1o de imperfecciébn que;hsérémos"¢$té Te
presentado en la figura 3.2, en donde el 4tomo en

la posicién Xo cambia su masa de ma m”

Fig.3.3 Modelo de imperfeccidn local en la red lineal
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En este modelo aproximado no vamos a conside-
rar ningGn cambio en las fuerzas que ligan el 4tomo
impureza con sus vecinos. La ecuacién de movimien-
to correspondlente al 4tomo en 1la p051c16n Xo se mo

d1f1ca, y ahora 1a podemos escr1b1r como o

—e Wt Xe = K (XX, m2Xe) G

En 1a Ec (3 1) u)es 1a frecuenC1a de los modos_~

normales de v1braC16n y la X e1 desplazamlento max1‘f

mo. Por supuesto hemos propuesto ‘una soluc16n de"

tipo arménico.

la cual sustituida en las ecuaciones de movimiento - - -

de los demis 4tomos del cristal (Ec.(3.0)) nos da:



46

— W XN =:V\(Xn+|+><n—| -'ZXn) (3.2)

rPafa comodidad vamos a definir
(3.3)

'con lo cual podemos escr1b1r 1a Ec (3 2) de la si-

"gulente manera

X?\-H +(X-~2) Xn + Xn-1 =O (3.4)

V'La soluc16n general para 1a Ec (3 4) fue obtenlda :
usando el metodo de operadores(14’como antes fue '
mencionado, y de ésta vamos a selecéionar el con-

junto asociado a los modos localizados:

Xn=C. EC+Cq E2” | ., (3.5)
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en donde

“y C"y C son constantes arbitrarias.
1 La masa de 1mperfecc16n d1v1de en dos partes a

' la reg16n en la cual es véllda 1a soluc16n de la

 :Ec (3 2) Como 1as saluc1ones son, en,este,caso,'f«‘
crecientes y decrec1entes, éstas deben satisfacer

‘1a condicién de modo localizado,

n—oteo o

podemos .ahora construir la solucién que vamos a pro
poner para resolver el problema de valores propios

de la siguiente manera:
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n
. E Nz o |
Xr\ — . (3.8)
: Cz Ez Nne<e O

"En 1a Ec. (3 8) C1 y C2 son constantes que se-»_.

'frén determinadas a través de. la ecuac;16n de movrl-—':._"‘» g

_m1ento del étomo en la p051c16n Xo (Ec. (3 1)).

':La cond1¢:16n de cont1nu1dad en la pos1c16n del .
5tomo 1mperfeCC16n hace que las. constantes C1 R4 :

‘..",j},‘Cz sean 1guales S

Tomando en cons1derac16n el hecho anterlor y P

v-substltuyendo 1a Ec. (3 8) en la Ec (3 1) obtenemosv

‘en donde € fue definido como € —

3P
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Al sustituir el valor de E1 de la Ec.(3.6) en 1la

Ec.(3.9) obtenemos la ecuacién de frecuencias para

modo localizado:

Si escribimos. la Ec.(3.10) en términos de la fre-

" cuencia obtenemos

oy

e

y ademas hemos.usado el hecho de que

wJ ::‘ZJT9
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La Ec.(3.11) determina l1la frecuencia del modo
localizado como funcidén de la masa imperfeccidn. -
Con‘este valor de la frecuencia podemos encontrar el
valor de E1 que nos sirve para determinar la solu-
cién (Ec.(3.8)) en forma completa. -Ya mencionamos
'que‘las_céﬁstantestI y>C2'spn igua1és y por’lo‘u
}taﬁto ei-problemé qﬁeda indeterminado hésté‘ﬁna m
constante arbztrarla, la cual podemos usar ‘para nor
ma11zaC16n. Este resultado es: exactamente e1 mismo
, que obtlenen 1os autores en todos los trabajos ante
g»rlormente menc1onados. La fGnica“ d1ferenc1a radlca,l

(14!, en e1 hecho de que‘”

como ya ha s1do senalado
ésta es la solucién general de este problema ¥y no
Ees heur1st1ca .como la obtenida a través de todas

}fla”*técnlcas matemétlcas antes menc1onadas.  Tam-uv

lb1én observamos que ‘1la solucx6n se obtlene en. una‘

,forma muy senC111aa
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3.3. RESULTADOS

--Para finalizér este qapitulo analizaremos so-
'ﬁéiaméﬁfe'idsﬁreéultados*dbtenidos.v En 1a figura
(3. 4) representamos en forma esquemétlca 1a fre—
cuencia del modo localizado en funcién de 1a masa”
jimpureza. En esta grifica se observa que solamen-»

:téWseutienen modos localizados’cuando la masa,de

“1a 1mpureza es menor que la masa del étomo que lo*

sustituye; y 51 esta masa dlsmlnuye el valor de laby”

frecuenc ia aumenta.

A H

° a5 -
o e
Fzg 3.4 Frecuencia del modo locallzado como
. : funcion de la masa impureza.
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La frecuencia del modo localizado siempre es
mayor que la mixima frecuencia de los modos del
cristal perfecto.

En la figura 3.5 se representan las formas de
v1brac16n de 1os modos 1oca11zad05 para d15t1ntos
f;valores de 1a masa 1mpureza.‘ En 1la. pr1mera colum¥-.
na tenemos dlferentes valores de 1las masas, y en 1a

_segunda las frecuencias correspondlentes.

| 9_.. |15 \) T o

FEY

'-5_‘:\:)_2'1‘! ))o :

F:Lg 3.5 Formas. de los modos localz.zados para dlferentes
valores de la masa 1mpureza
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En esta figura hemos representado los desplaza-
mientos de los Atomos en forma transversal, para
facilitar la observacién, aunque sabemos que lo0s
desplazamlentos para esta red se realizan en forma
‘ilong1tud1nal o

' Podemos observar que el patrén de desplazamlen-
to no cambla de manera brusca al d15m1nu1r la masa

'de 1a 1mper£ecc16n.

e Cuando la- masa 1mpureza es - 1gual a 1a masa de«“
._Ela red la forma del desplazam1ento corresponde al

 modo de méx1ma frecuenC1a del crlstal 11mp1o.{ Cuan
'do la masa de 1la 1mperfeCC16n es més pequefia que 1a

~ masa. de 1a Tred la V1brac16n se localiza; y. si la

© mass

imperfeCC16n es muy*

_equeﬁa el modo locallzado

"ft1ene una forma en donde'préctxcamente el ﬁn1co§éto}“if

'jmo con amplltud de desplazam1ento d1st1nto de cero

es 1a 1mpureza misma.



CAPITULO 4

4.1 CALCULO DEL EFECTO ISOTOPICO

En este capltulo se presenta el célculo del

1'efecto 1sot6p1co para el 81 )4 el Ge. cuando se agre-?;

fgan 1mpurezas de B y C. Para ello estlmaremos el

- valor de las frecuenc1as de los modos locales usan

ef;jdo e1 resultado obten1do para ellas en el canltulo

ﬁanterlor (Ec 3 11])

,'del étomo 1mpureza n''y de la masa del crlstal

_perfectq m, y tamblén de la constante de fuerza k;
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Ahora diremos cbémo ajustar el valor de ésta cons-
tante de.fuerza k con los resultados experimenta-
les obtenidos por dispersién de neutrones.

Hemas mencionado que el Si en su forma crista-
1ina tiene~;§réstfuctura del.diamanté. Si.nqs‘mo-
',veﬁds:aufd;lafgbfdéiuQ‘ejé de:simetria_pbdem05f0b4'fV

fSéfvar dé la figura 4.1 las ramas de frecuencias

'TA, 1A, TO, LO.

[100]‘

Fig.4.1 "Direccidn de Simetria [100].‘u‘
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El hecho de que esta grifica sea como la de un
cristal diatbémico se debe, no a los cambios de ma-
sa en el cristal sino a las diferentes interac-
_,cioneS"en la red a lo largo de los distintos ejes

< de s1metrla.(3)r,

Como nosotros estamos proponlendo un modelo de

L red 11neai para mOV1m1entos atémicos en 1a d1rec-
%c16n de 51metr1a IlOO], vamos a aJustar 1a méxlma

: ‘/ K
frecuenc1a de nuestro modelo de red QO 'zq

.721a frecuenc1a del modo TO de la flgura 4 1 ya queVrﬁfﬁ

br;este modo es. e1 que tlene un momento dlpolar dlfe-' ‘

rente de,cero'y se acoplaré.con 1a radlac16n.‘ Es-

té‘valor de la frecuencia del mode TO para el pun-

nfel casp"df1‘81, como‘puede verse d"

llﬂ N6tese que la gréflca;;;.f

rr@flgura 4.1, esrde 520 cm

”fde la frecuenc1a tamblén txene unldades de nﬁmero
‘de onda (cm™ )

Ahora nos conviene trabajar con la Ec.(3.11)
en términos de la frecuencia angular uJ::ZJTL) y

ésta la podemos expresar como




u._)=\/ , 4 - Wo (4.1)

'Si tomamos en con51derac16n que tuc _.UUTo
,entonces podemos calcular a través de la Ec. (4 1)
lf}las frecuenc1as de los modos locallzados

En 1a tabla 4 1 se. muestran 1os resultados ob- =

‘aitenldos no 5610 para el Sl, ‘sino- ademés para el Ge,'
que tamblén cr1sta112a en 1a estructura del d1amanr

f”te Yy . t1ene una(J)TO 301 Cm ?.

’";En 1a tabla 4 1 1ncorporamos los valores expe-iPw“

arlmentales de modos 1oca11zados mostrados ‘en 1a57fjj37'
:1£1guras 1.4 1.5 y 1.6 del capitulo- 1, para el Si

con impurezas de B o C y para el Ge con impureza

de B,
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Cristal impureza teérico(cm{Hexperimental(m{a)
B0 678.3 644 2
gt 654.01 620 2
si cl? 633.45 611 P
i3 615.59 ‘ 590 P N
o . -‘eod.j,z:sj S :,573,1’_ 2
| E 0 562.4 1 571 ©
-ce. - plt 536.39 547 ©

‘a)ref. 12, b)ref. 10, c)ref 13.

'Y;Tablafﬁ.l Valores de las frecuencmas

Podemos observar ‘que - los valores obtenldos nara»"’
1as frecuenc1as son relatlvamente cercanas a 105 ‘Te-
sultados experlmentales, -aunque hay una diferencia

’Ten frecuenc1a de aprox1madamente 34 cm 1 porvarrlba

del valor experlmental en e1 caso de B en Sl.

Para el C en Si ésta d1ferenc1a es de aprox1mada;'
mente 25 cm ! por arriba del valor experlmental. Pe -
ro en el caso de B en Ge el resultado tedrico tiene

una diferencia de aproximadamente 9 cm ! respecto al
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valor experimental; en este ltimo caso la frecuen-
cia es menor. Las diferencias obtenidas de nuestro
cédlculo para las frecuencias respecto a los resulta
‘dos experlmentales se deben al hecho de que estamos
ut111zando un. modelo de 1mperfecc16n en el que un1ca
mente estamos alterando la masa. del 4tomo substitui-
do. . Es cohocido‘lé)@uk un modeld‘de ihpérfecciénr-
"méé compléjo éue introduzca cambios, no.sélo en ia
 masa del étomo, s1no tamblen en e1 potenc1a1 de 1n—‘;_
:J?teracc16n del étomo 1mpureza respecto a sus Vec1nosr
‘cercanos, da resultados mas acordes con los valores
experimentales. De acuerdo a este resultado parecé

gqu¢131 debe haber camblos en 1a carga- del étomo, no

?ﬁobstante que se. trata de una sﬁst1tuc16n 1soe1ectr6—b
1;n1ca en la que aparentemente no hay camblos en- 1a

carga ‘del Atomo que sustltuye,ya que el C.esta,en el
mismo grupo que el Si. Cédlculos mas aproximados de-
muestran que si hay cambios en las cargas de impure-
(32)

zas para este caso.
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En el caso de los cristales de Si y Ge cuando
la sustitucién es hecha por 4tomos de B, ya no es
una sustitucidn isoelectrébdnica y, por lo tanto, las
ligaduras de los 4tomos de B con las matrices de Si
Y- Ge se veran alteradas

Nuestro propéslto es estudlar,,con este modeloyi\
de.1mperfeCC16n, los efectos isotépicos medidos a
traves de experlmentos de absorC16n 6pt1ca, tal y
como fueron descrltos en el capitulo 2. De esta_

‘ manera, 5610 compararemos el resultado obten1do nara 
) las d1ferenc1as en frecuenc1as y no nara su valor abai
soluto. o B o |

En las tablas 4.2 y 4. 3 se muestran lbs efectos

"1sotop1cos en’ crlstales de: 51 Y. Ge calculados te6r1ca

',351 como tamblén,los resultados experlmenta-f””

les.
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Valor Valor
Impureza experi@gntal teérifo
cm N
B en Si 24 24,29
ct? . 21 - 17.86
; en Si. - T ;
e L7 15.36
Tabla 4.2 .Efectos isotdpicos en Si
T valor - Valor
Impureza ekperimg’ntal ' ft_eérifo’
cm . cm— :
B en Ge 24 26.02

' Tabla 4.3

- 'Efecto isot8pico en Ge
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En 1a tabla 4.2 podemos observar que él efecto
isotépico experimental es de 24 cm—1 comparado con
el resultado tedbrico de 24.29 c:m_l en el caso de B
en Si. Podemos decir que este resultado para el
‘efecto isofépico es sorprendentemente bueno en este
~caso.. Para el C en Si observamos que el efecto,isg
" tépico entre el C*2%y cl4 el ré§u1taad>experimenta1

-1 -1

es de 21 cm y el tebérico de 17.86 cm ~, también

el efecto 1sot6p1co entre el C y cl? es de 15.36

‘ cmfl, obtenldo con el calculo teérlco comparado con

q e1 de 17 cm. 1 que es‘elAexperlmentali_ En- este caso{
:podemos dec1r que‘nuesfroZtééultado,bara eva susti.
'tﬁYendo.a étmeS de Si no es tan apfoximadq al re-
sultado experlmental De la tabla 4.3 se tiene que
?el efecto 1sot6p1co para e1 B ‘en Ge es de 24 cm -1
comparado con-el que obtmrlmos de 26 cm 1_. , Este efecto
“1sot6p1co, para este caso, tamblen es un resultado
muy razonable.

De acuerdo a los valores obtenidos podemos se-

flalar que los célculos para el efecto isotépicovque
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realizamos con la Ec.(3.1) (cap.3) estin en muy ra-

zonable concordancia con los resultados experimenta

les.

~4.2. COMPARACION CON OTRAS TEORIAS

Parece ser. que nuestro modelo de masas y cargas.
puntuales es suf1CLente para expllcar no 5610 cua11-
tativamente sino cuantitativamente los efectos isotd .
>'pi¢os antes menéionados;' Debemos - seﬁalar aqui que
- ~a1 calcular este efecto 1sot6p1co usando un modelode
f?1mperfecc16n més complejo que altere tamblén e1 po—:‘ 
 tenc1al de 1a 1mpureza, d1cho efecto no se mod1f1ca
.en forma substancial y, como ya menC1onamos.antes,

: 1os valores teéricos de las—frecuencias coinciden,con

377105 valores experlmentales. Esta 51tuac1on es. més

gsorprendente 51 ahora comparamos nuestros resultados;i7

‘con otros modelos: mucho més soflstlcados para CTlS"
tales y para modelos de imperfeccién.

En la tabla 4.4 podemos observar los diferentes
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resultados obtenidos por Dawber y Ellict(g),

Angress et a1, 12 y Cerdeira(33n et 21, los cuales uti

lizan la teoria de Dawber y Elliot para un cristal

cﬁbico con un defecto substitucional, en el cual,

Vsolo un cambio.en masa se con51dera y un modo tr1p1e

mente degenerado de simetria f|5’ es esnerado.

B en Si Met:Ec.Dif. Dawber y Angress ‘cerdeira
, — ! tent)]  Elliot (om} et al.(esh| et alywy
B0 '678.3.. . | es0 . | 680.67 - . 660
Corrimento| 24 | = 26 26.65 | 1 23
‘B 17 ess.01 661 658.82. 637 .
;“gqgn si . Angress
TR Met.Ec. D&f4 o et al.m?)
22 ess. 45 640
Corriments| 21 | . o 22
ct? 615.59 T 618
Corrimento 17 6
ct4  600.23 612

Tabla 4.4 Valores de las frecuencias y

efectos isotdpicos
para el B y C en Si. ’




65

En el primer cidlculo Dawber y Elliot utilizan
un histograma para la densidad de estados del Si,
calculado nor Johnsoé?éhsando ﬁna extensién de
Cochran 5(35)31 modelo de D1ck y Overhauser(36)
‘mas- adelante Angress GoodW1n y Smith modl—
'flcan los célculos numerlcos para el crlstal per;7a’
'fectovy_obtlenen un resultado més acorde con el
expefimehto ~Finalmente Cerde1ra, FJeldly Y.
 Cardona(33)rep1ten el calculo de 15 dens1dad de es—
'tados hecha por NllSSOH y Nelln( ) basada engla hoi:w
"mologla entre el 8i y e1 Ge.’ g

Como podemos observar de las tablas 4'4‘y de

la 4 2 nuestros calculos te6r1cos para B en Sl son

me)ores que ias obten1dos por 1os otros autores con4 
'”lmodelos més compllcados. Como se puede observar
- nuestra pred1cc16n para el efecto 1sot6p1co, ‘esté
mas acorde con el resultado experimental.

En el caso del C en Si y B en Ge no hay otros

cdlculos tebricos con los cuales podamos establecer
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una comparacién. Pero también observamos que nues-
tros resultados predicen el efecto isotdpico en una
forma muy adecuada.

En este capitulo aplicamos este modelo al efec

to 1sot6p1co y obtUV1mos resultados que ‘son muy - cer‘”_~

»;canos & los valores experlmentales y, “como: mostra—=v

mos, comparables,con algunos célculos hechos con.
amodelos,mucho-més élaborados. Parece ser que e1,
comportamlento v1brac1onal de estos crlstales puede 

',‘ser expllcado con. e1 modelo de cargas y masas pun~7%f

7fftua1es.' Tamblen debemos menc1onar que nuestro célcuf7ﬂ*

.10 es analitlco y no’ numerlco (como los hechos con

otros modelos), de manera que, al utilizar nuestro,

»_modelo en una: d1reCC1on preferenc1a1 de 51metr1a

}1 célculo presentado aqu1 Der’ te obtener muy bue-zlff

'nos resultados.z:
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CONCLUSIONES

Tenlendo en cuenta la sencillez del modelo uti
‘ 11zado, podemos ver _que- los resultados obtenldos_
1;para los 3 s1stemas estudlados, B ‘en Sl, c en Sl y
‘B en Ge, Son buenos. Por 10 que se refiere a_las
frecuenéiés, éétaé estéﬁ en promedio desviadas en
: ;39 aprdXimadamenté del valor experimeﬁtal y los
'ﬂefectos 1sot6p1cos, estén en promedlo 2 cm‘aprox
"“desv1ados del resultado experlmental S

| Un'modelo que 1ncorpore un cambio en el poten?
~cial de 1nterac01on del 4tomo 1mpurezadebe mejorar,
'v;tanto el valor de las frecuenc1as como e1 efecto
;;1sotop1co. b | L .v

' Con respécté aflds‘otqu céléuids teéricéé tan
' to los valores de las frecuencias como él efecto
isotépico, éstos estian en desventaja réspecto al

cllculo hecho aqui.
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