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USTA DE F'IGURAS 

F'lgura: P6gjna: 

1. hd crJsLalJna bc:c con das capam: d• vwcJ.no., y•• .111,,..t.ran 

los plana. C111) y C200). 

2. .UOlllOll •n -1 cJ dn d• 9<1ul lJ br lo y d"pl azada., cuando una 

onda longHudlnal •• ha aplicado. 

3. Po.si cJ on- de Jos planos de 't.ClmlOS al pasar una onda t.r ans-

Y9r••l. 

'· Potencial Jnt.erJ6nJco p.ara K, calculado d• prJ...,.os prJncJ­

plos por L.F'.Nagaña y G.J.V6Zq<l9Zli!1l. Aqul •• lndlcan cua-

t.ro capas d• v.c:Jnos. 

~. Allpllflcaclón d91 pot.9nclal 1nL9rlónlco, y•• s•ñalan las 

t.wcera y cuarta capa• d9 vwcJnm. 

e. Esqu ... uzaclón d9 plana. y ,,..,L..,. .. d9 polarlzaclón •n la 

r9d bcc. 

?. Curva• d9 dU,..,.s.lón tonónlca .,, IC. Coaparac.lón ..,tr• las 

f'rKu.ncla• calculadas .,, -t• t.rabaJo y la• ~dH por 

Cow1•Y'3al •L al a o•IC. N.-Lras CIS'YaS t._..lca• colnClcMn 

'º 

con las r.,...,.t.ada9 por L. F'. Maga/la y G. J. Vúq..rtiitl 1. 61 

8. Par6-t.ra. lllcra.c6plca. d9 Clrun..ls.,, .,, IC, usando •1 po­

t.•nclal d9 L. F'. Nagalla y G. J. Yúquez. S. c-ran la. para!-



· !NTROQUCCIP!! 

Para COIO¡>render laa propJedad" y ten6->.. en las .. t.ruct.uras 

,..t.,licas crist.alinas t.al" cQllO el calor "pecitico, la expansión 

YDl..-t.rica, la conduct.ividad t.lfraica, et.e,, - necnario 

c.._,-... laa vtbracion.. de 1.. ion• o ,t..._ de la red 

crlst.aUna. Dt ah! que en la9 Cllt.1- alla9 un buen n.a.ro de 

-•1 .. teno.enol61Jic08U-:ll hayan sido propuest... para 1nlanur 

e>Cpllcar o dlscut.lr las vibracl~ de la red an la9 -t.al ... pero 

t.Allbi*' hay seri .. lnt.ent.os('-2 ' 1 por desarrollar llOdel.. basados 

.n pri_... principia9 y en la t.eoria de aproxiución del 

pmeUdapot.encial, •in embargo el t.rabajo por realizar aún " 

considera.ble. 

E>ciat.en 1nvwt.igacion" dende •• ha trabajado con 

pmaudopot.encial" en loe •t.al• alca11noe125-•1, en part.icular 

.n pot.aalo(Z9•SU, en el que exlat.en levw d•acuerdoe ent.r• ¡.,. 

r•ult.adoe t.IOdricoe y eJ<peri-.t.a1•, razón de lsport.ancia da "t.e 

t.rabaJo para t.rat.ar de cont.ribuir a la discusión. 

Eat.e t.rabajo se basa en un pot.enclal obt.enido por L. Y. Magaña y 

<J,J,Vú~ vU t._.1a pmeudopot.encla1U:l,2SI de pri•roe 

principloe, qu9 ha •ido e111P1eado con lfxlt.o en el c'lculo de 

propiedades t.er..xitMlúcaa de algunoe •t.a1 .. u2-2'1, 



En el cap.1t..ulo l •• •JllJ20nen alguna• con•1deracionn común..,,t..• 

.-pl•daa en la t.eorla cl,sica de sóli-. adeMS se pr"ent.a la 

-Gld•c:idn ar~c:a en la cual se ccnsideran d•pla:raalent.09 

~ alr-CW' del punt.o de equilibrio de 109 lon... y la 

-pa pot.encial del cristal se -.rrolla en serie de Taylor 

haat.a • ...,.._ ... -.. T*alnoa adiclonal.. a la aproxluc:idn 

•815Nca, .. _,ial-.t.e de t.erc:er y cuart.o orden en el -arrollo 

- ._.ie del pot.encial son conoci- c:a.:i t.•raln- anar.lldnic09, 

•'- .. dlscut.en ., caplt.ulo 2. En el caplt.ulo 3 •• sellala la 

rel.chln -t.r• la ~dn t.Malca y el par"-\.ro de Clrlllleisen, 

.....,ro11-• el '1...,..a para calcular las frecuencias 

..,.._t.rOll alcr011cdpic011 da Clrllneisan para el pot.asio. 

c.,.it.ulo •• -t.•- la c-acidn c:on r .. uu.a- e:icperl•nt.al• 

repart.a- en la Ut.•at.ura cienUfica y 1.,. calcula- _, el 

pr-t.e t.rabaJo, asl c- con un c'1culo t.-ic:o. ,.... .Ut..1-. en 

el caplt.ulo IS se pr-t.an las conclus.1-. 

2 



CAPITIJLO 1 

loe A~RQXIMACIQN ~ 

Es conocido que loa •lect.ronn de conducción son casi librn en 

los -t.al .. slllPl•• aJ.ent.ras - laa elect.ron .. d•l carozo "t.6n 

U;ados flr-_,t.• a loa lon... Cl'Sic.-nt.e, los -t.•1" a 

t.eaperat.t.rra cero •• condensarian ein un arr.qlo regular inmóvil 

tor .. ndo una r9d cr1at.a1J.na. sJn e.bargo. r••l-nl• los Jon" no 

c"an de oscilar, dando lugar a un problema dinúúco. Es 

1mport.ant.• entone" ~ t.rat.__. de .nt.ender las vibracion" de 

laa iones de la rlld crat.allna, para ello, iniciar•- con ia 

exposición de la aprO>duc16n armnica, suponiendo d"plazanuent.os 

-el'laa de los lones alrlldlldor de sus pcsiclon" d• .quilJ.brio, 

en "\.a apro>elaación la energía pot.encial pullde d"arrollarse en 

seUe de Taylar hast.a segundo orden. 

Est.a aproximación - el punlo de part.ida de casi t.odaa las t.eorlas 

de rlld- din,aicas, por su sencillez y la cant.ldad de información 

que •• puede obt.ener de las "t.ruct.uras crlSt.aUnas. 

3 



1.1 AUJUIAS ca1sri:ERACa11:s EN 1.4 TECW!IA CLAS?CA te SCLIDCIS 

c:IUSTAUHOS. 

,..,....,. dos consid.,.acianes para los s6lidos crist.aUncs can red 

...... val •• 

Cal. -

Cb>. -

La red de ltravals no sufre d9tor-c16n a pesar de los 

8DV1aient.os idnJcos, llande las osc11ac1an .. de cada idn son 

•1....,.e alr~ de su pc191cldn a1 en la red, ftt.a .. la 

-1cldn de equ!Ubrlo del .ldn carrMpand.lent.e, 

acle.U, ·~ - t.al• ,.cilacl..,,.. son peq119/las para 

t.-at.uru wy por abajo del punto de tuslón del •61.ldo. 

Para cada ldn, la d•vlacldn de su -lción de equUibl'lo 

• pequelia comparada con l .. •pac1 .. 1nter16nlcos. 

MJ, si las posicionM ~a• de los ion• son a1 y u1 ca1> .. la 

dRYlacldn d9 la poslcldn de ..,..U.librlo del l.._1_ ldn, entone• 

la poslcldn 1Nltant.6nea de 1,. lonM Co "t.-> " 

(1 .1) 

al el 11611clo ...,._ •610 un "t~ por celda unidad y con una base 

tor..U por los vwct.or• a 1 ,a2 y a 3 entone" las paa1c1on.. de 

9qU!Ubr1o de los "t.- son 



Cl.2) 

Con •t.aa c:ont11d.,.ac:Jonn .,. •nt.e, suponga- que un par de 

4t.-•• ....,.a_ una d!•hnc:la r, c:ont.r!buye en una cant.Jdad 4'•' 
a Ja energ.la potencial del c:rJst.al C•iendo + un pot.enc:JaJ de 

par"'· euando le19 .6t.011CS •• d-vlan de 1- pos1cionn d• 

lu c:ant.r.lbueJon• de t.- J .. par .. de .n- dist.Jnt,., át.a 

adqu1•r• Ja tor-

C1. 3) 

donde,,_ -•rvars• que Ja energJa pot.enc:ial d-nde de Ja 

variaDI• d.lnA9lca u1 . 

Al • ._..,. q,. l .. At.- no •• -YSan apr..:JaDl-t.• d• sus 

pao1JcJon" d• equ1Ubr.to, ""º ... t.oda9 las u1 son pequellas. 

""t.onc.. a Ja -g.la potencial U •• l• pued• -arrollar 

alrededor de su ... Jor de equUJbrJo usando Ja fOl'U t.rJdi-•Jonal 

del t.eor• .. de TaylOl', - al apUcarlo a ct.3' r .. uJt.a 



u• -J-~fea1H+~~u1 -vJ>"l'f'R1 -ajH 

+}' [cv1 -uJ>·•J2tca1-a/«<u''> Cl.<1> 

b 

...,. •1 prl- t.•mno • la -g.la pot.11nCial ci. oqviUllrlo 

cu.>. la cual - ...... c-t.ant.• 1~.nt.• d• .. ,. 

11:1 • ....,.. t•m- lineal 

•la,...,. •• •J•rc:ida por t.odoll l.,. llt.- •abr• •1 ,..,..,_cuando 
.. 9ftc:v.nt.ra .., la paalc:iéln ci. 11qv11111r10, por con•igvi9nt.• M• 

"*-'"° .. anllla. 

Sl e--- 91 t.•c.,. t.*mino y Olllt.1- l.,. de crden auper.lcr 

«..!'>, .. t.1- la aproxl.Mc:idft ar-ca, y la -g.la pot.9nelal 

t.ot.al adqul.,.• la ter• 

u. u •• u.,.. Ci. 11) 

uar• • +~Ju0ca1.>-u11cai )+owtca1 -•i (u,,ca1 >-u11cal] 
a,ff • x,y,a 



en el cual 

Cl. 8' 

con 

Al cona1derar que el -..talento de 109 nolcl- de 109 1on .. 

contrlbu)lllft a la r .... sa 1nt.,.1c!Nca el'ect1va total, entone .. la 

energ1a potencial +del cr1atal .. .... runcldn de la poa1c1dn 

lnatant- del ldn. Cona!_._ que el cr1atal Uene N celdas 

unltarlu y un ldn por cada celda, pod•- ncrlblr 

Cl .10) 

para el -tor pomlcldoft del 1-1- 1dn al u- t, -.c1e a~ .. 

la -1cldn de equU1br1o y u1 " la d .. viac16n de .. a poslc:lón. 

En la aprox1Mc16n ar-.ica, dado que para la ..,.,.gla potencial + 

7 



d91 crJ•t.aJ •olo •• to.a huta •"Vundo ordsn en •1 dftplazalli..,t.o 

cte •u ...,.,.•Uo - ••S• et. Taylor. •1 hal&llt.onlano •-1c:l'9Sco 

de la red• 

lf • +0+}11 U:e1;u+}+~cl;l'>uªCl;t.>u,.cl' ;t.> 
f:a fi. 

es. u> 

,. (1 

_,... +. • la -rgJa pot..,,.,ial de equ111brio •t.,Uco, M • la 

- del S6n, '" • S ,a.a aon laa c:......,nent. .. cart.•Jonaa, y 

- laa c...,.t..nt.• da t.-sa snt.wat.dalcaa. o. Jaa ecuacSon• 

hall!Jt.on&onaa y da es.u>. -- Ja ec:uacSo$n •Mlclúica da 

-vs11&en1.o 

CS. S3) 

Cl.1.t) 

o 111• 

8 



dond• • .. •l 119Ct.or d• polari;raci6n d•l 8Cldo normal d• vibración 

y describe Ja dlr-.:cl6n "" la cual •• _ _,, loa lon•, qC(") H un 

-..ct.or d• onda, y al •• usa la condlcl6n da tront..,.a -lódica 

.,,.n_,,.,,., Karaan - r9qU!.,.• - uca1> • uea1 +H1 a 1 > para cada uno 

dot loe t.r• -..ct.or• prlalt.J,... a
1 

da Ja r..S d1r11Ct.a dond9 laa H1 

son ..,\.eros - aauatac.., N • N1 Ne"I C• •J n_.o t.o\al óe 

c•ldu prlalUYaa "" •1 crlat.a.I), •t.a condic16n r•t.rlnQ'9 al 

-..ct.or q a \.QUr Ja ror-

con n1 ..,t,.,.oa¡ y a su ...,. loa Y9C\.or• b1 da la r..S rKlproca 

aat.latac.., b1 ·aJ • 211a1 J ""Ja cual a1J •Ja daHa d9 KronK~•r; 

h,.go Ja 11CuacJ6n da 11evlai.nt.o CJ,13) ••puma -crlbJr col!IO 

C1.1T.l 

la cual .. 11 ... uuana • J,,._,d!ent.• da t, dado qua +a/lct;t'> .. 

tlnlc-t.a tunc16n e» CI' -o y no l' y l por •-rado. 



a.- .,.- .-... ...,. •• , el prabl- orl;.lnal de r .. ol...,. 3N 

ecvacl- dJt.,.encl&I• acoplada• ct.13> -una para c:ada una d9 

lu c-t.- de l.,. d"pluaaa ... t. ... de 1 ... H .Ion .. -, •• ..­

r..W.:lr a la dJa;<>nal.l:rac.ldn de una aat.rJ:r r>a(Jcq> de 3X3 para cada 

val,.. de lf(P y C •on J'raccl°"" .,_ ll!IYa Ca • la C:Qfl9t..ant.e de la 

red>. 

"- elg9nftl,.. .. ..,•,_,, de la aat.rla dJ"'9ica, •en loa cvaclr'a­

de 1• trec:UMM:l• del ,...,.,., e-.. ncraal>. y 1 .. 9';enYaCt,.. .. 

.C,.:> •en Jos .....,t.or• ele pGlar1:racldn •1 ,...,.,.,, corr•pand.l-t.• 

al tandn del .....,t.or de anda tf· 

Par- oLro lado, - ,_.,. no\.ar - •1 c&lcul- 1aa 

c-L.ant.• de,.,....,.ª lnt..,.at.dlalc .. +of'cl;l'> -la cU&I da la r ...... :r• 

iaoW• el •t.,,_ I ... la dlrecc16n ca debido a un -pla:raat ... t.o 

unU.arlo del •t.,... l' .,. dJrecc16n rr-. • ... .1_ capac• ele 

-t.rutr Ja -t.rls d1"'9ica - cada punt.o q de la ,.,.,_ zona d9 

.. Ulovln y •• obt.-la una "peclt1cac16n cOllPlet.a de Ja red 

dlMalca. 

10 



CAl"I'JU.O 2 

CONTRIBUCIONES ANA~MON!CAS 

He- e-t.o ya Ja aprOJCIMc16n arm6nlca, en Ja cual eJ t.w&lno 

uº de Ja ec<acl(ln C1.!D ~ Olllt.!rse .... algunas prot>l-• 

energJ:a 

pot.encJal t..ot.al tuera aoJ-.-nt.• Uar•' Las correccicn• adicJ.onaln 

• Ja e,,.,.gi• pot.enclal U, "P9C1aJ..,,t.e Jas de t.ercer y cuarto 

arden en Ju u aan canocJ- cC>&I tw&lnce anar-6nlcos que 

cant.rlbuyen a Ja c.,_-ena16n de Yal'1"'9 ren-nce f.lsJccs. Estos 

t.•&lnce aan generaJ..,,t.e t.rat.a- CC>&I _.t.urbaclon" pequeña• 

del t.•alno armónico -nant.e. En ftt.e capitulo, •• discute ftta 

aproxiMc.l(ln, 

En la aprOJCIMc16n arlldnJca h- 8upl#St.o una red cr1st.altna 

cuu1 .. uuca por Jo quoo .. natural .. _..,. CIU9 t.odavia f'aJJe en 

la expUcacJ(ln de clert.u propJ-dn del crJat.al, ftt.aa solo ae 

pueden entender al t.our en cuenta Ju YibracJan" de Ja red 

crl•t.all.na en una roraa ú• cOlllplet.a. 

De hecho no - tOMdo el .,.lo de red .. t.,t.Jca de lonft sJno 

qu• he9ce: aupc,Met.o q119 Jm Jan" no •L'n confinados rJg.ida .. nt.e a 

aus lugarft de equlllbrJo y aus -pla:rallientce u oscJJacJon" son 

pequelloe alrededcr de•• Jugar, par lo que bastaba considerar el 

t.•rmtno arm6nlco par• calcular l•• propiedad" d• Jos sOUdce 

u 



cr1at.a11nae . 

...,.o dlcllaa .. cU•cl- •on razon.i.l• para llUCh.. •6Ud.. • 

t....,...at.uru aucho --- - del punt.o da tualdn, y podr.la 

penaaraa - lu correcclon• a la aprox1-ci6n ar-.Jca •on 

m.ic-t.• da lnt.er• en c'1cu1C111 da alta prec1•1dn, lo cual • 

err-. ~t.o - en l .. t..,.iú,,... -r-c.. •• enc._,t.ra la 

.,.ucac:ldn de algunaa 1ncona1at.-1u r•pect.o de la t.eor.la 

cl'81ca, ,_. •J-10 el c'1cu1o del calor •pec.ltlco y la 

...,.ldn t..,.iúca de loa crl•tal•• prlnclpal...,t.e. 

Al c-lderar correccl- al t.•túno ar-co en tuncldn de lOll 

.... pluatú-t.011 u y la aupoalcldn de q.- lu 011cUacl..,,.. son 

~.la eJCpr•ldn CS.!D ~ •crlblrae 

u • u. + u.,.. + uanar• Cll.U 

• 
uanar• 

'\"'. 1 '\"'. Cnl • L. nr L. e ........ <lti ... •n>v .. ,<lti >· .. u .. <•n> 
nma ft ft lti,, ·•n 

Cl!,2> 

IDcn> '" (•- ... •n) • ····· ", 
;i u Cl!.3> 

12 



y - evaluada •n u-O. 

pequel\as, n sut1cient..e ~rabaJar 

anar.9dnlc01S en .. t.• d .. arrollo. 

13 
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CAl"J T'Lt.O 3 

~ PARAMETRQ ~ GR!!NEISEN 

En •l• capHuJo •~J- J• reJmcJdn •x1•l..,l• ..,lr• l• 

......,..1dn l*'atca y eJ pu-ro de CJrlln•J•en• adellú •• expon• eJ 

6Jg811ra n8C•HrJa para c&lcuJar Ju conmt.anl• de tUW"za 

Jnl.,.aldalcu, la• tr8CuencJu y 1,. par'-'-',. atcr08c6p.lc,. de 

.,_ • .,, parU-o de prJ_..,. prJncJpl ... 

3. s Dl'AHSICll TDICICA m 1.11 CltJSTAL r a. l'AltAHETltO m cmtuHDSDI. 

!'ara una •lruct.ura crJ.i&IJna, pode.- •crlbJr Ja pr•J6n c..., 

I' • -(•,.IY>,. a i....,.at.ura can•lanle, donde"• la .,,...g¡a 1Jbr• 

de HelllhoHz dada por " • u-rs, de donde la ..,t.ropla s y la 

-gia Jnl.,.na u •le relacJanada• por 

(3,1) 

a wai....., V Can8lant.e, y ....-... •"PI"- a la pr•16n I' .., 

~at- de la energia lnt. ... na, .., la ror• 

•Í, í7 dT•• ] 
I' • --w·t -TJo -,.r- ""'rt"' U(r •V) C3.2> 



por lo que l~ energia interna U de un cristal arnónico a 

u • U0 + ~~ -i;- llw5 Cq) • ~Í: llw5Cq) n5Cq) C3. 3) 

"- q. 

donde 

"sCq) • ---------

eJCP(i-5cq) J - 1 

(l • 

nsCq) es el nthwro pr~io de fonones de \.ipo qs •n equilibrio 

t.tir.uüco a t•mperat.ura T. y K
8

T es la energía proa.dio d• los 

ronones. $¡,¡st.it.uyendo la ecuación C3. 3) •n C3. 2::J se obtiene, 

C3. 6) 

dohde •l primer t.•raJ.no •el negat.1vo de la derlvada rnpec::to d•l 

vol~n de la energia del estado base; para temperaturas uyorM­

que cero grados kelvin el se.gundo t•rmJ.no H d.lterent• d• cero y 

del tonón, la .,_ aqul - sobre loa lllOdos nor-ln qs. En 

e<:uacl6n C3. 6) la prnlón sólo d-de del volumen, y al callb1ar 

•l volumen. en un crist..al c~et...-nte ar-6nico, la rrecuencia 

del modo narul no .s atect.ada, adelús, la presión n.: .. arJ.a para 

1!!1 



.Mnl9ner un 'l'O.lu..n dado no var.fa con la t..eaperatura, por lo qu. 

C3.S> 

entanc• el Y'Ol- de equilibrio no varia con la te-rat.ura a 

pr~dn tJJa. Por lo que el CC9f.lc.lente de e>cpans.161'1 t4ralca 

C3.15.:> 

• cero Cloque 1111>Ucaria anouHas ter.mc>dlnúiicas al 1..,..,. la 

aprO>d-cJdn ar-6nical, asJ que real-nte la frecuencia del tondn 

dlt "" cristal real depende del Y'Ol.,..n de equilibrio, por lo q.,. 

al coetic:.lent..e de expansión t.~rJlica a •• puede expr .. ar, 

suat.J l.uyando la tor- de pr"ión C3, &) en C3. e.>, de la siguiente 

o • ..¡....¿: [~ """•'"' 1 -k- n9 Cq) 
C3, T.l ... 

donde el -6duJo • • -V(.,./.V) a \.e-atura constante . 

SI c_,-._ C3. 7' con la e_. .. 1ón para el calor especifico de 

la t...,..la c"'1>Uca del s6lido ar9drúco dada por 

e~• -t.-I: -k-["'-•'"' n9Cq)] ... 

1e 

C3.ID 



la cu.al puede ser escri~a coa::i 

C3. 11:> 

91'\t.onc- ae puede sugerir la sigu.lenl• forma para el coetJ.cient.• 

En prJncip.10, d•tinir una cant..ldad 

C3. 10) 

que const.it.U)'9 la ccnlrJbución del modo normal q al calor 

.. pecJtJco s, enseguida se def Jne olr.a c.ant.Jdad Yqs conocJd.a como 

•l par'met.ro de Grtln•l••n para el .n:xto qs, COlll:> el n-v.at.Jvo d• l.a 

derivada logarJt.m.ica de l.a trec:uencJ.a del modo r-~lo del 

V'Olua.n, .. t.o .. 

C3.11) 

y por úllJ_,, se detlne un pará-t.ro de ClruneJsen Lot.al como 

y C3.1 a:J 

17 



&llt.J. ... 

'"• r c.,/• C3. 13> 

~ .. t.a .u.ner•, ~ obt.9n9r la relación ent.r• •l par'-t.ro et. 

Eri -elo9 slap.les c.,.. el -.10 de Dlobyw, la relación ent.re las 

rrec~J.• del modo noraa.l con l• trecueru:ia d9 ccrt.• wD • 

linea..1, par lo que •• obl1ene una exp-.. Jón para el par'-t.ro 

microscdpJco d• Clrllnelsen de la toraa. 

r • -'P 
C3.U' 

.. dec.lr t.odas las y"', en .,.t.e 80clelo, son las mis ... para t.odo9 

las - normal ... 

Sl y, en ecuac.lón C3.13:>, no d-nde tuert.._,t.e de la 

t....,...at.ura, y y.o - 1 Cs.dulo de ""'1-' de!>en<l• muy paco de la 

t....,...at.ura, ent.onc: .. el coet.lc.1.-iLe de expansión t.walca t..lene la 

mi•• depencMnc:.la con la t.-at.ura qU9 el calor espec:iflco. En 

part.lcular '" •• aprOJdaarJa a una const.ant.e a t.e-at.uru grand .. 

c~•da• con e
0 

ct...,.,.at..ura d9 o.bywl y decaerJa coe:> -r3 cuando 

T t..lenda a cero. 

18 



3. 2 CALCULO DE LCS PARAICETitQS MlCl!CSCCPICCS DE ClRUNElSEN. 

S. ha •xpu .. t.o la rel•cidn ent.r• •l coetJcJent.e d• expansión 

t.4rm1ca y el pará.melrc d• GrUn•isen, dada por la .cuac.ión C3.13', 

mn la cual •• pu9de not.ar Ja Jmpcrt.ancJa del c~lculo de Jos 

conocer, por ejemplo, •• coel'Jclent.e. 

Este cálculo es •l primer paso que Us adelante nos permillr,, •n 

principio, evaltiar el coeticlent.e d• expansión volumét.rJca, 

prlnc.ipal..nt.e. UJ .m.lsmc, nuestro c"Jculo const.it.U)'9 una prueba 

para el pot.encl•l de G.J.V.tzqueoz y L. F. Magaña antes empleado ~ra 

cont.rlbucJon- pura.-nt.• armn.Jcas. 

Aliora, consJ.dere-=m la aproxl-clón armónica más l.a contrlbuclén 

anarmónica de tercer Ol"den, para det.er.U.nar l.a ex:pr .. lón que nos 

perait.a calcular los par~t.ros mlcroscópJcos de Gf"Unelsen para el 

pot.ulo. 

3.2.1 U. NAllUZ DINAHICA 

I~TaCICAS. 

Dado q- cont.a- con el pot.enclal lnt.erlónlco Cde par") de 

G. J. V.tzquez y L. F. Nagaña C vwr apéndice B:l de pr i .. ros pr l nc1 pi os 

que ha •ido <rt.lilzado con "xlt.o para el c'lculo de propiedad" 

t.er~n4111icas de algun.,. -tai .. c 12-2~3 • obt.endre- los vaior .. 

de las frecuencia de los modos noraaln d• Vibración y sus 

19 



derivadas volu9tr1cu para con ello obtener las curvas de 

d&•per•idn tanónicas y loa par, .. tros de aruneJs9n en las 

direcclonft prJncJpalft de si•t.rJa. Para poder realizar ftt.O 

debe-=- conocer la aat.riz d1MaJca, que e:~ vimos en •1 cap.ltulo 

1 el diagonalJzar ÑU susUt.uyw el proble- original de rftol.,,..r 

3H ecuac.1 w.... acoplad••· 

Construir•..,., la mat.rJ.z dtMmica corr•pc.ndJ.ent.• .n términos de 

las const.ant.ft de t.-za Jnt.erat.ódcas 4',,
1
fl¡t'), dada por la 

las derl vadas del pot.enciaJ 

lnt.erJ6nJco _,clonado. C.... .,,.. • ._ adeiant.e se llega a una 

9'CP"•16n de •t.a .. trJ.z din,mJ.c:a para cristales con •1-t.rJ.a 

clil>Jca, siallar a la reportada por VarshnJ y Shuklac 34.3!!l quien" 

taan un -lo da sl•t.rla AJdaJ, 

An6loga.-nte const.rwr--. ot.ra ... aat.riz" para obt.ener Jos valDI'-

de 1 .. par"8at.ros alcr001cópJcQS de 0.-Una!sen, qua tiene una torma 

siallar a la -t.rJz dinM&lca ,,.,.o .. t.a incJuyw las cont.rJbucJon" 

de las t.ercaras derlvadaa del pot.encJaJ. La for- de .. t.a -t.rJz 

,,.,. _.alt.a lnclUlr cuaJqUlar n-o de capas de vwcin .. para el 

c.IJculo de ftt.os par'•t.ros de <JrUneisan en una ror- sencilla. 

c:a.be .hacer not.ar, - no se encont.ró aJguna e>q>r-Jón slallar en 

la Ut.erat...,.a - t.uvt .. e .. t.a caract.erlst.lca. 

ConsJder..- un crl•t.&l c:llblco cent.rado .,, el cuw-po o •n Ja cara 

Cbcc o fcc) con const.ant.e de red 2a. que t.engan un Jón o 't.amo de 

-•• N JcHnt.ica en ca.U celda unidad. 



Ahor.A, por comodidad r~cribamos la 9Cu.cJ.ón d• Ja mat.rJz 

din-'IUca C1.17:> de 1& sJguJent.• man•ra 

IC>a¡1 • L .. o(ICC) •>q>(-lq·rCt:)) 

' 
C3. 1 !S:> 

donde N - la -•• aló.laJca 1 Ja suma prJu sobr• l JndJca que s• 

co.nsJdwan t.odos los l átomos vwcJ.nos •xc•plo •1 átomo orJgen C•n 

lo auc .. Jva aólo nOl9 r•ter.1r91DOS coa> orJgttn), y callb.i•ma. la suma 

scbr• l por una dcbl• suma para l•ner, ús adelanl•, una •xpresJón 

aún ús clara, .. decir, 

91'.1 ftt.a dobl• suma la s d•nola una "capa•• de "t.oa;,s, a la IDJ.sma 

dist.anc.1a, alrededor del orJg9n. La notación ncs:> JndJ.ca qu. l.A 

suma es h.ast.a la s-ftJma capa d• •t.omos vacJnos, Ja capa s 

co.nt.J•n• nCs) -'loa:is loe cuales 9qU'JdJst.an en rnCa) del orJ(len .,, 

c.m.a red bcc. Para ret•rencJa, en la tlgura J, •• señalan l• 

conat.ant.• de la red, Ja dJst.ancJ.a r ncs:J y dos capas de V9CJnos 

r .. pect.o del orlg9n para una bcc, asl Co.llO dos planos. st se 

considera una CAPA • ccn nea:> át.oeoe, sus coordenadas son 

Cth1a, ~h2a, .th3a:> ús las permut.aclon• d• las h Jncluywndo Jos 

signm. Los valores de h
1 

,h
2

,h
3 

y nCs:J -'loJ!l:lS vacincm, haat.a la 

doc:eav. capa s d• vwcin09 para crJst.ales cübico c•nt.rado en •l 

21 



"'""'"ª l. R9d crlst.allna tx:c COI\ - capas de .,..,,n.,., dClftde 2a " 
•1 par'-t.ro d• la rOld, r ,.., " la cUat.ancla dnd• •1 ,t.,., 
origen hasta cada vwc.lno, las o san ~ Y9Clnos, ús un ,L.,., 

entr..,t• y aLru Cal'.-a y a-.Lro del pas-1 r"S-Ct.i..._,t•>. d9l 

•t.- or1ven. El cuadrado y al tr1"'9ulo lnscril.os an al cubo, 

corr•.,...,.S- a 1 ... pl..-- C111' y C200>, r•S-CUYS-.t.•. 



Tabla I. Valor• d• h,,h,,h1 y nCs) de acU"Wrdo a la• 

cap.as s para un cris~al bcc. 

• hah1h1 nCs) 

8 

2 2 o o e 

3 2 2 o 12 

• 3 24 

e 222 8 

e • o o e 

7 33 24 

8 4 2 o 24 

g • 2 2 24 

10 333 8 

u e 1 1 24 

12 & • o 12 

RINl.lzado •l callbio a la doble suma, la ecuación C3.1e.'> adquJer• 

la ._. .. 16n 

IC>Cl/J • [ ') +~'•xp(-iq·r nCaJ) . ~., C3.18' 



Clanc» la con.st..ant.e d• tu.,.za *9 considerada hasta Ja c~pa •· y de 

-1- en r • , dcnd<t 

.._ :t'¡ • h1ª· 

••• +::· • --=~"'---..... '"' "'"() 

llacs- la• .S.lvadas de la 9C1.1&cldn C3.S7', 

t.ulbl.., •val uacloa - r a· 

C3.1'7) 

C3. Sa> 

C3. Sil) 



Ahor•• consJderetl:;)S •l vwic:lor r 5 •fhl• de coorden•das (h1•.ha•,h3•) 

y •J usa-=- C3.1Q.:> pod'emos "c:rJb.Jr l• utrJz: 

., 

h·. -· -· -· h.hh.· c.--.!. .--,') -;;o e+;- ·~ l•+;- "'- "'·-

hh 
~ e r.·- ., ... ) 

,.,. p ' 

J 

C3. 20) 

-t.•• conat.ant.9S de tuerza, t.aeJ., puwden •J<prnarse de roriu 

c~cta, para • • J ,2,3 •• t.JIN\e la utrJz 

r a: ~ ~1 

•: . ii: ". (J. C3, 21) • • 

l~ ~ • "• j123 

el sublnd.lce 123 .lnd.lca que Ja utr!z carr .. pond• aJ vector 

'• • (h1a,h2a,h3a). 



c.i ror .. slailar par~ la..s otras 2• matrices diferenles -cualro 

ma~ric9'!' por cada .. lr!z original-. 1nclV)'9ndo las comblnaclones 

Ye.- ahora que la • .,.. •C>br• nea~ •n 10Cuaci6n C3.1el pued• 

C3.22) 

todas 

las nCs) en la aisu capa s, par lo que •• pu.den tact.orizar, aal 

C3. s a> en la ter u sigui 11nte: 

{ [ •.. , ···1 [ 1 ] .->""' • L • :. ' ~ L -..cp(-4q·r nea.> • 
• • (J nt•> 



Usando las valor.s de~~. ~y~ d• la 4'Cuac1ón C3.21) y (3.20), 

clesp"'9 de un poco de •lgebra, los el•.,nt.os futtra de la diagonal 

de la -~ri z di niial ca quedan ca.o: 

IC>1 J • L + { 11!c°"("",~)[sen(ah1qx)Hn(ah8qy) • 

• 

Para los ele..,nt.as d9 la diagonal de Ja m.a~riz 

(3. 24) 

dinámica. 

ut.ilizando C3.23) y haciendo las derivadas señaladas en "ª 
expr .. idn, •• ab~i•n• 



C3. l!!D 

-\.a 4lt.1M relacldn t.Allbi*' ~ .. criblr•• anAl__.t.e a 

C3.iiU:I, pero haci- .. o de a~, o: y a: de C3.21> y C3.20), 

de la rcw•: 

c•(a1>8oi.>J} • a:{2-c .. (a1>8qx)[c-(a1>8qy)c•(a1>1oi.) • 

c,.(ah1qy)c,.(ah8oi.>]} + a:{2-c .. (ah8qx)[c•(ah1qy) 



C3. ;?e) 

par a 1 os •1-nt.os de l A diagonal. 

T- ya ._. .. 1...- para 1 .. •l-\.oe de la M\.rJz din.ll&lca, 

que noe a)'Udar'n a ob\.ener l .. valor .. para las rrecuenc1a de l,. 

- .-11a1 .. de vU:irac1dl\. 18\.o lo har•- de la s1gu1en\.e .. ,,... .. 
Dio la ..,,..c1dft de -vsalen\.o Cl .13>, para un •1•\.- con un '~ 

- celda ..V.dad, •• ob\.UV<> la relach'ln Cl. le:> para l.. -

..-•ar•• e~ 

C3,2?) 

en "\.a •-•1dft D°"(C) .. la M\.r1z di Mal.ca c..,... •l-\.oe 

•t.M da- par las ec:u.cianee C3.2" y C3.2el, y C son tracc1on .. 

de 21Va. P'ara cada vec\.or de Oftda •(C) -r .. \.r1ngldo a la pr1..,.a 

....,.. de .,.Ulown-, •• obt.1enen loe vect.or• de polaruac16n 



•(C.J) cuyas c:ompon•nles son •
0
(CJ) y •(l(CJ), as! C:OlllO las 

tr9CuencJ.a• "-'((',J) correspcndl•nt ... 

Cuando una onda se propaga a lo largo de alguna dlreec:Jón, •n los 

.-t.or d• onda q. 

uno d• polarización Jonglt.udlnal, y dos d• polarl:r.ac:l ón 

coordenada• w a1den •l desplazaa1ent.o de Jos planos s. y " " h 

d.lst.anda ent.r• plancs. 

q ¡ 

~ :1H ·; ' :. . . t ¡.. .::',: '•-< : .... ~-.- i-i·:::-
. . ' ~ ; •• ,q 

j ! 
1 

1 ! 

• -~.. . • t: 

! ~r J-: ¡ 
.~; , .... : 1-a ,-;. 

l"Jgura 2. Las U,,.as punt.Hdas y las conUnuas, Jndlc:an 

las -lc:lones de 109 át..,._ en equilibrio y 

desplazados. r"p9Ct.J vamente. cuando un• onda 

longlt.udlnal •• ha aplicado. En .. l• caso •l 

\19Clor de polarlzacldn • " paral•la al "WCt.or 
de onda q. 



!'···= 1•'·-. 

• 
¡••· t •••. ... 

1 ~~e f 

1 ¡·~ . 
1 

i 
1 1 

• 1 
t 1 T 
1 j 

Flgur• 3. Dnpla:ralllento de les planos de ,n.,_ al pasar 

c.wia anda t.ransversal. El Y9Ct.or de polarizacidn 

• .. pers-ndicular a q. Los V9Clores • se pu9d•n 
observar con -'• det.all• •n la f1gura e. 

Del• ecuacldn C3.27), •1 el wctor de polari:ración e(C.J) ntili 

.ncrmalizado. el cuadrado d9 la• frecuencia de los llOdos normales 

de Ylbracidn adquiere la e><;>rnidn 

.... (C,J) • ¿lla(l(C)e11(c.J)e"'(C.J) 

"'·" 
C3. i!8) 

Eat.a ecuación noa J.ndlca qu. para obt.ener la• frecuencia de los 

-=ado• narma.lft de vibración, s61o t.en..,. que diaganalizar Ja 



1:19 acuerde can Ja ec:u.clón C3, 1') el parál9lro de Orllnelsen - la 
__ ,ón .Uiú por 

d ,,. ..CC' ,j) d U:(. J) 
1<C.J) • ------- • -~J av 

d IA V -• •J" 

C3.2Q) 

- .. •(C.J) -u~ poi' C3,211). Ul.lUHndo la ecuaelón C3.27) .. -1-
dw

1
C(,J) ~ dlD (() 

----•l.. ~ •p(C.J} •,.(C.J) 
dV a,¡t 

d ID..,.(() 
u- GajJ(C) a Ñ , cuyaa ._ .. 1...- • .,."' •laUar" a 

la• d9 ~~pero calllbJarM la• canat.Aftt.• a!,•:.aa:.~.J(.,.; por b:, 
b:.tt:. y 1:.r:.r: r"pec.\.J..,._,t. •• nt.a ... los •1....,t.oe: de la 
-lria capee) • .,,,, 

• 1J • L + ..;;..- {r!c:os(ah1c¡.,)[•en(a11•q><)aen(ah1ciy) + •en(a118q") 

• 



C3. 30) 

C3. 31' 

b1·· • l'i'1i.a d•v - alª,• +:·· --tf--;r 

,~., . h'- +ahL +IJ\a d•v ¡t••• 
-l -;¡- - i 

y l aa d9r 1 va.das son •val uadas en r •. 



C'on 1 .. el-Los de ftl.a uLrlz (;aj'! ~· llene for- Sil!Ul.ar .a la 

-lrlz diNlalca-, ••pueden obt..- los valores para dw8/dY a 

..,,.,.a sial.lar a Ja qu. .ant• •• obtuvieron l.as l'recuencias 

-Janle la ecwi.cidn C3. 28:>, " decJr, lallt>lfi> dia1101>al1zar.-

-le utrls. 

C&lcl&I..- los valor- de .,• y 0...1/dV ~ ahora c>bten.,. los 

.,..._lr .. alcrQ9c6p1c .. de GrtlneJsen, Mdiante la ecwi.ci6n 

r:c.J> • - ~--1--~~ 
ew•cc.J) 

do>ª(c. J) 
av C3. :n> 



BESILIAQRB 

l'Obdnicaa y 1... par-r.- &lcr.-cdpac.- e» Clr-!•en para 

pot.as!o, - '- eoipl .. do, ha •ido calculado por 1..Jl'.*Pfta y 

G . .1. V~ ut.!ll:z:ada ant..,.lor_,t.• para el c.6.lculo • propl--

en -1.al• ,.._ •olo lnc:luywn cant.rlbuo:l­

pot.enda1U2-96J. 

llat.e pot.encial - -t.ra en la l'JflUl'a '• -- ...- .-.,._,._ 

.., - prol'- c ... ca e» la poeJcJdft e» le• prl_.,. _,,1n.,., 

r8'.8ocSO ... ca. En la l'lgura 9 •• mdl!be una aapUtJcacldft del 

lll._, ., e.I c-1 aa -"" y ...- canc:lUlr•• ,.._ la 

..-tru1uo:Jdft del .,...._Jal • lllport.anL• •olo pera laa prJ-aa 

capas ... wcl-. lUSVD •• Yl#l\'9 9lY _.fla, 

...... •J....io. para , .. rrac:-laa tandnlcaa, •l cUlblo dsNda a la 

Jnc:lcmldft e» una ,,_,,.. ca.,. " aprGXlu-Le - al U' a 

...,.i!r de la c:uarLa e:..- e» wcl- ., adelant.•. 

In -t.ro c:.6.lc:wo pudj- •wa.luar • ror- aenc:lJJa laa 

trec-la de i ... .....,. ,_.aal• e» .. u1rac:Jdft e» la red pera el 

poLaSlo, r.cordando qo,. la cüagonallaac:ldft ct9 la •t.rla dl"'8lca 

- da - -.i- • 
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dlrecc!- ... !ncJpe.1 .. .- •1-rSa, rq o OJ, lq q qJ y lq q OJ 

lll>t.-.1- r•lll.....,. 1-.uc .. a 1 .. ,..,...,.t.a_ - au t.rU.Jo, 

1• pi- y ,,. ,,....,.. .. de polarliracldft carr•poncU_t. .. a •t.u 

dlrecc1- , .. .,....._ - ... la ,,,,.... e. 

CW. la tJ-Udad d9 flac:er_ laa c....,...ac1- de •t.cs r•lll.....,., 

._ por .. .....,..,. -t.ra e,..,,. .- d1apwaldft tondnlca c.., 1cs 

~._ .....,,_t.al_ ... por CowJ.,.1• 1 •t. a1, •t.a c.....,.acJdft 

• -Lr• en Ja ,..,. 7, ., dar>de -- - la .,..... 

•acr...-Ja porc.,,t.ual pr-t.ada •de aprDOd.M~t.• .-1 1°"­

• ..,.... _,,.,., .,, _.91, ..._ c..,.,ordancla .,t.I'• 1• 

dlcul• r•U• ..... y el ....,1-t.o. 

stgut.- la tU~la .,.._.._ ., el caplt.ulo 3, obt11YS­

r1MJ._... 1• ........... lllcr.-cdpl... ... llW'-,·- - ·­
dlr-.a- ... 1ncJpa1• d9 al..VJa lq O OJ, Cq q qJ y lq q OJ. 

DlbldD a - no - -Lrd .., 1• u....-.1..... r•ul...._ 
....,.,_t.&l• autJcl•l.ee ..,. aldan •"'- ...,.._..,..,., t.&IYS- -

......,...,. _..,.,. r•lll..._ c.., 1• ...,...1-t.ai• ......_..._ por 

.,.,_r•J 91. aJ • .,. ,_.., 1• dn.lc,. - ..,....,t.,._ r.,....t.adoa 

- la Jl\af'at.W'a . 

.._..,.. ,. .. 111....,. caJcvJadaa y 1• da\.m de .. _. et. aJ, •• 

_..,. __ 1• 11., ... 

a.. - .... de dat.,. ...,.,_t.al• &111'.lcuJt.a 1• cUac .. 1élft, c.., al 

l'Jn * flac:• ot.I'• c.....,.ac1dn d9 n-t.r,. r•uJt.-, .., la t.1-• 



Q JnoSt.ramcs la gr4tica de los dat.oa calculados teórJc:a-nt.• por 

Taylor y G.1)'d•r 3il, En esta gri&TJ.ca, t.ambJ.e.n coloc:a.llCIS los dat.~ 

experJ.-nt.aJ.- d• Nli)'9r et. al para una MoJor referencia con los 

nueost.ros. O. •sta última ;r,fJca •• pued• aprecJ.u- la s1m.J.llt.ud de 

nu.st.ros datos con la de los par'11wt.ros Jllicroscópicos de GrUn•lsen 

calculada por Taylor y Glyd•, ..,._,. q!.19 l•n•-=as un acuerdo 

cua1Hat.1vo. 

abt..tenen dJ.sc:repanc:J.as muy sl-.tlar.. a las nu .. t.ras cuando 

cQrr11PAran •ua r•ult.ados con les de N9yer et. al. Luego entone•, 

cabe la nec:-Jdad de obtener .ma)'OI" intoruclón ·~1.-nt.al en Jas 

d1recci..,_ principal" d• •i-t.rJa del crist.aJ, i .. qU9 serian de 

~an int.er• .,, l.a val1dac1dn d9 r"ult.a-. 
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Figura 4. 

1 !' h 11 16 IS r 1::.: · - ::=. -. 

Potencial lnterlónlco f(r), calculado por L.F.Mag•"• y G.J.Vázquez 
(ref.21), en función de la separación lónlca r para potasio (K), 
con r¡, =4.869 y a•S.233a. Las flechas Indican lo primera, seguoda, 
tercero y cuarta capas de vecinos. 
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Figura s. Amplificación del potencial interiónico para K. Se indican 
la tercera (3) y cuarta (4) capas de vecinos. 
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(e) 

Figura 6. Esquemati.zación de planos r vectores de pcla:-izac1ór. en la re¿ t::. 
Los números l,i ,2,2,3,3,..:,:r, solo indican les vecinos. 
En (a), el plano (región scabreada) corresponde a la dirección 
principal de si.metrta (qOO). Los vectores de polarización son e 1= 
(1,0,0), e 2a(O,l,0} y e 3•(0,0,l). El primero es lor.9itudir.al y los 
dos Últimos son transversales, los tres vectores ::::inc!.den ::on les 
ejes principales. 
En (b) el plano pertenece a la dirección (qqq), a:;:~í los \'ectcres 
de polarización son e

1
=-U,1,1), e 2=t-l,-1,2) y e

3
=0,-l,OL El 

primer vector es lcr.qitudinal y los dos restantes sen transversales. 
En (e) el plano corresponde a la dirección de simetría {qqCl, dcr.Ce 
e

1
•(l,1,0), e

2
= lO,O,l) y e

3
z:: (1,-1,0), El vector transversal e

2 
es el 

único que coincide con un eje principal de simetría. 
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Pi9UE'• 7. curvas de dispersión de la frecuencia del fonón en K, con a•S.233A. 
LOS puntos señalados con • son los datos calculados en este trabajo, 
y6son frecuencias medidas por cowley et al a c¡-K, las turvas te6ri ... 
cas obtenidas coinciden con las reportadas por L.F.Magaña y G.J. 
Vbquez (ref.21). 
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Figura S. Parámetros de GrUneisen en K, Las curvas contfouas son los 
valores calculados en este trabajo (con el potencial de 
primeros principios de L.F.Hagaña y G.J.Vázquez, ref.21), 
mientras que los puntos experimentales son los observados 

~ 
j 
-! 

por Heyer et al: o son longitudinales, y • son transversales. 
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PJ.cnara 9. Par.Ílletroa de Grtlneisen en K# calculados oor Taylor y Glyde. 
Los datos esper.iantales son de Meyer et al (A para los modos 
transvenalea. • para los lom¡itudinales). · 
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CAPJ1W.O 5 

CCNCL.US!ONES 

En •t.e t.rabaJo, co:n.t.ruJJ2IOll una ut.rJz cuya 

diagcn&li:racidn nas 11""'6 al c4lculo de las frecuencia del -

normal de vibración de la red crist.al1na, con "ª dla11onau:raci6n, 

ca.clft ya .n loa c'-lcWoa de trecuenciaa tondnica•, evit.a-=­

r"ol _. 3H ecua..,Jonee acopladas. De fot".. •ial lar, const.rul­

ot.ra ••t.rl:r dinúUca" en la q\M se lnclll)l9n la• cont.rlbuclones d9 

la• t..,.c.,.as -lvada• d91 potenclal, con .. t.a <ilt.i-. obt.uvt-

109 pal''-et.ros alcroscópJcos de Orllneisen. 

i.- r"ult.ados en •t.a t.•1•, via c'1culo d9 prl_ .. prlnclp.los, 

cr-. son lo suflclen"-t.e - ~t.o e¡.- •t.4n d9 ac.-do 

can lae fonones -1- por c:owley ~ al, y reproduce l.,. 

report.adoe en el t.rabaJo d9 l.. J'". Nlgal'5a y G. J. Vúquer, aelftqll9 l.,. 

YalOI'• calcula- para los par-t.r .. de •-•en no colnclden, 

c..., uno •PM"•ria, con los dat.os • .....,.1-nt.al• dispanibl•, 

-t.ros r•ult.ados Uenen una •iallit.ud cualit.aUw con los 

c&lculadoe por Ta)'lOI' y Cllyde. 

La diferencia nYWrlca qw e>Clst.e, ent.re !.,. r"ult.•- para los 

par4-t.rae de OrUnel•en obt.enl- par Taylor y <ll)l'de y los 

..... t.r.,., padri- at.rU•utrla al l>echo d9 qi,. en •l pot.enclal 

1nt.er16nlco ...,leado 11n .,t.• t.rabaJo no •• incluye una 

cant.ribuci6n a la función dielM:t.rica deb.lda a la polarJ:racidn de 



los electrones del carozo de los .ion.s de la r9d P91".lód1ca. qt.9 

usual ment.e no es t.om..da en cu•nt.a. Una forma de 1 ncl uJ. r esta 

c:ont.r.lbución - haci•ndo un .scal&Jlli•nto d• la runclón d.i•léclrica 

qu• Aparee• •n la ex;:ires1ón p.ara el pol•ncJ.al. Este tipo de 

t.rabaJo ya se est.~ haciendo, pero cr .. mos est.~ tuera del objet.1 va 

Hay que Mcer nolar que para probar la -lodologh Cpara oblen•r 

reprcduJ.,.on los rnult.ados de Taylor y GJ)"d• usando •l potencial 

de Dagens, l!asol l y Taylort 301 . 

Con .. t.• trabajo cr90 que se han cumplido var.ios obJ•llvos; 

¡>Ara los par~,_ tr os 

alcroscdpJcos de CJrunelsen. como un prl-r paso hacia el 

•t.ud.lo de las cont.r.1bucJon• anarmónJcu d•l pot.nc1al 

1nlerl6nico ~ c;'1culo de las propledad" lermodlnáJIU cas en 

Invesllgar la apllcabllldad del polenclal l nt..,. l ónJ co 

d9earrolhdo por L. F'. Magaña y G. J. V':rquez, al c'lculo d• los 

par-lr- de Grtlnelsen, y 

- enlrar en un prl_. conlaclo con Ja lnYWSllgac1ón •n Ja Uslca 

del •t.ado sólido con el pretexto de hacer una t.es1 s de 

Jlcenclalura en F'1slca. 

El trabajo qu. sigue es baist.ar.t.e. por ejeiiplo, lnc1ulr el 

4.!!I 



•ca..laalent.o de la función d1e1Kt.r1ca p&ra qtJ9 •l pot.enc1&.I 

1nt.er1dnJ.co r9P1" .. aont..e .. Jor al -t.al; calcular •l coefJ.cJ91nt.e de 

...,_J.dn Y0.1U91ft.r1ca, donde la cont..rlbuclón anarmdnlca 

que - CQNllderado - t.Alll>J"1 Japort.ant.e, en nt.e, espera­

,_ - carr•pan-..:Ja con 1.. r•Ult.ad.. •-rJ-.t.al• 

r~t.- .uip11-t.e en la Ut.erat.ura clent.Jflca. 



APENOICE A 

fSTft TESiS 
Shi.m 3~ L~ 

P!f\GOtlAL!ZAC!Otl ~ 1.a l:líUall. tl!:!fillliEi 

HO DEBE 
DiilLllJf(G/. 

l"ara una r9d de Br•wú• ccn una base, la -t.riz dlnállica I> .. 

herllllt.l..na13111 • Conslder._ la ecuación C3.27) 

C.A. 1) 

aalt.lendo p;ir c.-1.sad las coordenadas (C.J) y los subind.lc .. a1,¡J 

corr .. pandJ•nt.•. Donde w1 
.. un eJg.nvalor, • • el •1Q9nvwct.or 

corr-pcnd,lent.•, sJ. I> .. hera1tiana sus •lgwonvalor- son real- y 

... •1ganY9Ct.or .. ort._..,1 .. 1371 • 

Suponga-=- CIU9 • .. aul t.1pl J cado pcr la mat.r .1 z uni tar ! a J, 

(1> - w"t )e • O C.A. i!) 

la cual tiene solucion .. no trivial" si •l deteraunant.e d• 109 

cotttJclent .. ., cero, 

11> - .. "t 1 • o C.A.3) 

y dado que I> .. herait.1.,,.. •• llaga a la ecuación secul•r, 

C.A. 6' 
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Dtsarrallado nt.e det.era.lnant.• nos conduce a una ecuación cUbica 

en f#•, con t.r- raJc- reales, para un valor dado de q t.endr•-=­

lr .. aoho::lOIW9, las que uaual-.l• •• .. crlben como .. ~(q) can 

j•J. ,2,3. SU.t.1t.U)'9ndo una de -•• raJc- en CA. 2) encont.r....,. J09 

elgen....,t.ar.. carr•pandl..,l.. a loa algenvalor... Donde loa 

tigen....,lar• nos dan loa ....,lar• de polarlzacldn •· y 1-

tigenvalor• Claa lr• raJc•> aan laa trecu..,cla ., de loa -.. 

,_.ul .. de Yibracldn de l• red. 

Ahara, ~ tCl'aar una aat.rJz de t.ranatCl'-clón para can...,.ur 

a la aat.rJz heralt.lana ID ...,.._ •l-t..,. •t.'1> da- par laa 

ec:uaclan• C3.26> y C3.29)-, a autora.o dlagan.ol. 

S.. 11 una aat.rJz tara.oda de t.r• ....,lorn coluanaa orloganal .. 

;t ,;-• y ;¡e d9 la t«-

r •• •• •• 1 
X X X 

• • •• y • • y •• y CA.ID 

l ·: •• • •• z J 

DRldD. -

CA.a> 



r •' 
" 

.; 
••• •• X •• y 

•• 
l " 

•• y 

Ent.onc .. , hacJ. endo ~, •• U ene, 

··-. 

Í ~ D e 1 
t ., , 

VD •' l ,. ljJ , 

r ¡o •.•. ., . , 
lº •... ., .. , 
t .. l D_,•. •, 

~ D •' t ., , 

~ D •' t ., , 

VD e• ,. ., , 

¡o.,•!.; 

l D_,•: •: 

¡o_,,•!•: 

•• 1 ,. 
• • ,. 
• •,. J 

~ D e• 1 ,. ., , 

~ D e• t ., , J 

¡o .• .• l ., .. , 
l D •ªe• ., . , 
¡o .• ., . •• , 

CA.7) 



r .. : 
o 

to 

o 

.. ~ 
o 

o , 

o CA. Q;I 

.. ~ J 

CA. so' 

IEnt..,,.._ ••• - una •t.•lz dlagonal e"" eigenvalor• .. ~. de donde 

abt.- las t•--.1• del -.. nor .. 1. 

De •t.a ....,.., "- cUagon&liz- la .. t.rlz d1n4a1ca para la 

ec......acln C3.19:1. 



APDIDfCE B 

~ PQTENC!AL INTEBIQNICQ 

n'1cl90 ~ un p• de electro,,_, •• lleva a cabo us•ndo •1 

ror-11 • .., d• Ja funcion.al d• d .... •idad161 • '2l y •1 llOd•lo d•l 

núcleo J~•o ttn una vacancJ.a J•llJua. 

o. la• teori•• d•l pseudopolet'llclal y d• r-puesta lineal r•3 l, •l 

pot.nc:ial Jnt.,.iónlco .. u dado porti!l l 

z# [ 2 r dq •en(qr) .s(q) (6nCq)f ] 
•(r) • - 1 • --

r n z# o q(1-.s(q)) 
CB. ll 

donde r - la separación ent.r• los de. ion ... Z es la carga del 

ión -lal, &(q) .. la tunción de respuest.a dieltklric.a d•l gas de 

•l10Ctron" y 6n(q) " Ja tran•formada d• Fouri•r 

pseudodenaJ.dad de la carga induclda. 

Ja 

Para este Dldelo de núcleo in.a.rso •n una vacancia. la densidad 

inducida •• calcula haciendo la diferencia(''' 

&>(q) • n(r) - n..,(r) - 2 L ¡,.~(r)I" ... 
C B. 2.:> 

dond• n(r) " Ja d•nsidad d• car¡a total calculada qu. corr .. pond• 

al nllcl90 loc:al1zado •n •l c.ntro d9 la vacancia, y n..,(r) • Ja 

densidAd elect.rónJ.ca alred9dor de •• vacancia. La •u:aa - sobr• 



los •lado IM!s• Cbs), '6sle se represenla por ll'b(r ). 

La t.ranatoraada dtt Four-Jor de la ps•udod•nsidad electrónica 

desplazada, • c:alculadait2:1 l t.oaando la t.ransrortaada d• Fourlet" 

• 1• ct.nsidad dada por ca. 2.) d .. pU'lk de un ali•A&l•nt.o. En .. t.. 

suavizado, •• 1~ las condJc:iones de que la carga •lect.rónJ.ca 

.. c.,...erva, ade.U que 6n(r) y (ª/"")(6n(r)) s...,, cont.inuasC«l. 

!:. cc:w.ven.ient.• ..nclc:nar qu. en la tcr11ulac:Jón pseudopot.91'1c1al, la 

.,...-.,.idad no - tener rizos c.,.ca del origen, y la .t.nslcSad 

1nduc1da calc<l.lada de Ja leerla de Ja tuncionaJ de densidad, 

cont.1ene •lt:» r.12~ en•• r991ón debido a la ort.ogon&li:zac16n 

ent.r• los "t.ados d9 los •l-=t.ron., de conducción y los del 

carozo. 

El J'act.or de terma, .. (q). -l.i relacionado con 6n(q) d• Ja ror­

•i 9'11 ente: 

.. (q) • 
'" 6n(q) a(q) 

qª(1-s(q)) 
C8.3' 

Eat.a cUt.1 .. ecuación se usa para obt.Mer un pseudopot.enclal local 

elect.1 vo. el cual _, rftptNSt.a J J neal dar Ja eJCacl.-.r'\l• la 

d9nsidad elect.r6nica inducid.a desplazada tuera de la región de 

&11aaalent.o. O. •la u.nera, algunos de los etect.os de 

apant.aJlaalent.o no lin_l_ se incluY'fn en •l pot.enciaJ de par 

calculado de -t.• f'll.udopolenc1aJ. 

La tuncidn diel-.:t.rica usada sat.isJ'ac• por constru.:cJón, •l 

t.ecr ... de compr.sJ.bJlJdad el cual n J.aJX)J·t.ant.• en con•Xlón con 



donde 

y G
0
(q) H la usual polaridad de Lindl\ard. i..,r H la conat.ant.e de 

apant.allaalento de Thcmas-l'ermi, y L .. el radio 

donde 11 • el pot.enc:iai quJmico, Er .. la energJa de l'erllli y 

en ffta relac.16n 11 •• Cr.) .. la contribución de int.ercaml>Jo y 

correlaci6n a1 pot.enc:ial quJllico. 

Al uaar Ja expr .. Jdn de CJunnarson y para 

Jnt.•rcaablo y correlación Cla cual n una d9 JH usadas por 

L.l'.Nagalla y G.J.Vuqur.é 211 en el c'iculo de la densidad 

elect.r6n.lca induclda), el corr•pondient.e Yalor de L • 

donde el valor de 11(q-O) .. -(+)E,.. Er H la energJa de Ferlll 
o o 



. · .. -

. ¡"' 

/J 
{ \ 

del gaa de •l11etron .. , y Ja corr•pondl•nt• suaa d• Frl-.:f•l .. la 

val....,Ja del Jón -tal . 
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