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Introduccion

Uno de los objetivos del Estado Sélido es el estudio de las propiedades fisicas
de los cristales utilizando los elementos de simetria para la resolucién de problemas. En
algunos casos se usan los espectros de absorcion o emisidn foténica infrarroja, la
espectroscopfa Raman, o la de neutrones de baja energfa, etc. Tanto en redes cristalinas
como en redes con imperfecciones, midiéndose las modificaciones de dichos espectros.
Esto es importante a nivel macroscépico, porque el comportamiento de los cristales a este
nivel se manifiesta de acuerdo al grado de pureza o la concentracién de impurezas que

tenga ¢l cristal,

La influenciz de las imperfecciones en las propiedades de los cristales ha sido
estudiada por muchos autores (Barker & Sievers, 1975) a través del coeficiente de
absorcidn optica. Este coeficiente refleja la interaccion entre los fotones de la radiacion
electromagnética y los fonones del cristal, del cual se dispone de una gran cantidad de
resultados experimentales, asi como de datos obtenidos por espectroscopfa Raman y
neutrones de baja energia para el fosfiro de galio (ver Tabla I, pig. 24).

Ademés, existen otros fenémenos que también describen la interaccién foténica
y la fonénica, como Ia interaccién con los modos localizados y brecha del cristal. De estos
fendmenos existen teorias publicadas para el fosfuro de galio {ver Tabla III, pag. 39) y el
arsenuro de aluminfo (Robbie et al,, 1995). Sin embargo, a pesar de los avances aun no se
han logrado explicar a nivel cudntico satisfactoriamente la aparicién de las frecuencias
localizadas de manera simultdnea al realizarse esta interaccién, como se observa al
compararlos con los resultados experimentales (ver fig. 9, pdg. 38). Estc es muy
importante, pues al hacer la comparacién de las medidas experimentales con los modelos .
tedricos se obtiene informacitn de la colocacin de los Atomos de imperfeccion en el

cristal. Este conocimiento es fundamental en los procesos tecnolbgicos con



semiconductores y tiene una. aplicacién préctica inmediata, Esto ha llevado al
planteamiento de modelos con potenciales de interaccién atémica cada vez mas

complicados, pero muy dificiles de resolver (ver seccidn 2.1.e, pag. 34).

El objetivo de este trabajo es estudiar ¢f efecto isotdpico de los fonones
localizados (local y brecha) que se producen al incorporar boro en la red de fosfuro de
galio o carbdn en arsenuro de aluminio. Para esto calculamos las frecuencias de los
fonones localizados en una red diatémica infinita de masas puntuales con una inpureza
substitucional en cualesquiera de sus isdtopos, considerando la tnodificacion de los
potenciales de interaccién entre la masa de imperfeccion y los primeros vecinos, a lo largo
del eje de simetria denotado como (E,£,E), mediante el uso de un método matemdtico
nuevo (Andrade L., 1989; Andrade L., 1977% Andrade L., 1981) que simplifica el
problema de muchos cuerpos al céleculo de una ecuaciéon de valores propios y que
proporciona soluciones analiticas y cerradas. Esta es fa técnica de las ecuaciones de

diferencias finitas.

Este caso de la fisica matemadtica es un problema abierto no resuelto en la
literatura que sélo ha sido estudiado de forma numérica con soluciones heurfsticas.
Técnicas mateméticas tan poderosas como lo son Ias funciones de Green o aun el
planteamiento de fas ecuaciones de Dyson, tienen Ia limitante de resolver analiticamente y
de forma cerrada sélo problemas de redes monoatémicas o diatémicas de Born con una

substitucién isot6pica de la masa de imperfeccién (Taylor, 1970; Patterson, 1971).

El introducir una impureza substitucional en una red como la antes mencionada
es tan dristico, que produce nuevas frecuencias en el espectro del cristal, en la rama
prohibida conocida como fondn - brecha y ofra con un pico de intensidad muy grande
conocida como frecuencia local. Ademds, modifica un poco la frecuencia y la forma de
todos los fonones de esta red. Este comportamiento de los fonones en los cristales con
simetrfa Zinc - blenda (tetrahedral} que forman las columnas JIA-VA y IVA-VIA de la
tabla periédica parece ser que es tan dificil de describir de manera analitica y cerrada con
Ias técnicas mateméticas tradicionales que en la literatura solo 4 de 11 trabajos publicados
(ver Tabla Ili, pAg. 39) han encontrado simuitdneamente estos fonones localizados, pero



los valores obtenidos no corresponden con los experimentales. En particular e} efecto

isotépico del modo brecha estd muy alejado del resultado medido en los experimentos,

Esta tesis se divide en tres capitulos, a lo largo de los cuales se espera llegar a la
molivacién para la continuacién de esta linea de estudio que constituye en sf una teoria y

manera de atacar problemas en la flsica matemdtica teérica.

En el capitulo I, se hace al principio una pequefia resefia histérica a manera de
introduccién tanto del inicio de la solucién del problema matemdatico, como de los
primeros experimentos en los que se midieron las frecuencias de los fonones localizados.
Después se describe cualitativamente Ja aproximacién de Born - Oppenheimer y
brevemente el método de la segunda cuantizacién para las vibraciones cristalinas. Se
mencionan también los casos fratados en la literatura para calcular las frecuencias
fonbnicas en redes sencillas con imperfecciones. Se presentan los resuitados
experimentales obtenidos para las vibraciones del fosfuro de galio y arsenuro de aluminio
limpios, y con imperfecciones de boro y carbén, respectivamente. Finalmente, se
presentan algunos de los resultados obtenidos en un c4lculo anterior para un modelo en el

gue solamente se cambia la masa del tomo imperfeccion.

E} capitulo 11, muestra el planteamiento de) problema para el cristal diatémico
tetrahedral, al cual se le coloca de forma substitucional una impureza con una
concentracién aproximada de una parte por millon. Se considera la modificacién de los
potenciales efectivos de interaccién entre los dtomos, por lo que se denomina al modelo
“modelo de imperfeccién”. Se discute la forma de la ecuacién de valores propios
resultante y se encuentran los fonones o modos local y brecha generados simultineamente
por la impureza. Ahora se cambia por el otro isétopo y se obtiene e corrimiento isotépico
de los modos localizados. Por la dindmica de Ia red que presenta el cristal fosfuro de
galio, se considera también al cristal arsenuro de aluminio. En el capitulo IIf se comparan
y dan las conclusiones de los resultados con los experimentos y con otros modelos

tebricos.



Capitulo 1

Planteamiento del Problema
1.1 Antecedentes del problema de localizacién,

Aproximadamente desde 1950 se ha dado un incremento de fisicos
experimentales del estado sélido dedicados al estudio de cristales con impurezas
distribuidas espacialmente de manera aleatoria o irregular. Esto sucede
posiblemente a que la mayor parte de los materiales que nos rodean o con los que
tenemos contacto tienen una estructura cristalina y ésta es facil de estudiar, ya
que los sistemas amorfos son mas complejos. De hecho, el entendimiento tedrico
de los sistemas aleatorios ha tenido un desarrollo muy lento, mientras que la
tecnologia ha requerido de la implementacién de nuevos matetiales, por lo que ha
sido necesario utilizar métodos empiricos conocidos como ensayo y error. Sin
embargo, es necesario hacer un estudio tedrico completo de los sistemas

cristalinos con impurezas.

Elliot, Krumhansl y Leath, (1974), hicieron una revision detallada de la
literatura disponible para averiguar el entendimiento teorico real encontrando que
la mayor parte de los articulos tratan de técnicas que usan la teoria de
perturbaciones en problemas de muchos cuerpos, particularmente con ayuda de
las funciones de Green, asi como con el desarrollo de computadoras lo
suficientemente poderosas para calcular los resultados de modelos con tantos

parsmetros que sus soluciones son realizadas con el uso de métodos numéricos,



Este trabajo parte de las caracteristicas dindmicas de las vibraciones de la
red perfecta, pues los cristales puros son representados con modelos tedricos, En
muchos ¢asos, la introduccién de defectos puede ser vista como la causa de las
alteraciones de los estados vibracionales de! cristal puro. Asi mismo, los nuevos
estados vibracionales pueden ser solo estados cristalinos ligeramente perturbados,
o bien modos completamente nuevos. Estos estados sirven para estudiar las redes
cristalinas tanto con defectos como en bulto. El interés por las propiedades
opticas de los cristales con defectos ha sido permanentemente mostrado por el
hombre, como lo evidencia el gran aprecio por las gemas, las cuales presentan un
colorido, resultado de los efectos opticos asociados con los defectos localizados.

.

El efecto de ciertas clases de impurezas o desorden en las frecuencias de
los modos normales de vibracién de un sistema de particulas fue estudiado
tebricamente (Barker & Sievers, 1975) primero por Lord Rayleigh (1890’s). El
resultado principal desde éste punto de vista, fue el encontrar las condiciones bajo
las cuales la frecuencia de un modo vibracional podia ser separado de la banda de
frecuencias de los modos del cristal perfecto y existir arriba de la mixima

frecuencia del sistema sin perturbar.

La frecuencia de este modo fue observada experimentalmente por
primera vez por Schaefer en 1960, En la figura 1 se muestra la frecuencia del
modo debido a la impureza del i6n hidrogeno en cloruré de potasio del trabajo
anterior. Ademas de tener un pico muy angosto y una frecuencia muy alta este
modo es localizado, es decir, su vector propio no tiene una dependencia
sinusoidal u ondulatoria en el espacio pero presenta un pico muy intenso en los
desplazamientos (méaximos) del 4tomo impureza y de los 4tomos vecinos cuyos
desplazamientos (méximos) decaen rapidamente alrededor de uno o dos sitios de

la tred. De este resultado proviene el término modo localizado. Desde la
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observacién experimental de Schiefer, muchas clases de modos localizados
asociados con los defectos se han observado. Estos incluyen modos localizados
de baja frecuencia, llamados modos resonantes. Ambos modos localizados, los
del tipo de alta frecuencia y los resonantes son de gran interés, pues permiten
conocer al 4tomo impureza o defecto y a su vecindad. Algunos estudios de
modos localizados han sido usados como un método de diagnéstico para la
identificacion de impurezas, tanto en el tipo como en la localizacion dentro de la
red (Barker & Sievers, 1975). De esta forma, se han especializado las técnicas
espectroscopicas para la dindmica de un solido a nivel microscopico,
sobresaliendo para el caso de los cristales con simetria del tipo Zine - blenda la
espectroscopia infrarroja, la Raman y la de ncutrones de baja energia (ver
apéndice C). Con esta descripcién cualitativa del fendmeno, se muestra la
importancia que tienen las impurezas en los cristales. Para entender las redes
cristalinas, es necesario desarrollar el tratamiento mecénico cuéntico del

problema de muchos cuerpos, desde el oscilador arménico cudntico, hasta la -

generalizacion en la red diatémica.
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Fig. 1. Espectro de absorcién del KCl en frecuencias superiores a [a
méxima frecuencia fondnica w,, (Barker y Sievers, 1975, pag. 54),
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La suposicion de que el movimiento de los dtomos es descrito con
potenciales arménicos simples esta basada en los argumentos de la aproximacion
conocida como de Born - Oppenheimer (Patterson, 1971 pag. 29; Andrade L.,
1978). En esta aproximacion, conocida también como adiabdtica, se explica uno
de los modos de excitacion de la energia interna de los cristales, que es la
vibracién de la red, tratando de forma separada el movimiento de los electrones y
las vibraciones de la red. Para fundamentar esta aproximacién, se considera la
ecuacion de onda de Schrodinger:

HyY =ih% (D
que es la ecuacién de muchos cuerpos. Donde H es el Hamiltoniano, v ¥ es una
funcion dependiente de todas las coordenadas electronicas, nucieares y del
tiempo:

Y=¥(r R t) (2
en (2) r son las coordenadas electronicas y R las coordenadas nucleares. Con

estas coordenadas, ¢l Hamiltoniano del sistema es:

- TEV-SAVIH Y
H= 2mV mk M Vi t3 . mo| -
,J.i* 3
_Z _ €Ly Z 7.7 3
dngylr- Rkl kk’;}“k‘ 4nmeg[Ry Ry |

donde m es la masa electronica, My es la masa del nicleo localizado en Ry, Zy s
el ndmero atémico de! nicleo en Ry, y e tiene la magnitud de la carga electronica.
Las sumas sobre i y j corren sobre todos los electrones, mientras que las sumas en
k y k’ corren sobre todos los micleos. El primer sumando representa la energia
cinética de los electrones. El segundo término fa energia cinética de los nitcleos.
El tercero la energia potencial Coufombiana de la interaccién entre electrones. El
cuarto la energia potencial Coulombiana de la interaccién entre electrones y
nicleos. El quinto la energia potencial Coulombiana de la interaccion entre los
nicleos. Todas las otras interacciones no se consideran por suponerse pequefias

comparadas con las Coulombianas. Es importante notar que ¢l Hamiltoniano en la

12



ecuacion (3) representa la energia de los estados estacionarios del sistema, pues
este Hamiltoniano se construye para estados independientes def tiempo. Ademas,
los electrones y los niicleos son tratados como cargas puntuales. La funcién de
onda de Ia ecuacion (2), tiene tantos grados de libertad como los def espacio y es

una funcidén del tiempo.

Agrupando los términos del Hamiltoniano de la ecuacion (3):
H=T.+U+T, ..
con T, Ia energia cinética de los electrones, T, la energia cinética de los micleos, y
U la energia Coulombiana total de interaccion entre los micleos y los electrones y
considerando que los niicleos tienen una masa mucho mayor que los electrones,

en general tendran también una energia cinética muy pequefia y definiendo:

Hy=T,+U .5
la ecuacion (4) queda expresada como:
H=Hp+T, ..-(6)

con lo que T, se interpreta como una perturbaciéon de Hy. También tomamos la

masa nuclear media y definimos una K y Hy, de la siguiente forma:

1
K=(3%)
_ M, B w2 (7
H =- _ T'I'li'?n_uv i
i
asi que la energia cinética nuclear es:
T,=K'H. .
=>H=H,+K'H, (8)

La ecuacién de onda de Schridinger efectronica independiente del tiempo es:

Hoy(rs, R)) =Ewy(r;, Ry (9
si suponemos que los nicleos estan fijos en sus posiciones R;:
=Hy(r;, R) =E%(r;, R) .0

13



Al hacer el desarrollo en teoria de perturbaciones de la solucién de la
ecuacion (9) en potencias de K se muestra (Born y Huang, 1954; Andrade L.,
1977%) que si el desarrollo es llevado a segundo orden en K, es posible la
separacion de los estados electronicos n como y,(r;, R) = du(r;, RPX(R)). Por lo
que la funcion de onda total puede ser escrita como el producte de la funcion de
onda electronica, dependiendo solo de las coordenadas electrénicas con las
posiciones de los nicleos fijos; con la funcién de onda nuclear, que depende sélo
de las coordenadas nucleares con los electrones en algin estado ﬁjo: Asi, los
electrones proveen una energia potencial efectiva para el movimiento de los
nicleos mientras el movimiento de los niicleos continuamente deforma la funcidn
de onda de los electrones, en vez de causar cambios repentinos. De forma tal que
en [a representacion energética, la ecuacidn de onda de Schrodinger

independiente del tiempo para los nilcleos resulta (ver Patterson, 1971; pag. 33 y
Andrade L., 1977°, 1978) ser (T,,... + Uyeusvo — E)¥, = 0. Adems, al evaluar a

segundo orden la funcion de onda en K, la energia potencial efectiva de los
nicleos involucra desplazamientos hasta de cuarto orden. Al desarrollar a
segundo orden la energia potencial nuclear en los desplazamientos nucleares, se

ifega a la aproximacion arménica.

En el caso del tratamiento de las vibraciones de cristales, se tiene un
- sistema mecanico cudntico constituido por un nimero muy grande de particulas
que pueden interactuar arbitrariamente (Landau, 1983), en el cual resulta htil un
método particular de anélisis conocido por el nombre de segunda cuantizacion.
En este método se plantea una tercera representacion de la funcidn de onda,
denominada como energética ( De Liano, 1996). Se dice (De Llano, 1996) que
uno de los objetivos de Landau fue encontrar fa transformacion de coordenadas
apropiada de un sistema de muchos cuerpos con interaccion fuerte a un sistema

de particulas que no interactuaran entre si o lo hicieran en forma muy débil. Esta

14



transformacion se encuentra solo en pocas ocasiones. Por tratarse de sistemas
cuénticos, se deben de tener transformaciones que preserven las relaciones de
conmutacion; estas transformaciones son llamadas transformaciones candnicas.
Ademas es importante sefialar que en ¢l anilisis de los cristales, siempre se debe

utilizar el mayor nimero de simetrias existentes.

Empezaremos por considerar el problema de una particula en un
potencial del tipo arménico para estudiar en la representacion energética las
vibraciones de un atomo, cuyo Hamiltoniano viene dado como:

{
-2
p
H=-"—+—mn’x® ..
2m 2

que al introducir fa relacién de conmutacion [p,x]=#/i, se puede factorizar como:

H= E%[(ip + mox)(~ ip + mox) - mmﬁ] .
= ﬁ[(— ip + max){ip+ mox) + mcoE]

La ecuacion de Schrodinger HJE>=E|E™> para este hamiltoniano puede
escribirse como:
H(tip+mwx)|E>= (EFho)(tip+mex)E> .03
1a cual nos dice que el estado (#ip + mox)|E> es un estado propio de H con valor
propio (E F hw). Esto es, la energia E se ha incrementado o disminuido en /o, de
aqui que se definan los operadores de ascenso y descenso.
1

as m(ip + ma)x)
1 .
= i (- ip+ m(nx)

..(14)

+

en donde a y a” satisfacen [a,a*] =1,

15



endondeaya' satisfacen [a,a*] =1

Con (14), el hamiltoniano queda expresado como:

H=(a'a +1)ho = (aa'- 3 o ...(15)

y se deduce que:

=E,= 1 A, y que:

—E, =(n+})ho (16

También al sumar los operadores de ascenso y descenso o restarlos, se
obtiene:

X = J%——:(a* +2) .

p= i\/‘“—z-_;ﬁ_ a’ - a)

La evolucién temporal puede ser estudiada en el esquema de Heisenberg

(ver Sakurai, 1996 pag. 82). Donde x, p, 2 y & son todas dependientes del

tiempo. Las ecuaciones de Heisenberg son entonces.
...(18)

formando un conjunto de dos ecuaciones diferenciales acopladas, que al

desacoplarlas:
& =-ima
d—,‘}:-:i(oa* ...(19)
cuyas soluciones son:
a(t) = a(0)e™
...{20)

a*(t)=a*(0)e”

que en términos de Xy p
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x()+55" "’ 0 = x(0)e™ + i[%?‘]e'i""

t _IP{) 0 imt P(O)
x(t) = x(0)e ~1i ]e an

x(t) = x(0)cos(at) + [ 22sen(at)
p(t) = —max(0}sen{wt) + p(0) cos(wt),

las cuales tienen la misma forma que en el caso de cualesquiera de las
representaciones espacial y de momento. Ademas que los operadores x y p

oscilan justo como su analogo clésico.

Para el caso de dos atomos, la teoria de oscilaciones pequefias nos da la
transformacién de coordenadas normales (ver Patterson, 1971; pag. 43) que
reduce el problema de dos atomos al problema de dos osciladores arménicos
desacoplados. Ahora vamos a generalizar (De Llano, 1996) al caso de una cadena
lineal cuéntica donde los atomos tienen fuerzas conservadoras del tipo de Hooke,
es decir, potenciales del tipo oscilador arménico. Sean N masas y cargas
puntuales, cuyo centros de equilibrio ocupan los lugares n =0, 2, 2a, ..., Na=1L,
el Hamiftoniano asociado es:

= ZmZPn hZo(x .m) .. (22)
=
tal que cumpla la regla de cuantizacion [pa,x.J=H/i y las condiciones a la frontera
KXo~ XniiNa-
Al definir:

1 ikn
=2,
b 1]
- ~ikn
Pkr'"ﬁze: pn
n

El Hamiltoniano se puede reescribir (De Llano, 1996 pag. 62):

..(23)
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H=32 {LP/P, +GOXIX, | - 29)
k

en donde G(k) EZ‘y(l-COS(ka))E mo. y oy es la frecuencia. Por su

dependencia en k, genera la relacion de dispersion. Ahora también se definen los

operadores:
8, = T (P —imo X{ }
k™ f2mhe, Uk k“tk
+ _ 1 + .
a =m{Pk +1m(oka}

con lo que ¢! Hamiltoniano se reduce (ver Cohen et al., 1977 pag. 589; De Llano,
1996 pag. 63);

H=.(afa, +Dho, .(26)
k

..(25)

el cual es explicitamente la generalizacion del Hamiltoniano de la ecuacién (15)
para n osciladores armonicos cuanticos desacoplados, correspondientes al sistema

de n particulas con interaccidn.

En el caso de las redes formadas por dos tipos de atomos, ocurren dos
tipos de modos, los llamados acisticos, donde los atomos adyacentes vibran casi
en fase y los modos 6pticos, donde los dtomos adyacentes vibran fiuera de fase
(Patterson, 1971). En tres dimensiones, como son los cristales reales, también se
tienen modos transversales y longitudinales. Al incrementarse el nimero de
particulas, de tal forma que N—w y cambiar unz de las masas de forma isotpica,
este procedimiento se dificulta pues la masa imperfeccion debe ser tratada como
una perturbacion, la cual se desarrolla a orden infinito. Este problema ha sido
estudiado a través del planteamiento de las ecuaciones de Dyson (ver Taylor,
1970; phg. 284), que son una generalizacién para el problema de muchos cuerpos.
Estas ecuaciones se resuelven usando la técnica matemitica de la funcién de
Green, pero su solucion puede llegar a ser muy complicada. Se conocen en la

fiteratura unos cuantos casos en los que el problema ha sido resuelto en forma
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analitica (Taylor, 1970, Patterson, 1971). Hay otros caminos que han
desarrollado métodos muy variados para resolver este problema usando la funcién
de Green, la matriz S, la matriz T, etc. (ver un resumen de estos métodos en
Andrade L., 198% ). Es aqui donde un método alternativo flamado de diferencia
finita se plantea como la opcién para resolver en forma analitica v cerrada estos
problemas de muchos cuerpos (Andrade L., 1989 ; Andrade L., 1981; Andrade

L., 1977%. Este es el método que usaremos en lo que sigue en este trabajo.
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1.2 El cristal tipo zinc - blenda.

Por 1a simetria que presentan los cristales que en este trabajo se trataran,
fosfuro de galio y arsenuro de aluminio, se considera el gje de alta simetria (fig. 2)
correspondiente a la direccion denotada como (§,£,€), pues estos cristales
presentan una geometria del tipo Zinc - Blenda, en fa cual supondremos que los
planos de vibracién estan desacoplados. De acuerdo a los argumentos y las
suposiciones de la seccion anterior, es véalido representar al cristal perfecto tipo
Zinc - Blenda en la direccién (£,£,8), como una red diatémica lineal infinita

formada por masas puntuales con interacciones a primeros vecinos (fig. 2, linea

punteada).
T
s 2 4 P
>~ '««aﬁ*w«qi
T e
- o

'lk
/Jz/‘ IS - /"‘”‘

o e

Fig. 2 Celda unitasia de un cristal tipo Zinc - blenda, mostrando el eje

(£.£,E) en linea punteada verde (Cohen €t. al., 1982, pag. 66).
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1.3 Resultados experimentales para el fosfuro de galio limpio y con
imperfeccion de boro y el arsenuro de aluminio limpio y con

imperfeccion de carbon.

Experimentalmente se miden las frecuencias de vibracion de las redes
cristalinas y se obtienen las llamadas curvas de dispersion, las cuales dan ias ramas
de frecuencias permitidas para cada cristal en todas las direcciones de simetria.
Hay que notar que en nuestro modelo tedrico de red cristalina, los valores
extremos a lo largo de algunos ejes de simetrfa delimitan las ramas Optica y
acustica (tablas I y II). Esto no sucede en las medidas experimentales debido al
hecho de que los cristales reales son sistemas mucho mas complicados del modeio
que nosotros estamos usando para representar los fonones. En las curvas de
dispersion no es posible encontrar los fonones localizados, pues d&stos se
presentan en un cristal con imperfeccion y se puede decir entonces que tienen un
mimero de onda imaginario. Como antes mencionamos los fonones son
localizados de manera que aqui se presenta una grafica de © en la que se
superponen los valores de fos fonones localizados para el fosfuro de galio con
boro (fig. 3) v para el arsenuro de aluminio (fig. 4) con log valores extremos
también a lo largo del eje (£,£,). En estas grificas y en las tablas I y II se
muestran los valores correspondientes a las orillas de las bandas en el punto 'y
en el punto L, a lo largo del eje de simetria (,£,E). En la Tabla I se observan
también los valores extremos a lo largo del eje de simetria (£,0,0) para el GaP.

Note que en la tabla IT se tienen medidas hechas con fotoluminiscencia.
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TABLAI

Frecuenciss de los fonones para las orilias de las bandas del GaP

INFRARROJO RAMAN NEUTRONES
(300 *K} {46} (300 °K)
Brecha de los r L X X L
fonones
TA 0 64 103 106 0 -
LA 0 212 172 254 0 -
O mex - - - - - 325
D - - - - - 340
TO 368 391 3w 368 3653105 -
Lo 404 368 358 - 4025105 -
Hobden M. V. and DeanP. J. Barker, Jr., A. 8. Yamell et al. 1968
Ruseell J. P. Phys. Rev. Phys. Rev.
Phys. Lett. 157, 855 (1967) 165, 917 (1968)
13, 30 (1964)
Rusef J. P.
J. Phys. (Paris)
28,629 (1965)
TABLA 11
Frecuencias de los fonones para ks orillas da las bandas del AlAs.
Cilcubs sb hnitic
Brecha de loé r L
fononas
TA 0 71
LA 0 212
TO 363 352
Gionnozzi P,
etal, (1991).




Para el caso del arsenuro de aluminio no ha sido posible el crecer
cristales de dimensiones del orden de centimetros citbicos necesarios para poder
realizar la espectroscopia infrarroja, solo se disponen de peliculas delgadas. Sin
embargo, la espectroscopfa Raman puede proporcionar el valor de fa frecuencia
de los fonones producidos por la substitucién de un dtomo de arsénico por uno de
carbono. Esto se muestra en la figura 4. La frecuencia del modo local es de

630cm™.

En nuestro caso es suficiente la informacion que proporciona la
espectroscopia fotoluminiscente para el cristal perfecto porque se obtienen las
frecuencias de las orillas de las bandas en los puntos I y L. En la literatura los
espectros se encuentran reportados en términos de la energia en unidades de [eV],

aqui los mostramos en unidades de niimero de onda [em™] (ver tabla IT).

1.4 Resultados obtenidos con el modelo de masas.

a) El cristal perfecto.

En la seccién 1.2, se discuti6 la forma en la cual un cristal tipo zinc -
blenda se puede representar como un conjunto de redes lineales infinitas formadas
por masas y cargas puntuales con interacciones a primeros vecinos. Al considerar
el ¢je de simetria (£,£,), resulta un arreglo regular que da lugar al modelo de
cristal perfecto, que consiste de una cadena lineal con dos masas puntuales nr y
M. Los potenciales efectivos de interaccion atomica con los cuales quedan unidas
las masas, se suponen tales que cumplen con la aproximacion Born -
Oppenheimer, permitiendo la correspondencia del oscilador arménico. Asi que los
potenciales interatémicos efectivos se representardn como las constantes k y ¥

(fig. 5). Los desplazamientos de los atomos con respecto a su posicion de
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equilibrio se denotan por %, ¥ ¥y, con n el lugar de Ia red.

Fig. 5. Red lineal diatomica con dos masas y dos potenciales de interaccion.
Este problema fue resuelto por primera vez utilizando el método de las
ecuaciones de diferencias finitas (Andrade L., 1987). Alguno de los resultados

obtenidos en ese trabajo los mostramos enseguida:

La relacion de dispersidn en este caso para la red perfecta es:

o’ = z—kﬁ((l +p)(1+¢) i-\[(l +p) (1+€)* ~16pesin® (9)) .27

K M
donde: p=Ey 8=;'

La ecuacién (27) forma las ramas denominadas como acustica y optica

(figura 6).
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Fig. 6. Frecuencias de oscilacion en funcién del nimero
onda para la red diatémica anterior.

Esto permite definir los valores extremales 0o, Y O1a, cuando 6=0, y

Oro, ¥ D1a, cvando 0=1%:

También en ese trabajo se calculan las orillas de las ramas en términos de

los parametros del sistema y se obtienen los siguientes valores:
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2 =(k+x)[l'—1;+'hl—d) ...(28)

@, = —k——((l + p)(l +8)+ \m + p)2 (1+g) - 16pe) .29

2M
Opa,” = 51;—4((1 + p)(l +€)— \ﬁ + p)z(l +g)° - 16pe) ...(30)
W, =0 .31

b) El modelo de masa imperfeccion.

El primer modelo de imperfeccion (fig. 7) que se utilizo para estudiar el
efecto que un atomo diferente produce en las frecuencias y las formas de las
vibraciones en esta red fue resuelto (Andrade L., 1987, Andrade L., y Cruz
Irisson M., 1988; Cruz Irsson M, 1990) como un problema de wvalor
caracteristico siguiendo ¢l método de las ecuaciones de diferencia finita (Andrade
L., 1989; Andrade L., 1981; Andrade L., 1977%).

mkMxmkamkMKm

((0))

X4

ot _-‘ .y
y'1 x—i yo

Fig. 7. Red diatémica con una substitucidn isotopica en el sitio Yo.

2

La ecuacion de valores propios para las frecuencias en términos de los

parametros del sistema obtenida en estos trabajos es la siguiente:
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[e,(a, - 28)]7(.3 + [2(p + 1)(81(28 - a,) + 5)]x2 +
(e -2~ D+l +9)=0

2

-.(32)

m' mo
en donde €, =Tn— yL= X

Este modelo de imperfeccion se aplico también (Andrade L. Miranda G.
y Herrera E., 1995) para calcular las frecuencias y los corrimientos isotopicos de
ellas ademas de las formas de los modos normales de vibracién localizados en el
fosfuro de galio con impurezas de boro. En la ecuacion (32) se considera que M
corresponde a la masa atémica del Galio, m a la del fosforo y m’ a la del Boro,
tanto en su isétopo '°B como !'B. Se evaldan los parimetros (ver seccion I1.3) de
la red para que al resolver la ecuacion de valores propios en y se obtengan las
frecuencias de los modos localizados y con éstos, los corrimientos isotopicos. Los
resultados obtenidos en el trabajo menc_:ionado antes se representan en la figura 8,
tanto para los modos locales como para los modos de brecha. De los resultados
.obtenidos en este trabajo observamos uno cualitativo muy interesante pues se
obtienen los dos fonones localizados, tanto el local como el brecha. La frecuencia
del fondn local es cercana al valor experimental, sin embargo, la frecuencia para el
fonon brecha estd muy alejada del resultado medido (ver fig. 3 y fig. 8). Los
corrimientos isotopicos estin de acuerdo con el experimento. Sin embargo, es
- conocido en la literatura que un modelo de masas no permite calcular las
frecuencias para los fonones localizados que estén de acuerdo con el experimento.
Por ello es necesario cambiar las fuerzas interatdmicas alrededor de la impureza,

esto tltimo ser4 el motivo del siguiente capitulo.
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Fig. 8. Espectro de Frecuencias del Fosfuro de Galio (GaP) con Boro {B)
@ (=) para el modelo de masas (Andrade L. Miranda G. y Herrera E., 1995).
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Capitulo 11
El modelo de Imperfeccion

En este capitulo se presenta, en su primera parte, unh resumen de las
frecuencias de los fonones Iocalizados tanto en el cristal perfecto como del oristal
con impurezas. Incluimos el caso del fosfuro de galio con boro y del arsenuro de
"aluminio con carbon. También incluimos un breve resumen con resultados de las
diferentes teorias usadas para calcular estas frecuencias de los fonones
localizados. En la segunda parte detallamos el cilculo de este mismo problema,
pero ahora usando el método de las ecuaciones de diferencia finita y después lo

aplicamos al boro en fosfuro de galio y al carbon en arsenuro de aluminio,

2.1.a Mediciones experimentales en el cristal perfecto (fosfuro de galio).

Las mediciones de las vibraciones de! fosfuro de galio comienzan con
Hobden y Russell en 1964 (Hobden M. V. and Russell, 1964). Estos autores
utilizando espectroscopia infrarroja, con un laser de helio - neon de longitud de
onda 63284 para este semiconductor de las columnas INI-V de la tabla periodica a
una temperatura de 300 °K, encuentran que las frecuencias de las orillas de las
bandas para el fosfuro de galio son: TOp = 366 cm”, LOp = 404 em”?, TO, = 391
cm, LOL= 368 cm™, LA = 212 oml, TA, = 64 cm™, TOx= 379 ¢m’, LOx =
358cm™, LAx = 172 om™, TAx=103 cm™. En 1967, Dean (Dean, P. )., 1967)
también utiliza Ja espectroscopia infrarroja con cristales de aproximadamente un
milimetro de espesor a una temperatura de 4 °K, obteniendo para este cristal las
orillas de las bandas: TOx =366 cm™, LAx= 254 cm™, TAx= 106 cmi”". Hay que
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hacer notar que medidas a diferente temperatura ticnen un corrimiento pequefio
de las frecuencias. Barker mide en 1968 (Barker, A. S. Jr., 1968), ahora con la
espectroscopia Raman y un laser de helio - neon a 300 °K, Ias orillas de las bandas
en la direccion L, obteniendo: TOp=365.3+0.5 cm™, LOr = 402.540.5 cm”, TAr
=0 cm™, LAr = 0 cm’. Finalmente en 1968, Yarnell et al. (Yarnell, J. L., J. L.
Warren, R. G. Wenze! and P. J. Dean, 1968) realizan mediciones con neutrones
de baja energia, con lo cual determinan cuales son las frecuencias que acotan
tanto a la banda optica, como a la actstica, sin importar la direccion de simetria.
Estas frecuencias son Gpg= 340 cm’ y Ome= 325 cm’, respectivamente. Sin
embargo, aun teniendo esta gama de resultados para las orillas de las bandas del
cristal perfecto, no existe al momento un experimento que incorpore todas las

direcciones de simetria, asi como todas las técnicas de espectroscopia.
2.1.b Mediciones experimentales en el cristal con impurezas (fosfuro de galio):

La medicion de modos vibracionales debido a boro en fosfuro de galio
comienza con Spitzer et al. en 1969 (Spitzer W.G., Alired W., Blum S. E. and
Chicotka R. J., 1969), quienes usan espectroscopia infrarroja y encuentran que en
592 cm” y 569 cm” se localizan los picos de las frecuencias de los fonones
Jocales debido al boro. Como las lineas guardan una proporcion de intensidades
relativas de 4:1, hacen la suposicion de la abundancia isotopica natural del *’B al
_ VB, y concluyen asi que la frecuencia 592 cm” corresponde al '°B y la 569 cm™
al "'B. En ese aflo, Hayes et al. (Hayes W., Mac Donald H. F. and Sennet C. T,
1969), interesados por las alteraciones de las propiedades electroluminiscentes
debido a impurezas y a la emision de luz, utilizan la espectroscopia infrarroja a
una temperatura de 20 °K y encuentran que los modos locales tienen picos en
593.4 cm™ para el °B y 571 cm” para el 18 Por la forma de crecimiento def
cristal encuentran las frecuencias de los fonones brecha en 293.8 cm™ para el '°B

y 2842 cm’ para ef "B, también con espectroscopia infrarroja. Ademas
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proponen la existencia de la combinacion fineal de los fonones local y brecha para
explicar las lineas de 882.4 cm™ para el 195 v 849 ¢m” para el 'B. Thompson y
Newman, en 1971 (Thompson F., and R. C. Newman, 1971) realizan
experimentos mas finos con espectroscopia infrarroja a 77 °K de temperatura ¥
encuentran una linea asimétrica que al desdoblarla en dos distribuciones de
Lorentz, da los picos del 1B y del ''B para los fonones de brecha. Ademds
encuentran la relacion de intensidad con la que muestran que al aumentar las
proporciones de uno de los isotopos del boro también aumentan linealmente las
intensidades de los picos tanto de los fonones locales como los fonones brecha.
Obtienen que las frecuencias son 593.7 cm™ para el %8 v 571.0 cm™ para ''B en
el caso de los fonones locales y en los modos brecha 285.0 cm” para el B y
283.5cm” para el 'B. En la figura 9 se presentan los valores usados en este

trabajo.
2.1.¢ Mediciones experimentales en el cristal perfecto (arsenuro de aluminic):

En 1973, Monemar (Monemar B., 1973) realiza la medicion de espectros
de excitacion con fotoluminicencia, por la dificuitad de obtener informacion de
materiales donde las muestras para mediciones por transmision no pueden aun ser
preparadas, obteniendo para este cristal las orillas de las bandas: TOr= 361 cm’,
LOp= 402 cm™, TOx= 333 em”, LOx= 36%m™, LAx=219 em?, TAx=109cm™.

2.1.d Mediciones experimentales en el cristal con impurezas (arsenuro de

aluminio);

Davidson et al, en 1993 (Davidson, B. R, R. C. Newman, D. A
Robbie, M. J. L. Sangster, J. Wagner, A. Fischer and K. Ploog, 1993) hacen
mediciones de absorcion infrarroja del cristal altamente contaminado con carbon.

Obtienen que la frecuencias del fonon local para el "°C ¢5 630.0 cm.
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2.1.e Modelos tedricos en el cristal limpio y con impurezas:

Después de realizar los experimentos Hayes et al. ¢n 1969 (Hayes W.,
Mac Donald H. F. and Sennet C. T., 1969), se plantearon el objetivo de tratar de
calcular las frecuencias de los fonones suponiendo que no hay cambios en las
constantes de fuerza (modelo de masas), usando una teoria en la que las
posiciones de las frecuencias de los modos del boro dependen bésicamente de la
distribucién de frecuencias de los modos normales de vibracion de Ia red perfecta.
La densidad de modos se representa por combinaciones de las distribuciones de
Einstein y Debye con lo que cateulan que los modos local son 660.7 cm” para el
108 y 635.3 om” para el B y los modos brecha son 244.9 cm” para el Yg y
2446 om™ para el ''B. En 1971, Gaur et al. (Gaur S. P, Vetelino J. F. and Mitra
S. S., 1971), utilizan la técnica de la funcién de Green en la aproximacion del
defecto de masa para calcular la dindmica de la red del cristal imperfecto. Este
modelo utiliza las frecuencias propias y amplitudes propias de vibracién de los
fonones en la red cristalina perfecta y hace la suposicion que el dnico cambio
significativo introducido en la red perfecta por la impureza substitucional es el
cambio de masa, obteniendo las frecuencias 636.6 cm™ para el "B y 611.6 cm'
para el "By en los modos brecha 289.2 cm™ para el '°B y 287.9 om” para el g,
Mis adelante, Singh y Mitra en 1972 (Singh R. 8. and Mitra 8. §,, 1972)
~ desarrollan un modelo molecular para el problema del defecto puntual al tratar de
explicar las frecuencias de los modos local y brecha producidas por las impurezas
substitucional. En este modelo suponen que el problema del cristal con defecto se
puede expresar en términos de excitaciones elementales sin perturbar. Asi que
consideran una red con una masa defecto substitucional como perturbacion del
espectro fondnico. Utilizan la simetria zinc - blenda en la cual consideran que el
atomo impureza se encuentra en una concentracion diluida, tal que no interactiie

con otro dtomo impureza. lo resuelven utilizando la funcién de Green, obteniendo
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fas frecuencias 610.7 cm™ para ol '°B y 588.2 cm™ para el 'B y en los modos
brecha 319.7 cm™ para el '°B y el 'B. En 1973, Jain et al. (Jain K. P. and
Prabhakaran, 1973) calculan las frecuencias de los modos locales del boro. Sus
resultados son similares a los calculos teoricos previos, pero difieren
considerablemente con las frecuencias experimentales. Hay que hacer notar que
en este calculo no obtienen modos brecha. Talwar y Agrawal, en 1974 (Talwar D.
N. and Agrawal B. K., 1974) utilizan un modelo de siete pardmetros que supone
impurezas isoelectronicas, lo resuelven con la técnica de la funcion de Green. En
este modelo se supone que la impureza afecta muy poco el potencial
interatomico, utilizan las amplitudes y frecuencias propias de los modos normales
del cristal perfecto. Al cual lo representan con dos modelos, uno de seis
parametros denominado como somero y otro de cuatro parametros, denominado
como de ion rigido. Sin embargo, éste modelo solo fue desarrollado para los
modos locales, obteniendo las frecuencias: 620 cm™ para el '°B y 597 cm’! para el
15 En 1975, nuevamente Talwar y Agrawal (Talwar D. N. and Agrawal B. K,
1975) desarrollan un modelo que incorpora cambios en las constantes de fuerza
debido a varias impurezas substitucionales. Para esto, estudian la dinimica del
cristal imperfecto con el método de la funcion de Green, donde necesitan tener un
conocimiento detallado de las frecuencias y de los vectores de polarizacion de los
fonones en el cristal perfecto. En su modelo, suponen despreciables las fuerzas de
Coulomb asi como las fuerzas ionicas de polarizacion, de tal forma que
simplifican el niimero de parametros de siete a cuatro. Con este modelo obtienen
las frecuencias de los modos locales 534 cm™ para el '°B y 515 cm™ para el ''B.
Sin embargo, tampoco encuentran frecuencias en la brecha. Vandevyver y
Plumelle, en 1977 (Vandevyver M. et Plumelle P., 1977), proponen un modelo de
iones rigidos de once pardmetros con interaccion a primeros y segundos vecinos y
con interacciones Conlombianas. Este madelo se resuelve con Ia funcion de Green
suponiendo que la impureza es substitucional de forma isoelectronica. Las

- L4
frecuencias que encuentran son solo para los modos locales, pero muestran

35



algunas contradicciones. En 1978, Vandevyver y Plumelle (Vandevyver M. et
Plumelle P_, 1978), proponen un modelo que incluye las interacciones ionicas
efectivas a primeros y segundos vecinos cercanos, y las interacciones
Coulombianas, donde suponen que Ja impureza substitucional no es
isoelectronica. Este modelo se resuelve con [a funcion de Green. Obteniendo que
los modos locales son 592.7 cm para ¢l 1B y 570 cm™ para e! 'B. Finalmente
en 1984, Shue - Chu Shen (Shue-Chu Shen, 1984} trata de realizar el calculo de
Jos fonones local y brecha con la técnica de la funcion de Green, sin embargo,
solo obtiene los valores para los modos locales 534 cm™ para el B y 515 cm’!

para el ''B en el modelo de masas.

Para el caso del arsenuro de aluminio, ¢l método de espectroscopia con
fotoluminiscencia no proporciona informacion de las orillas de las bandas sobre el
eje de simetria (0.£), asi que en 1991, Giannozzi et al. (Giannozzi, Paolo,
Stefano de Gironcoli, Pasquale Pavone and Stefano Baroni, 1991) aprovechan la
respuesta lineal de la funcional de densidad para calcular la dindmica de la red
perfecta y asi completar las curvas de dispersion del arsenuro de aluminio.
Obteniendo que las frecuencias son TOp=363cm”, LOr = 400 cm”', TO, = 352
e, LOy = 372 e, LAp = 212 om™, TAL = 71 em”, TOx = 337 em”, LOx =
393cm”, LAx = 216 cm’?, TAx=95 cm”. En 1995, Robbie et al. (Robbie D.A,,
M.JL. Sangster and P. Pavone, 1995) utilizan los resultados y la técnica de
. Giannozzi et al. para completar Ia matriz dindmica para cualquier vector de onda
y poderlas adaptadar para dar el tensor dieléctrico y la carga efectiva de los
stomos. Para resolver, ellos ufilizaron el método de la funcion de Green,
obteniendo que las frecuencias de los fonones locales son 630 cm’ para el cy
616 cmi™ para €l °C y en los fonones brecha 283 cm™ para el *C y 279 cm”’ para
el °C.

En este trabajo solo se han considerado aquellos modelos cuyo objetivo
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es el célculo de las frecuencias de los fonones localizados que aparecen de forma
simultinea en los cristales de fosfuro de galio al implantar una impureza
substitucional de boro por galio y arsenuro de afuminio al substituir un atorto de
arsénico por carbon. En estos articulos que tratan los modos localizados se
obtienen las soluciones con métodos heuristicos y numéricos (funcion de Green),
donde la complejidad de los chlculos lleva a los autores a la realizacion de
aproximaciones numéricas muy elaboradas. En ta tabla 1Ml se presenta la lista de
articulos con los valores que obtienen para los modos logalizados, de donde se

infieren los corrimientos isotopicos.
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TABLA III. Modelos tedricos utilizados para encontrar los
modos localizados del GaP:B (frecuencias en cm'™).

Spitzer W. G,
Allred W., Blum
S. E. and Chicotka
R J, T Appl
Phys. 40, 2589
(1969)

Hayes W., Mac
Donald H. F. and
Sennet C. T., J.
Phys. C (Solid
State Phys.) 2,
2402 (1969)

Gaur S. P,
Vetelino I. F. an
Mitra 8. S, L
Phys. Chem.
Solids, 32, 2737
(1971)

18:592

Localy C. 1:23
UB:569

e

Brechas C. I~
1B

YRB660.7
Locals C. I:1254
'B6353

32449
Brechas C. 1:0.3
HRB2446

L

°B:636.6
Locals C. E25
B:6116
1'B:289.2
Brechas C. I:13
1182879

(a)

(b)

(©)
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TABLA 1. Continuacion.

Talwar D. N. and
Agrawal B. K,
Phys. Rev,, B9,
2539 (1974)

Singh R. S. and
Mitra S. S., Phys.
Rev., BS, 733
(1972)

Talwar D. N. and
Agrawal B. K,
Phys. Rev., Bl2,
1432 (1975)

Vandevyver M. et
Plumelle P., .
Phys. Chem.
Solids, 38, 765
(1977)

0R-620

Local$ C. 1:23

HR:597

g

Brecha! C. I:-

| B
16107
Local{ C. 1.22.5
18:5882

'B:319.7
Brecha! C. 1.0
1B:319.7

w

B:534

Locals C. I:19
B515

"B

Brechas C. I-
g

’

°B:592.7
Localq C. 1:22.7
1R:570

°B23838
Brechai C. 14
B2348

.

(d)

(e)

(f)

(2)
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TABLA III. Continuacidn.

""B:592.7
Vandevyver M. et Localy C. 1.22.7
Plumelle P., Phys. 1R-570
Rev.,, Bl17, 675 o (h)
(1978) B-
Brechaq C. L-
L llB,__

Jain K. P. and Prabhakaran.

Phys. Rev. 88, 1503 (1973)
Calcula las frecuencias de los modos locales del boro. Sus

resultados son similares a los calculos tedricos previos, pero
difieren considerablemente con las frecuencias experimentales. No

obtiene modos brecha.

1"B:534
Local{ C. L:19

o ey Py, | U'BS19 @
4, 452 (1984) B~
Brechas C. I~
Hp—

.

De la observacion de Ia tabla I, encontramos que solo 4 autores han
caleulado el modo brecha, sin embargo, no solo los valores que obtienen estin
demasiado alejados de los valores experimentales, sino también los corrimientos
isotopicos (figs. 3 y 8). Los resultados anteriores se graficaron en la figura 9 en

forma compacta (ver pag. 38).
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2.2 El modelo de imperfeccion.

En la segunda parte de este capitulo vamos a calcular las frecuencias de
los fonones localizados con un modelo de imperfeccion que toma en
consideracion el cambio de las fuerzas atomicas alrededor de la masa del &4tomo
imperfeccion. Este modelo ya ha sido usado antes, primero para calcular las
frecuencias locales producidas por un &tomo de carbon (*C) en arsenuro de galio
(Andrade L. y Sanchez M., 1995) y también para obtener los tres fonones locales
producidos por 2C, °C, 1C en arsenuro de galio (Andrade L. y Sanchez M.,
1997). Ahora lo usaremos aqui para calcnlar tas frecuencias de los modos [ocal y
brecha tanto en fosfuro de galio con boro como en arsenuro de aluminio ¢on
carbén. Por otro lado, una presentacion de resultados preliminares del caso del
fosfuro de galio también ha sido hecha (Herrera E., Sanchez M. y Andrade L.,

1997) y otra se hara para ¢l caso del arsenuro de aluminio.

En este modelo de imperfeccion se considera que la red con dtomos de
masas m y M y con interacciones 8 primeros vecinos tiene ademas de la masa
imperfeccion m° , a las constantes de fuerza k' y «* alrededor de la masa

imperfeccion cambiadas (fig. 10).

Region | |Region Ii| Regién Il

Fig. 10. Red diatbmica con una substitucién en el sitio yo.

Modelo de imperfeccion en la direccion (§,5.£).
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Para calcular las frecuencias de los fonones localizados 1a red se divide

en tres regiones definidas para n € Z de la siguiente manera:

{xn,n &(—w,~1]

I:

Y,.0 e(—oo,-—l]

H:{xn,yn;n=0 ..(33)
IH:{X“'H e[0,)

¥y, e[l,oo)

Las frecuencias de los fonones localizados se obtendran resolviendo un
problema de valores propios {Andrade L., 1985 ; Andrade L., 1981; Andrade L.,
1977%). Esto se construye de la siguiente forma, Primero escribiremos las

ecuaciones de movimiento para los dtomos de la region II; éstas son:

Pyt (X Py~ P)x-s +P,¥o=0

P2X +(511“F’2"Pl)yc +pXo =0 .{34)
Yo +(x ~ P "l)xo +y, =0
en donde hemos definido:

_x ¥ K
p_k,pl“ k ipz_ k

e M _mo’ (35)
m’ 1™ m’x— k ces

De la solucién general del problema obtenida con el método de
operadores {ver Andrade L., 1987) usando las [famadas condiciones de
localizacion
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lim x, =0
n—iw
limy, =0

n—txo

...(36)

que obligan a que las vibraciones se amortigiien, estas condiciones de localizacién
son a su vez las condiciones a la frontera deseadas necesarias que se cumplan para
que la solucién sea convergente en oo y por tanto fisicamente aceptable.

Construimos la solucién para este problema de valor caracteristico, que

escribimos como:
1+pE
X, = Cz(-—‘p—’?JEl'(“*” ,n<-1
1+p- Region 1...(37)
yn=C2E1—n ,IIS—I
Vo =Co n=0, impureza...(38)

la ecuacién anterior expresa mateméticamente la continuidad de la

solucién que se esté proponiendo.

+E
X, =Cl[—E——L-)E{’ ,n20

1+p-% Region II1...(39)
v, =CEl ,nzl
en donde:
E =
2 (40
o sxz-(l+p)(e+l)x+2p
y =

0]
Entonces Co, C; y C; son constantes arbitrarias que surgen de la solucién
general, Estas constantes arbitrarias se calculan substituyendo la solucion

propuesta, ecuaciones 37-39, en las ecuaciones de movimiento atémicas,



ecuaciones 34. Asi obtenemos un sistema de tres ecuaciones con las incognitas

Co, C; v C; que son las siguientes:

' pE
pC,E, "‘(X. (S P) [1+p x)'*‘PzCo:O

1+ p+E,
) chz[l_l_; ;] +(51?f. =P pl)CO +p,C (’1_;__76) =0 .41

p+E,

p,c +(x-p, - 1)c( x)+C,El=O

Al factorizar las constantes Cp, C; y C, se obtiene el sistema homogéneo

de ecuaciones buscadas;

[p(1+p—'x,)E1 +{x-», - pf1+pE, )]Cz "‘[Pz(l'*'P—’x,)]Co =0
[p:(1+0B,)]C, +[(esx-p:-p Y1 +p-)]C, +[o(p+E.)jc, =0
[P1(1+P"x)]Co +[(’X,"Pl -1Xp+E,)+ El(l"'p"X)]Cl -0

Este sistema de ecuaciones tiene solucion distinta de la trivial slo si el

determinante de los coeficientes es cero, el cual escribiremos como:

[
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p{L+p~ x)B, +(x~p, - p){1+pE)) ps(1+p~%) 0
vmc + vmgv ﬁ +p- Nmex l % buv PAU + m; =0 ..@4)
0 plt+p-x)  (x-p-1p+E)+{1+p-x)E,
Al resolver el determinante obtenemos una ecuacion para la Ey: ﬁ
2 2 2 2 2 2
(A+p-WE, P +0ap — 2P E\-py P X+ P-2m0 E -850 PPy &
2 2 2 2 2 2 2 2 2 3
8 L P PRI E PP AT PP P TP PO R S X PEE N P AP 5 AP
2 2 2 2
“PLAPHP N E PP X P E 2P P28 X P Ei -5 XP P -5 X Eipte X o £y
2 2
P AP P PP AP B AL P08 AP E -0 8 X0 PR E X PP P £
2 2 2 2 2 2 2 2
FA P E - E P e AP E P AR E P S AP P E P AP TR E P Y
2 5 2 2 3 2 2 2 2 2 2
& e tE P L pretE peaptE pptexp ok
2 2
-5 % P E)=0
.(44)
En la ecnacién 43 se substituye e} valor de E, de la ecuacién (40), y después de realizar el dlgebra, se obtiene finalmente la
ecuacion de valores propios para las frecuencias (ver apéndice A). La ecuacion (43) después de haber substituido el valor de E, de

la ecuacion (40) es una ecuacion en funcién de la frecuencia de los fonones localizados y que tiene como parametros p, p1, P2, €Y

g;. Es decir, las masas del cristal perfecto y la masa del atomo imperfeccion, también las constantes de interaccion de las fuerzas en
el eristal perfecto y las modificaciones de éstas en el 4tomo impureza.
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Una vez obtenida la ecuacion de valores propios, se tiene la solucién
analitica del problema de valor caracteristico. De manera que los pardmetros del
sistema , es decir, [as masas del cristal limpio m y M, las constantes de fuerza del
cristal perfecto k y , la masa del atomo imperfeccion m’ y las constantes de las
fuerzas del atomo imperfeccion k’ y x’; se substituyen en la ecuacion
caracteristica (A.1) para la frecuencia de los fonones localizados. Con los
parametros del sistema y los valores de fas frecuencias también calculamos el
valor de E,, ecuacién (43). Las constantes C; y C; son determinadas en términos
de la constante Cy usando las ecuaciones (37-39) de tal forma que la soluci6n del
problema de valor caracteristico de la ecuacion (A.1) queda indeterminada hasta
una constante arbitraria. Esta constante puede ser usada para propdsitos de

normalizacion,
2.3 Aplicacién del modelo al GaP:*"'By AlAs: '*°C.

En esta seccion se presenta el calculo de las frecuencias de los fonones
localizados para substitucién de boro en fosfuro de galio y también el caso de
carbon substitucional en arsenuro de aluminio. Las masas atomicas se toman de
las tablas que existen en la literatura, de manera que tenemos un modelo de red de
dos parametros. Estos van a ser calculados a través de las medidas experimentales
para los fonones de las orillas de las ramas del cristal perfecto como ha sido
anteriormente propuesto (Andrado; L., 1987). Para el fosfuro de galio estos

valores son los siguientes:

i) M es la masa del galio, que se tomara como la del isdtopo mas
abundante en la naturaleza ®Ga (60.4%), en unidades de masa
atdmica, Su valor es M=68.95

i) m es la masa del fosforo, con un valor de m=30.98

iii) Frecuencia transversal de la rama 6ptica en el punto I, TO[=366cm".
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iv) Frecuencia transversal de la rama éptica en el punto L, TO=391cm™.
v) Frecuencia transversal de la rama aciistica en el punto L, TA;=64cm™.

vi) Frecuencia transversal de la rama aciistica en el punto I, TA=0cm™.
Para el arsenuro de aluminio tenemos:

i) M es la masa del arsénico. m=74.95

ii) m es la masa del aluminio, con un valor de M=26.99

iii) Frecuencia transversal de la rama Gptica en el punto T, TO=3 63cm™.
iv) Frecuencia transversal de la rama optica en el puato L, TO =3 52em™.
v) Frecuencia transversal de Ia rama actstica en ¢l punto L, T. Ar=71em™,

vi) Frecuencia transversal de la rama aciistica en el punto T, TAr=0cm™.

Como tenemos un modelo de red de dos parametros y se dispone de los
valores extremos de las ramas dptica y acstica que son tres, entonces, los valores
no pueden ser usados simultineamente, pues de acuerdo con las ecuaciones (28-
30), en el modelo del cristal perfecto basta considerar dos ecuaciones para tener
un sistema de dos ecuaciones con dos incégnitas y encontrar los posibles valores
de las constantes de los potenciales interatomicos k y &; si no el sistema quedaria
sobre determinado. Asi que se eligen parejas de ecuaciones seleccionando las
combinaciones sin repeticién tomadas de dos en dos. El tercer valor extremo se
_ calcula a partir de los valores encontrados de los potenciales. Este determina los
dos valores de los parimetros en este modelo. Al calcular estos sistemas de dos
ecuaciones con incognitas en k y x; se obtiene por comodidad el valor de p, pues

en el modelo se utilizan la razdn adimensional de las constantes:

Con lo anterior tenemos que para el fosfuro de galio, los posibles valores

de pson:

48



i) Al tomar la pareja TA, y TOr, p=26.83. Con TO;=360,36.

ii) Con la pareja TALy TOr, p=31.64. Con TO=396.2.

iii) En la pareja TOL y TOr no tiene sentido calcular p porque para este
sistea en el experimento las maximas frecuencias TOp y TO;, estan
invertidas en comparacién con el modelo tedrico propuesto en este
trabajo. Sin embargo, si se invierten las bandas, entonces p=5.71.

Con TA;=137.57.
Para ¢l arsenuro de aluminio, los posibles valores de p son:

i) Al tomar Ia pareja TAL y TOr, p=19.11. Con TO.=333.9.
ii) Con Ia pareja TA; y TOy, p=18.67. Con TO=359.1.
iiiy La pareja TO y TOr, p=11.79. Con TA;=88.7.

Ya lo mencionamos arriba pero es importante seftalar que al tomar el
punto TA, y alguno de los dos puntos de la rama optica, en el fosfuro de galio el
punto TOy>TOr; mientras que en el arsenuro de aluminio TO<TOr. La inversion
de la rama Gptica provoca que para el modelo sean més estrechas las ramas de
frecuencia del cristal perfecto de lo que en realidad son, Lo anterior significa que
muy probablemente la dindmica de la red para estos cristales es mucho méas
compleja de 1o que nosotros estamos considerando en la descripcion en este
trabajo. El modelo de imperfeccién introduce otros tres parametros. La masa
imperfeccion m’ Ia cual es tomada de las tablas. También las constantes k’ y «’
alrededor del atomo imperfeccion. Estos se determinan de la siguiente forma
como en un trabajo anterior (Andrade L. y Sdnchez M., 1995; Andrade L.
Miranda G. y Herrera E., 1995; Herrera E. y Andrade L., 1997).

Para ¢l fosfuro de galio:
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En el caso de que la impureza que se considera es boro, y cuenta con dos
isdtopos naturales con una abundancia del 80.4% para el "By del 19.6% para el
1°g se asignan fos siguientes valores para las masas que se incorporan en la red

diatomica lineal con esta impureza:

i) La masa del 'B=11.0128,
ii) La masa del '®B=10.0161.
jii) Los valores de € y & se determinan de las definiciones de las

ecuaciones {27) y (32).
Para el arsenuro de aluminio:

La impureza que se considera es el carbono, que cuenta con tres
isétopos naturales, pero solo se consideraran dos de ellos, con una abundancia del
98.89% para el '2C y del 1.10% para el °C. Por ello se asignan los siguientes
valores para los parémetros que se incorporan en la red diatomica lineal con esta

impureza:

i) Lamasadel ?C=12.00.
i) Lamasa del "C=13.01.
iii) Los valores de £ y &, también se determinan de las definiciones de las

ecuaciones (27) y (32).

Para determinar kK’ y ¥ es decir o1 y 0, se utilizan los resultados
reportados en los experimentos (figuras 3 y 4) del cristal imperfecto, de la
siguiente manera: para cada uno de los valores de p, se tiene la posibilidad de
ajustar las frecuencias de los modos locales y/o brecha producidos por la

impureza en cualesquiera de sus isétopos. De tal forma, que puede elegirse de
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entre 6 posibles ajustes, combinaciones de los fonones localizados. Estos valores
se consideran como las frecuencias @ de calibracién. De acuerdo con las
ecuaciones (35), no se utiliza directamente la frecuencia o, sino la cantidad
adimensional y. El ajuste més viable es aquel en el cual se considera una
frecuencia del modo local y otra del modo brecha, ambas producidas por uno de

los isotopos.
Para ¢! fosfuro de galio:

Se toman las frecuencias experimentales de los modos local y brecha

simultaneos que produce el 108 (ver fig. 3).

D ©=593.7cm’.
i) ©,=285.0cm’.

Donde para cada p, las correspondientes y son:

o es [M=10613
ii) p=2083=1, 2446
e, [u=10623
W) p=3108=1, <2448
¥, =2243
v p= 5.71:{x2_ 17

Para el arsenuro de aluminio:
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Se toman los modos local y brecha simultaneos que produce el ¢,

i) ©=630.0cm™.

i) ©,=283.0 cm™.

Donde para cada p, las correspondientes 7 son:

1367 Ay = 22872
iii) p=1867=7,  —4615

gy [T
W) p=1210=1y, = 4617

g [1=1459
v p=112=1, =2936

Estos valores al incorporarlos junto con los parametros ya encontrados,

producen un sistema de dos ecuaciones con incognitas en p; y pz.

Al resolverse esas ecuaciones, se obtienen las parejas de oy y p2. Como
estos parhmetros involucran los potenciales de interaccion, deben ser reales y
positivos. Definidos los parimetros anteriores, estos s¢ usan para calcular las
frecuencias de los fonones localizados. También se calcula E; a través de la
ecuacion (40) para obtener la solucion del problema. Como se menciond antes, se
debe pedir que [E;|<l. Aun cuando se ha obtenido Ia solucion del problema, es
ampliamente conocido (Andrade L., 1981; Andrade L., 1989) que si ¢l 4lgebra

que se hace para resolver estos problemas no se realiza en forma adecuada se
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pueden incorporar soluciones espireas, de manera que se ha propuesto como una
forma para evitar estas soluciones espiireas que Ia solucién también cumpla con
las ecuaciones de movimiento de los dtomos en la region cercana a la impureza.
De esta forma se asegura que las y encontradas sean realmente modos

localizados.

De la figura 10, se consideran ahora las ecuaciones de movimiento de los
tres atomos cercanos a la region de la impureza a la izquierda y a la derecha, que

escribiremos como;

X 3 +(ax—- p— l)y_2 +px_, =0
Lipy._, +(x- p—l)x_2 +y_,=0 ...(45)
X, +(8;¢—p-—1)y,1 +px_, =0

X, +(sx-—p—1)y, +px, =0
14 py, +(x—p-— l)x1 +y,=0 ...{46)
X, +(e;(,—p——1)y2 +px, =0

Para completar el esquema también volveremos a escribir las ecuaciones

. de movimiento de los atomos en la region de la imperfeccion.

oy + (X~ P2 =P +P2¥, =0
IL<p,x_, + (8;7(, -p, - p,)y0 +pXy =0 ..(47)
Pi¥o "'(X."Pl - l)xo +y, =0

El corrimiento isotdpico se calcula con el parametro g; con el valor de la
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masa del otro is6topo, y se resuelven las ecuaciones con los parametros p, p; ¥ P2

anteriores. Con esto se tienen todas las frecuencias de los fonones localizados.
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Capitulo 111

Resultados y Conclusiones

En este capitulo se presenta el analisis de las frecuencias del modelo de
imperfeccion propuesto para los cristales fosfuro de galio y arsenuro de aluminio,
siguiendo los criterios del capitulo anterior. También se dan las conclusiones del

trabajo, junto con las expectativas que en un futuro se esperan realizar.

3.1 Resultados.

En el apéndice D, se presentan las ¥, que generan modos localizados. En
estas tablas se muestra como el espacio generado por los parametros p, p; ¥ p2 €8
un espacio muy complicado, pues basta con pequefias variaciones de estos
parametros para que se pierda la condicion de localizacion. Si se considera de
nuevo el sistema de ecuaciones que generan la ecuacién de valores propios, se
tiene que de un conjunto acoplado de ecuaciones diferenciales lineales de
diferencias finitas, se ha pasado a una ecuacitn no lineal en p, p; y p;. la cual deja

de ser sencilla y se vuelve extremadamente sensible a las condiciones iniciales.
Ademss, se presenta un desbalance en los términos del polinomio caracteristico,
pues al reagruparlo en potencias de y para encontrar sus raices, se hacen
comparaciones entre cantidades de varios érdenes de magnitud de diferencia, lo
que hace mas sensible esta basqueda de raices. A tal grado que ain con
algoritmos tan sofisticados como los incorporados en programas de computo

cientificos {(ver apéndice B) se encuentran casos en los cuales las raices calculadas
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del polinomio caracteristico para un conjunto de parametros fijos, se substituyen

de nuevo en el polinomio y dejan de ser solucion,
a) Fosfuro de Galio:

De los ajustes que se realizaron con las orillas de las ramas en los puntos
Oro, Y O1a,» D10, ¥ P18, Y B0, ¥ Oro, - ninguno presenté de forma
simultanea los modos local y brecha que correspondieran exactamente con los
experimentos (figura 3). Por esta razon se realizé una exploracion en el espacio py
y p; con €l objetivo de encontrar la correcta proyeccion de estos parametros a lo
largo de Ia direccion de simetria (¢.£.E). Esta exploracion se realizo siguiendo la
metodologia de proponer ajustes distintos con las frecuencias de los modos
localizados para generar parejas de parametros p; y pz que mostraran las
tendencias y comportamientos de estos potenciales alrededor de las regiones de
interés. Sabemos, ademas, que si p; = 1y py = p se tienen que obtener resultados
muy cercanos al caso del modelo de masas, hasta el caso extremo en que cuando
p2= 1y py = p éste corresponde precisamente a ese modelo. Por otro lado, se
puede establecer una correspondencia entre el parametro p; con el modo local,

mientras que el parametro p esta asociado al modo brecha.

De esta forma se obtiene que la mejor combinacion posible de
parametros es la siguiente:
p =26.383

=2
p, = 22.5, con los cuales se tienen las frecuencias:
YB: 5922 (em®)

Modos locales:
1p; 5752 (cm™)
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(10p; 3231 (em™)
UB; 3185 (cm™)
Modos brecha: 3
°8: 104.60 (cmn)
| "B: 104.59 (cm™)

Los corrimientos isotépicos son:
emodo brecha: Ao = 4.6 (cm™)
emodo local: Ao =17.0 {cm™)

Los valores experimentales son:
¢ modo brecha: Ao = 1.5 (em™)
o modolocal; Am =227 (em™)

Estos resultados pueden compararse tanto con los resultados
experimentales como con los obtenidos en otros modelos tedricos. Al comparar
con los experimentos, se fiene que este nuevo modelo propuesto de substitucion
no isotépica corrige notablemente el corrimiento isotopico en el modo brecha,
respecto al que se obtuvo en el modelo de masas (ver fig. 8). Para el caso del
modo local, también se corrigen las frecuencias de los fonones localizados. Los
valores para los corrimientos isotopicos son del orden de magnitud de los

resultados experimentales.

Al compararios con los modelos tedticos de la tabla IN (figura 9), se
tiene que solo es posible considerar los modelos de Hayes et al., 1969 (b), Gaur et
al, 197} (c) y Singh et al,, 1973 (e), pues los demas no obtienen o pierden el
modo brecha. En e! modelo de Hayes et al., 1969 (b), el corrimiento isotdpico del

modo brecha es solo una pequefia aproximacion al corrimiento experimental y el
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modo local tiene las frecuencias 67 ¢cm™ por amriba del valor experimental. El
modelo de Gaur et al, 1971 (c), mejora notablemente las frecuencias del modo
brecha y su corrimiento isotépico; sin embargo, las frecuencias del modo local
estan 43 cm! arriba del valor experimental. El modelo de Singh et al., 1973 (e),
obtiene un corrimiento isotopico del modo brecha de 0 cm™. En [as figuras 11y
12, se muestran los desplazamientos mdximos con respecto a la posicion de
equilibrio para el mado brecha y el local, respectivamente. Para facilitar la
interpretacion de ¢stas graficas, se normafiza con respecto al méximo
desplazamiento de los nueve atomos de la region de imperfeccion. En estas
figuras s¢ puede observar tanto el amortiguamiento de los modos locales como la
diferencia de fases que existen entre los modos locales y los modos brecha. Esta
forma eﬁ los modos localizados es muy parecida para los distintos valores de p,
en cualesquiera de los casos del fosfuro de galio de aluminio, por eso solo se

muestran Jas formas de dos modos representativos.

El suponer que la impureza es una substitucion isotdpica (modelo de
masas), genera los dos modos localizados, pero las frecuencias de los modos local
y brecha son sblo una aproximacién a los resultados experimentales. Al eliminar
esta suposicion y permitir la variacién de los potenciales interatomicos de los
primeros vecinos, como en este trabajo, los valores de las frecuencias se corrigen
y se ajustan mas a‘ los valores experimentales, mientras que los corrimientos
isotopicos de las frecuencias se encuentran del orden de magnitud de los

experimentos.
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Fig. 11. Desplazamientos méximos de los

atomos en el modo brecha (GaP:B).
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Fig. 12. Desplazamientos maximos de los

atomos en el modo local {GaP:B).
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Fig. 13. Espectro de Frecuencias del Fosfuro de Galio
(GaP) con Boro (B) para €l modelo de imperfeccion
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Fig. 14. Comparacion entre los modelos de imperfeccion y masas

@ (m?) .
" para el Fosfurc de Galic (GaP) con Boro (B)
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b) Arsenuro de Aluminio:

Para el caso del arsenuro de aluminio, s¢ observa que la dindmica de la
red es més sencilla que en el caso del fosfure de galio. Pues tanto las ramas del
cristal perfecto como los modos localizados son mejor descritos por este modelo
de red. Este tipo de comportamiento es muy interesante, ya que ambos cristales
estan formados por elementos de las columnas IIA - VA (GaP) 6 IVA - VIA
(AlAs), y las propiedades de este tipo de cristales son, en principio, parecidas. Sin
embargo, con estos dos ejemplos se muesira como en el fosfuro de galio la
dindmica de la red es mas compleja, mientras que en el arsenuro de aluminio es

aparentemente mas sencilla.

En el apéndice D, se muestran los modos encontrados para el ajuste
1o, ¥ P10, Do, Y @1, ¥ P10, Y Wy, - Sin embargo, estos tres
ajustes no reprodujeron de forma simultinea los modos localizados y brechas de
acuerdo con el modelo tedrico de Robbie et al. (1995), por lo que también se
tuvo recurrir al ajuste de los pardmetros p; y p2 hasta encontrar la mejor pareja

que generara las dos frecuencias localizadas a la vez.

En las figuras 18 se muestran estas frecuencias, las cuales se comparan

con Jos resultados de Robbie et al. (1995):

emodo brecha: p=11.78 => Ao = 3.7 cm™
p=19.11= Ao = 42 cm”
p=18.67= An=18cm’

emodo local: p=11.78 = Aw =14.5 cm™
p=19.11 = Ao = 13.0 cm™
p=18.67= Ao =131 cm"



Resultado tedrico para el modo brecha y modo local:
o modo brecha: Aw= 4.0 cm’!

¢ modolocal: A =14.0 cm’

Con estos modos se realizan las graficas que se muestran en las figuras
16 y 17, donde se observa la forma de los desplazamientos maximos en el modos
local y brecha, respectivamente. Como en el caso del fosfuro de galio, la forma en
fos modos es muy parecida para los distintos valores de p, asi que solo se

muestran dos modos representativos,
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Fig. 16. Desplazamientos maximos de los

4tomos en el modo brecha (AlAs:C).
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Fig. 17. Desplazamientos maximos de los

atomos en el modo local (AlAs:C).
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Fig. 18. Espectro de Frecuencias del Arsenuro de Aluminio

(AlAs) con Carbono (C) para el modslo de imperfeccion
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3.2 Conclusiones.

Al analizar los resultados obtenidos se observa que también se obtienen
Jos modos local y brecha simultineamente, como en el modelo de masas y que
aunque el valor numérico del modo brecha es una aproximacion del orden de
magnitud respecto del experimental es importante seiialar que este modo se
encuentra en la regién prohibida conocidarcomo la brecha de! cristal perfecto.
Ademas, €l corrimiento isotépico es comparable con el experimental para ambos
modos localizados, 1o cual permite mantener la suposicion de que el acoplamiento
de otros planos y direcciones de vibracién no existe en estos movimientos
vibracionales de la red zinc - blenda y que solo el eje (£,§,£) es importante que sea

considerado. Asi que es una buena aproximacién de la dindmica de la red.

Para poder obtener los resultados anteriores, se extendié el modelo de
masas y s incorpord el hecho de que la substitucién de un 4tomo por otro debe
modificar los potenciales interatomicos. Pero por mantenerse los atomos en su
estado base o en el de menor energia de vibracién, sigue siendo valida la
aproximacion del potencial arménico. Al incorporar esta nueva informacién de la
dinémica de la red, se obtiene un polinomio caracteristico de quinto grado para
frecuencias. Este polinomio es complicado ya que tiene la dificultad de manipular
doscientos dieciséis términos. Como era de esperarse, los resultados dieron
valores més cercanos que el modelo de masas a los reportados por los
experimentos tanto en las frecuencias como en los corrimientos isotdpicos. Sin
embargo, para obtener lo anterior, fue necesario realizar una exploracitn en el
espacio de las constantes adimensionales de interaccién para encontrar la
combinacion que diera los mejores valores, pues el ajuste propuesto que se pensd
daria 1a proyeccion adecuada del espacio no lineal pi-p2, solo generaba un modo

localizado a Ja vez de acuerdo al experimento, y no los modos experimentales
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existentes de manera simultanea,

En los resultados para el arsenuro de aluminio se encontr6 que el modelo
predice la existencia de un tercer modo localizado en la region de la brecha. Asi
que se requiere de la realizacion de un experimenio para la bisqueda de este
modo brecha. Claro, que puede ocutrir que la intensidad de este pico sea muy

pequefia con respecto  los otros modos.

Otro resultado interesante es que en la busqueda por la pareja pi-pa, se
encontré que el potencial p; esta relacionado con la banda prohibida que
corresponde a la region de los modos brecha, mientras que el potencial p; lo esta
con los modos locales. Al parametrizar la red diatomica de la manera en que se
hizo, se encuentra en un primer andlisis, una simetrfa en los potenciales de
interaccion. Esta simetria parece recalcarse en la busqueda de la pareja pi-p2,
pues las combinaciones de estos potenciales que produjeron los modos
localizados tanto en el caso de solo un modo a la vez como Ia pareja que los

producia simultaneamente, Ia suma es del mismo orden en todos los casos.

Los ajustes y formas de encontrar los modos localizados muestran fa
gran cantidad de pasos algebraicos y de términos contenidos en cada una de las
ecuaciones caracteristicas lo que hace dificil el tratamiento sin la ayuda de equipos
de computo. Asi mismo, muestran como con un modelo tan sencillo que depende
de un pardmetro del cristal perfecto (p) y dos del cristal con impurezas {pry p2),
genera una gran cantidad de resultados, por lo que comparando con los modelos
tedricos de la tabla III, que cuentan con més parametros (hasta 14 para el cristal
perfecto y otros 14 para la impureza), no se explica uno porque no reportan la

gran cantidad de resultados que obtienen.

Fl modelo de imperfeccion que aqui se presenta tiene una gran
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importancia, pues ademas de ser un modelo no resuelto en la literatura y dar
solucion anafitica y cerrada a un problema abierto, la dinamica de la red permite
ajustar de forma conveniente los fonones localizados. Por otro lado, éste es un
modelo més en donde se muestra que el método de las ecuaciones en diferencias
permite la posibilidad de resolver problemas abiertos en la literatura para sistemas
que después de casi 50 afios ain no se han podido explicar de manera

satisfactoria.

3.3 Trabajo a futuro.

Como se ha mencionado en las conclusiones, el modelo es una buena
aproximacién a la dinamica de la red cristalina; sin embargo, ain falta incorporar
interacciones mas complicadas, como sucede en la naturaleza. Con ello se corrige
Ja inversidn de la banda optica del cristal perfecto como sucede en el caso del
fosfuro de galio. Este tipo de interacciones, como las de los segundos vecinos a la
impureza (o de orden superior), o situaciones donde la impureza se localice
intersticialmente o cuando exista una concentracién de impurezas tal que dejen de
ser vilidas las suposiciones basicas del modelo. Es necesario desarrollar la
metodologia para atacar estas configuraciones. De esta manera, se espera seguir
generalizando los resultados innovadores y constituir asi una nueva teoria con
validez general para cualquier tipo de red cristalina diatomica con simetria zinc -

blenda.
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Ape’ndice A

Ecuacién de valores propios del modelo de imperfeccion.

Al desarrollar la siguiente ecuacion y substituir los parametros "a", "b", "c", "d", "e":
st 2 @*-4-E=0

e=b?dac-dt-dd@1*-4)
2
sl Pt -y (P —dac-P - Q1 ~4)) =0
d=aldl+b
= 442 (aQl+5) (Q1° - 4)
2 ;2
(6P —dac-(aQl+bY -d (Q1°-4)) =0
B 2 2 2 .2
a=-glyplp+p2plp-p2p el x+elyp -plp —-p2p
+p2p192+p281xp1p
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b:=p231xpl+p2;)zslxpl+p2p251x—alxpl p2+91 xzp
—-&l xzpl+2p2p2-281xp2+alxp1p+2p1 p2_p2xp2
+¢l xzpz—plxp-plxpzﬂﬂpl—p2elxp~92xp
+p2p2 911—029281 x2

c:=p2elypl p+92xp2—9291 pz-sl xzp+plxp-pl 02
—p2p2+81 x3p-pl x29—81 xzpl p-el x202+81xpl p2
~-p2el x29+plxpz+0281xp*9201p+81x02+p2xp

L '-p2xzp+2m>291 p

= 4%42(%491+p281xp1+p2pzslxp1+%2—%6+sl xzp

—slx2p1+292p2-2slxp2+%3+2p1 p2—p2xpz+slx2p2
2

2 0 2 2 2
—plap-plyp +xp2pl-%5-p2xp+p2p plx—p2p elXx)

2 ( 2 ein o 2 2
(Q17-4)-\(p2elypl+p2p slypl+%2-%6+€lyx p—cly pl

+2p2p2—2alxp2+%3+2p1pz-p2xp2+slxzpzmplxp
2
2 2 2 .2
_plyp +xp2pl—%S-p2xp+p2p ply-p2p ely ) —4%A4(

%1+92x92—o2p1 pz*slxzpwlxp-pl 92—p2pz+el x3p
- pl xzp-sl xzplp-sl xzp2+%6—-p2£1x2p+plxp2+%5
~p2pl p+slxp2+p2xpﬂp2xzp+2x9291p)—(%4QI
+p251xpl+p2p281xp1+%2—%6+81 xzp-sl ;(,2;)1+2;)2p2

—2€1x92+%3+2pl 92~p2x92+81x2p2-plxp—plxp2
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2 2
+xp2p1—%5-—p2xp+p2p2plx—p29251 x?') -%42(912-—4))
=0
%l =p2elypip
%2:=929281x
%3 =elyplp
0 yA 2 2 2
%4 = -%3 +p2plp-%2+elyp —plp —p2p +p2plp + %l
%S =p2elyp
%6:=s]xp1p2

e —(p+ D) (e+1)x+2p
p

€11 :

= x(x~p—1)2(~12p2812 p12e—-4p1 x'2p2p2al+x3812p128
—2xp22 p2a+2xai p12p2p28+281xp12p2;32-x3 ;).'22812 plza2
—x3alzpzaz—p812x2p12—~2p2312x3 p123~2x2p2sl plzs
—-pp22512x2-12pel p1282—-—2812x4ppl a+p22p2x28

+2p312x3 plze-x,:zpe‘.lzplzs—x2 p2812p}29+2x3 aI2ppls

--;(_3 p2el2 p12p52+2 p22p2alxp1+2p22p2xp1+2p12p2x92

-2p2el x3 p12€~4xp22-81 p12p+2p2p1 pzxzsz—pZ;)2 812)(3 pl

+x3 p2 1—:12 p12 ez-xpz p22 82+p22 p2 812 xz pl +p22 92 el x2 pl

+2p12p31 x3a—x2 p22 pl 82~2x2p12p81e+p2512x4p1282

-2xp22p231 p12-—2xp2p1 p232+812x4p252—-x2p281 plza2

—2p22x381 p18+x3812p1p82+2xp281 plzpe—x3 812 pl p282

—,012}(2 p281—2812x3pp2p1-x2 p22 plhp282+x2pp2231 52
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+312x3 p2p1+alzx3 p2 p2+p22 x3 pl p82+p22 x3 ol az
+2pp2231x3s+p2p22x2€.2-—2xp22912p12p—4p281 xz p12p8
+2p2el x3 p1282+2512x29129p2+2x3 pl p2p281 az—pl2 pzx
+2pzsl x2p1+p1212p2p281+x2991282-2x3 p2 el ps2
—e]zxsp52+p2212sl p]+x4812982—-pp12x382-xp22812p12
-x4312pls+2 p2el x4p52—-x2p12 p2 p282+x29p2282

-2x3 p2 pl ps2+x3 p1281 82-p22812x2 p2+2x2 p2 pl p82

2x2 pl p—p12x4al 82+2';(,3 p2¢elpl 82

—2);92251 p12+2p2 gl

—x2 p22 el pl 52 —12 p2 pl2 82+x3 p2 312 pl 82-— pp22 x3 82

—x4312p12az+x3pzlzplzsz—p281213 pl-—2x3 el pl p52
+ p2 812 xz p12+pzzel2 x2 pl+2sl x4 pl psz—-pz 812 xs pl 92
+2x3p281 pla-x2p22p281 pl 82+2p2231 x3 pl p82

. +p2281 x4 pl 62—-';(4812 pl 82—2p281 x4p1 32—2p281x4p1p92

+2 p22xzpsl pl—p227(,2 pzsl—x2p2p125+p2p12x352

+ p2 912 x3p82+812 xs pl 82+x3 el plza—xp22 212 pl2 p:2
—2xp2p128—xp2p1232+x3 p2p2312 pl 92-p22x2p81

+29H)12pp23+2;(,pl2 p2928+x4p8128+13 pzel2 p252

+4x2p2p281s-4xp2p2pls+4x2p281 pls-—x2 p2 p2281 82

+2xzsl pl p232+x2pp128-2x3pp2812p1 82+2x2p2p281 82
+12pp228+812')(,3pp2+aizxsppl+2 pzzslxppl

+2f)2p12pslxz+2p22)(,pp1~x3812p92$2—x2p22812p1 pze
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+x2 p.'Ze;l2 pl2 p23~—2x3p51 pl s—xz p22p1a+2xp22p128

-4p2plel xzp—2x3 812p23+251xp12 p2p+;¢p22 ;)1282

+212pp1 p23+2p12xpp2—-2x3pal p23+4x2p2251 plzps

—x3 p22312 pl 82+21p22pp18+2xp22 pzple-—xzpplzslzs

-—xz p2 ;)22 312 € +x2 p22 812 ple—-4 922 p p12~ x2 gl pl2 p2 p2 82

+ ;(_3 pZ:2 812 plp 32 + x3 P ()22 312 32 -2 x3 p?.2 el 912 82

+2')(_2 p22 812 p12'<r,+;)g2 p2 gl pl2 82+4x2 p22 el pl2e
+21p22$1 p2 pl .&;—-4p22 p]zps+2xp22p12p82+xp22 pl2 p252

-4p22 pl2 p25+2xp22'e.1 ppla+2x2922812912ps

—412 p2plel pe+p2el xzp12—4x2p2pl gl p28+p2812 x2 pl2 p2

—4;)22 12 2 312x2p12p2—231x3p1p2£2—-p1 palxz
+2pp2el x4p18—p2 p2x+pzp2281x332+p292251x38

-2 p2al 13 ple+2p292p1 x25—2p2p231 x38+p2 plzxza2
+p2 p12sz—p2812x4f)2€2—p2812x4p28—plzx2p2p28
-4 plzxzpp25;}-292812‘x,4p18—2812)(,49028-292])281 x3 82

-1—2312 3 2p2£+slzx pp252—2p28113p12ps+p281x4p1232
-292281213;31pe-—2p22812x3pls+p p22912x3a
+2pp22el2x3s+2p2p281x2-2p2p22(-:1xze-—2p2p2plx

- 2212 p2 p18—4p22x29p18+p22 31214 pl 82_812x3 p2
-pp228121432+2p22p12xp23—~2p22 plz'x2p92+8p22 plzxps

-2 22912x232 2p2281 x3pp1s—2p22el xzpzpl a+sl2 x4p28.
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+2p2pl alx3 p25+892pl £l x3ps-pp22al 1482

—2e12 3 o2 pp2s-4p2iel o pple)=0

-’-(pze-.l"2 pl s2~812 pl 92+812p82—512pp282)x5+(2 p2 el pl a2
—292812ple+2812pp28+2 p2 ¢l plp82—2pp2812 ple

+312p1 82-2p281p82+812 p2 p28-512p32—312p28—312p282
+p12 el 82+812 pl a—p22 312 pl 52—-;)22 gl pl 82+pp22 312 82
-p2el p12 82+312 p12 32—p5123+p2 812 p2 ez—pz 812 pl2 32
+pp2251 82+2812pp18—281 plpsz)x4+(—pp2sl2-—312 plze
+al2 p232_812p2 [)2+2812{:)12})p28+292281291 ps~-po2 p22 gle
—2512p2923+292281 pple~8p2plel pe—2p2ptel pzs
+81292+[)22812p1 32-2pp22312a+2p31 p.’Za—p2 p228128
+2p22 512 pl a-p22si2 pl pt»:z-—ppz2 812 82+ép22 el pl2 32
+2pel pIE+8129p282+2p28]p82—'2§)281 pl 82—p2812 pl 82
~2p2¢l p1232+2p2p281 az—slzpp1+2312 p28+2p2p281€
-2p2slple-2 p22si pl p82+2e:1 pl p82—81 plza--pal2 pl2 82
—p2p2812p1 82—-92-8129.282-1-29281 pla-p2 p2281 9.2

+2¢£l pl p252+2pp2312 pt 82—p1281 £2+p2p2812 pl

+512 pl p2g2—p2812p1232-2p1 p2p281 82+28]2pp2p]
—2pp2281€+29281 p12ps+2p2812p129~—2p12psle

+2,r.>22 el pla—‘sl2 plps:2+p2312 p12p82—2£i2pp18

+2p2¢el p12e:+p22'e.12 p1292—2p512 p12£—812 p2 pl +p2512 pl
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—p291282+pp2282+2p2p1 p82+pp1282—p2p12982

-—;)22 pl |:>32-—|322 pl 52)x3+(p812 p12+pp22 eIZ—Zp2 £l pl
v2ptpele+2p2%el 2 o1e+202 p12pet~ 4920 el pl’ e
+4 p2251 pple-2 p22812p12p8+4p2p1 el pe+4p2plel pzs

—p2812 pl2 p2-4 p2281 p12p8+pp228128+p2p226128

- p22 312 ple+el pl2 p2 p2 52—2 p22 312 p12 g- p2 gl p12 82

+p22 912 pl p23—2p22312 pl p+p22 gl pl szu-p?. 512 p12
+p2el p]zsz—p2512p12p23+4p2p1 elp-2¢l p12 p2p
+al2 pl2 p2+912p81—292p281—*p281 p12—2929251 32

-2p2231 ppl—-4p2p281(~:+p22 pzel pl 92+p22psl—p22312p1

+p22 p281—p2p1282—2p2p2p13-4p281 pl s+p2p2251 82

~2¢glpl p2 e‘.2+pl2 p?' p2 .c:.'2+]:>22 31.2, “p2—p2 p22 82--2812 plzppz
+p22p1 pzaz—pp22el 82+4p251 p12ps+92512p129.

+4pl ;)29281+2p12p818-p22 p2812 pl—p22p25:1 pl

el pl2 624 plel’p12e—sl p1” oo p2+2 p2el ot2e4psilplie
-p2281 pl--p22 pz.e—pz.zpis—pl2 pza—plzps-l-plzpzel

+pZp128+p2p1232—pp2252—-2p2p1psz—pp1282+p22 pl 82
~2p2pl p2€2+2p22 91282+4p22pp1s+4p12pp23—2pp1 p2E
+;)22p2 pls+f322ple:+pl2 p2 p28)x2+(-2p12pp2-2 p22pp1

-2 p22£.1 p:2 ple—2p22p12p82-p22912 p282—2 p22z-:1 pple
~2¢l 912p29-—2p2281[}p1+p22812 pl2 ;)2+p2 plzs2
Page 78



+4p2p2p18+p22812p12+2p2281 912+492281 p120+p2 |)22£-:2

+Zp22312p12p—2p231 pl2ps+2p22p281 p12-2p22p231 pl

-2¢l p12 p2 p2e-2¢l pl2 p2 p2-2p12p2p2-—2p22p2p1

—2;)22 p128+2])22 p25+2p12p23—-8922p12ps—-2p22 pl2 pza

+2p2pl ;:)2.*»;2—pizzplzsz-—f2p22pplt—:—ﬁlpl2pp2&'.—2p22p2 ple
-2 p12p2p2a+2p2p1 p2+p2922+p2p12)x+4p22p12 pza

| +4 922 Dplz+4 p22 pl?' p2 +4 p22 p12 pe=0 ...(A1)

[ Que es la ecuaci6n de valores propios buscada.

A TESS N9 DEBE
ﬁ‘u [ LA BiBLWTECH
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Apéndice B

Listados de los programas utilizados

Los programas utilizados estin escritos en los lenguajes de
programacion propios de los paquetes Mathematica 2.2.2, Enhanced Version y
Maple V Release 4, The Power Edition. De la seccion B.1 a la B.3 corresponden

al Mathematica, mientras que la seccion B.4 al Maple.

B.1 Ajuste del parametro p en ¢l cristal perfecto.

masagalio=SetPrecision{68.94763,40]);
masaboro=SetPrecision[10.01612,40];
masafosforo=SetPrecision{30.98361,40];
masaaluminio=SetPrecision[26.99011,401;
masacarbon=SetPrecision[12.00382,40]1;
masaarsenico=SetPrecision[74.94554,40];
toy=SetPrecision{363,4071:
tal=SetPrecision[71,40];
valoreps=masaaluminio/masaarsenico;
cons=2+ (4valoreps*tog~4/ { (l+valoreps)~2tal~2 (tal”2-
tog”2}}i;
laerre=r*2+r*cons+tl;
" rho=Table[Solve(laerre==0,r}];
inicio=Range(2]:
inter=Range[2]:
final=Range(2];
nueva=Range{2];
i=1;
While[i<3,
Print[inicio[[i]]l=rho[{i]]]
Print[inter[[i]]=ToString{inicicf(i]]1]]
Print{final[{i]}=StringReplace[inter[[i]]}, {r ->
-> 11
Print{final([({i]j=StringReplace(final[[il], } ->
11
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Print[nueva{[i]]=ToExpression[final[[i]]]]

Print{rho[{il)=nueva{{i]}]

i++]
valorrhol=rho[[2]]:
ka=(tog“2masaaluminio}/((l+valorrho)(1+valoreps))
tol=Sqrt[(ka/(Zmasaaluminio))((1+valorrho)(1+valoreps)
+sqrt[ (1+valorrho) *2
(1+valoreps)“2—(16*valorrho*valoreps)})]

tol=SetPrecision[352,40);
tal=SetPrecision[71,40];
c1=(masaa1uminio/(1+valoreps]}(tal“2+tol“2)-(l+r)k;
c2=(masaaluminio”2) (tol”2-tal"2)"2~
{{(1+r)~2(1+valoreps)"2- (16T valoreps) ) k*2;
rho=Table[Solve[ c1i==0,c2==0}, {k,r}l]
ros=Range[5];
i=1;
J=1;
while[i<3,
las=Tablel[rhol[i]1];
Print{ros((jl]l=las([11]]
J++
Print{ros[{jll=lasi[2]1]]
j++
i++]
inicio=Range(4};
inter=Range[4};
final=Range([4];
nueva=Range (4] ;
i=1;
Wwhile[i<5,
Print{inicio{fil)=rosi{i]l}
Print[inter[{i]]=ToString[inicio[[i]]I]
Print[final[[i]]=StringReplace£inter[[i}], r ->»
-> 11
Print [final{[i]]=StringReplace[finalllil], k ->
-> 1]
Print[nueva[[i]1=TOExpression{final[{i]]1]
Print{ros{{i])}=nuevaliil]]
i++]
valorrhoz=ros{[3]11];
tog=5qrt[((1+valorrho){1+valoreps)ka)/masaaluminio]

tog=SetPrecision[363,40);

tol=SetPrecision[352,40];

cons=2+ (4valoreps*tog~d/ { (1+valoreps) "2tol”2 (tol"2-
tog~2)));

laerre=r~2+r*cons+l;

rho=Table[Soclve]laerre==0,ril;
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inicio=Range(2]:
inter=Range[2]:
final=Range{2]:
nueva=Range [2] ;
i=1;
Rhile[i<3,
Print[inicio{([i]]=rho{[il]]
Print{inter[[i))}=ToString[inicio[[i]1])]
Print[final({i]]=StringReplace{inter([i)], {r ->
-> 1]
Print[final({i}1=StringReplace{final (1]}, } ->
1]

Print[nueval[i]]1=ToExpression[final [[i]]]]
Print[rho[[i}]l=nueval[[i] ]}
it++]
valorrho3=rho[(2]]:
ka= (tog~2masaaluminio) / ( (1+valorrho) (1+valoreps))
tal=sqrt[{ka/{2masaaluminio)) ((1+valorrho} {l+valoreps)
-sgrt ([ (1+valorrhe) "2
{1+valoreps)~2-({1l6*valorrho*valoreps) ]} ]

B.2 Ajuste de los pardmetros p; y 0».

masagalio=SetPrecision([68.94763,40]; s
masaboro=SetPrecision[10.01612,40];
masafosforo=SetPrecision[30,98361,40]};
masaaluminio=SetPrecision[26.99011,40]
masacarbon=SetPrecision{12.00382, 40}
masaisocar=SetPrecision[13.00749,40]
masaarsenico=SetPrecision{74.94554, 40]
valoreps=masaaluminio/masaarsenico
valorepsl=masacarbon/masaarsenico
valorrho=valorrhol
omegal=SetPrecision[630,40]
omega2=SetPrecision{285,40]
valorexisl=(masaarsenico*omegal”~2)/ka
valorexis2={masaarsenico*omega2”2}/ka
ecuavaloproalas = ecuavalopro;
linealll=ecuavaloproalas /. rho -> valorrho;
lineall2=1linealll /. eps -> valoreps;
lineall3=lineall2 /. epsl -> valorepsl;
finl=1inealll3 /. x ~> valorexisl;
fin2=1lineall3 /. x ~> valorexis2;
lasrho=TablelSolve[{finl==0,£in2==0}, {rhol, rho2]}]1:
ros=Range[l17];

i=1;

j=1;:

While[ix9,
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las=Table[lasrho([i]1];
print{ros[{i)]l=las[{11]]
3++
Printiros([j}1=las{{2]]]
J++
i++]
inicio=Range(fl16];
inter=Range[16];
final=Range[16];
nueva=Range[16};

i=1;
Whilefi<17,
pPrintlinicio({il)=ros{([i]1]1]
Print[inter[[i]]=ToString{inicioI{i}]]]
Print[final[[i]]=StringReplace[inter[[i]],
~-> => }]
Print(final[[i]]=StringReplace[final[[i]},
> ~> 1]
Print[nueva{[i]]=ToExpression{final[Ii]]]]
Print[ros[[i]]=nueval(il]]
i++]
i=1;
Whileli<17,
Print[ros[[i]]]
i++]

B.3 Corrimiento isotopice del pardmetro .

rhol

rho2

modosl[rho_,rhol_,rhoz_,eps_,epsl_]=ecuavaloproalas;

valrho=Range([8];
ecenrho=Range (8] ;
i=1;

j=2;

k=1;

whileli<17,

valrho[[k]]=modosl[valorrho,ros[{i]},ros[[j]],va

loreps, valorepsl}:
ecenrho[[k]]=Solve[valrho[[k]]==0,x];

J++

j++

k++

i++

it+]
vexis=Range[41];
i=1;
j=1:
While[i<9,

las=Tablelecenrho([i]1];
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print(vexis{{jli=las[(1]]]
j++
Print[vexis[[j]]=las[{2]]}
j++
Print[vexis[[j]]=las[[3]}]
4+
Print[vexis[[j]]=las[[4]]]
J++
Print [vexis[{jl1=1las{([5]]]
J++
i++]
inicio=Range[40];
inter=Range[40]);
final=Range[40];
nueva=Range[40];
i=1;
While([i<41,
Print[inicio[[i]]=vexis[[i]]}
Print{inter[[i]]=ToString[inicio[[i]]]1
Print[final[{i]]=StringReplace[inter[[i]]; {x ->
-> 1]
Print[final[[i]]=StringReplace[fina1[[il], ] =
1]
Print[nueva{[i]]=ToExpression[final[[i]]]}
Print [vexis[{i]]=nuevai(il]]
i++]
law[epsm,rho_,x_]=Sqrt[(eps/((eps+1)(rho+1)))x tog~21:
frec=Range{40]:
i=1;
While[i<4l,
Print[frec[[i]]=law[valoreps,valorrho,vexis[{i]}
1]
i++4]
ecuael= ecuaaciondelasel; <
omegal=(eps*x"2 - {1+rho) {eps+1) x+2rho) /rho;
ecris=(omegal—Sqrt{omegal*omega1-4])/2;
ecrisper=(omega1+Sqrt{omeqal*omega1—4])/2;
delel[rho_,rholn,rhOZ_,eps_,epsl_,x_]=ecuae1;
crpto[rho_,epsﬂ,epsla,x_]=ecrisper;
cris2pto(rho ,eps_,epsl_,x_l=ecris;
elpermas=Range[40];
elpermen=Range [40];
elimperf=Range{321]};
i=1;
While{i<41,
Print[elpermas[[iI]=crpto{valorrho,valoreps,valo
repsi,vexis[[i1]]]
Print[elpermen[[i]}=crisZpto[valorrho,valoreps,v
alorepsl,vexis[{il]]] :
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i++]
i=1;
j=2;
k=1;
m=1;
Whileli<leé,
1=1;
While[l<41l,

elimperf[[m]]=delel[valorrho,ros[[i]],ros[{j]],valorep
s,valorepsl,vexis[[l]l]
m++
1++]
J++
4+
k++
i++
i++]
elsolimp=Range[321];
i=1;
j=2;
While[i<321,
Print[elsolimp[[i]]=Table[Solve[e1imperf[[j]1==0
rell]]
i++
J++]
vel=Range (6411,
i=1;
j=1;
While[i<321,
jas=Tablelelsolimp[[il]]
Printivell{ill=las([1]]]
J++
Print{vell[jll=las{[2]1]}]
4+
it+]
inicio=Range[640];
inter=Range [640];
final=Range (640];
nueva=Range[640];
i=1;
While[i<641l,
printlinicio([i}]l=vell(i]]]
Print[inter[[i]]=ToString[inicio[[i]]}]
Print[final[[i]}=StringReplace[inter[[i]], {el -
> ~> 1] :
Print[final[[i]]=StringReplace[final[[i]}, )} ->

.
r

]
]

1]

Print[nueva[[i]1=TOExpressibn[final[[i]]1]
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Printivel[{i]]=nueval[il]]
i++]

B.4 Programa principal y listado de las subrutinas.

rostart;

Digita:=B0:

#read 'd:mates/tesis /gap :

read ‘d:matestesis-alas’:

read ‘d:mate-stesis/pragram’:

rasi={}:

res:=resol (tog,tol.tal,arsenico.aluminio, carbon.igocar):

#res:=resol (tog.tol .tal ,fosfora,galioc, bora,isohoro):
26308 3508 5 05 3 30 05 36 3 35 300 030 3 96 36 2 36 36 T 33 0 0F- 36 36 9696 0 38 3 00 I 363 3 J6 06 6 36 3 3036 3 963 0 3 20 3 224

read "d:mate-program/tog-tol’:
read ‘“d:mates/program/tog-tal’;
read 'd:mate-program/tal-tal’:
read 'd:imatesprogram/las-axis’;
read ‘d:matesprogram/rhol-Z°;

read "d:matesprogram/lasel’:

read "d:matesprogram/ecvalpro’:

read “d:mate-program/ecsdeel’:
read 'd:materprogram/discrl’:

resol : = proc(tog,tal.,tal.grande,chica,impureza,isoimpureza)
local resoll,rescl2,resol3;
rescll;={};
resall:=togtol {tog.tol ,grande,chica.impureza.isoimpur
gza);
resoll:i={}:
rescl2:=togtal (tog.tal .grande.chica,impureza.iscimpur
azaj:
Tesol3:={};
rescl3:«toltal(tal,tal.grande,chica,impureza,isoimpur
eza);
RETURN(resoll,resol2,resell);
and:
B3NN T30 3 O B O N 3 o 3 3 3 A AR 3E 3E 3 3% 30336 9 36 06 2 A6 36 35 36 D6 3 3 26 3 JE- 36 IE 96 JE 6 06 I W JEH
cmegal:=630.0: )
omegaz:~283.0:
aluminic:=26.99011:
carbon:=12,00382:
isocar:=13,00749:
arsenico:=74.94554;
tog:=363.:
tol:1=352.:
tal:=71.:
A3 B B T 36 3 TSR TN 06 30 N 263600 0 T 90 B 0k 2O 6 AE 30 30 D6 0 I 303 3 -BF 08 36 0E 3F M 90 30503030 - 30 0F - 38 2
omegal:«593.7:
omegaZ2:=285.0:
galio:~68.94763:
boro:=10.01612;
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ischoro;=11.01281:
fosforo:=30.98361:
tog:=366.0:
tol:=331.0:
tal:=64.:
Iﬁl!il’!iiﬁ**Ii*****ﬁ'i******’l*i*i**i***ﬂ'*!i*l****ii***l**
togtol:=pr0c(tog,tol,srande.chicn,impureza,isoimpureza)
local imp,iso,r.SM1,SM2,cons,lista,RHOS1, RHOS2, ka,
lar.k,i,j,P.p.pp2.tal.tall,eps.epsl, SMM1, SMM2:
eps:=grande/chica;
cons: =2+ (4*aps*tag™4/( { 1+eps) 2#10]l 2% (tol" 2~
tog”2)));:
lista:=[solve(r 2+recons+1=0,r}];
imp:=impureza:
iso:=isoimpureza;
epsi:=imp-chica:
ka:~(x.tog,grande,eps)->
{tog~2=grande)/ ((1+x)*(1+eps)):
tal{l):=
sqrt(((tog“Z*grande)/((1+lista[1])*(1+eps))/(2*grande
))*{(1+lista(1])}
*(1l+eps)
-sqrt({1flistafl]}"2=(l+eps)"2-
{i6*listall]=aps)})):
tal{2]:=
sqrt(((tog“Z*granda)/((1+lista[2])*(1+eps))/(2*grande
Yy#((i+lista[2])=(1+eps)
~aqrt((l+lista{2])"2#{i+eps) 2~
{16#1istaf2)®eps)))):
tal:={}:
for i from 1 to nops(lista) do
tall{i]:=
sqrt(((tcg“Z*grande)/((1+lista[i])ﬁ(1+ep9))/(2*grande
Ji#((1+listafi])=(1+eps)
-syrt((1+lista{i])} 2= (1+eps) 2~
{16*lista[i)=eps)))):
tal:=tal union {talifil}}:
od;
RHOS1:={}:
for i from 1 to nops{lista} do

RHOS2{i]:=[lista[i].ka{lista[i].tog grands.eps), toy,t
ol,tal{i].(chica®omegai~2) ka(lista[i],tog grande, eps).,

(chica*omaga?“Z)/ka(lista[i],tog,grande,eps)];
RHOS1:=RHOS1 union {RHOS2{il}:

od;

RETURN (RHOS1) ;

lar:={}:

P:={}:

SM1:={}:

SM2:={}:

for i from 1 to nops(lista) do
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pli]:=
rhosl({lista[i], (chica®omegal~2} ka(lista[i].tog.grande,.aps).

(chica®omegaz”~2)/ka(lista[i],tog.grande,eps) ,eps.epsl
)i
pp2fi]:~ exis(eps, epsl, lista[i}, pli]):
SMM1{i]:= lasel({eps., lista[i].
imp.chica.n[i].pp2[i])):
SMM2[i]:= lasel(eps. lista[i].
iso,chica.pfi).pp2[i]):
SM1:=5M1 union {SMM1[i]}:
SM2:=5M2 union {SMM2[i]};
P:=2P union {p{i]}:
lar:=lar union {pp2[i]}:
od ;
RETURN{{togtoll,SM1}, {togtol2 EM2});
and;
B 2 WU 06 36 0 B BE NN B AR N 2N NN B BB O 2 S 3E 35 33 DE T 26 Y0 N B B 2 I A3 5 DWW
togtal ;=proc{tog,.tal ,grande.chica,impureza,isoimpureza)
local imp.,iso,r,S5M1.5MZ2,.cons,lista,RHOS1, RHOS2, ka,
i,i.P.p.p2,tol,toll,.eps,epsl, SMML, SMM2, lasr;
aps:=grandeschica:
cons: =2+ {4*epa*tog” 4/ ((l+eps ) 2etal~2*(tal~2-
teg”2)));
lista:={solve(r*2+r*cons+1=0,1r)];
imp:=impureza;
iso:=isoimpureza;
epsl:=imp/chica;
ka:=(x,tog.grande,eps)->
(tog*2#grande}/{(1+x)#*(1+eps)):
tol[1):~
gsqrt((ka(lista[l].tog.grande,eps)/(2%grande) )= ((1+ligtafl])=
(1+aps)+
sqri{(l+lista[1])"2*{1l+eps)"2-
(16*listafl]*eps}}));
tolf2]:~
sgrt((ka(lista[2].tog.grande,eps)/ (2%grande))={(1+lista[2] )=
(1+eps)+
sqrt((l+lista[2]}"2#{1+eps) "2~
(16*lista{2]=eps}})):
tol:={}:
for i from 1 to nops{lista) do
tollfi]:=
sgrt((ka(lista[i].tog, grande, eps)/(2*grande))={{1l+listali]))*
{1+eps)+
sqrt((l+listali])"2*(1l+epg) "2~
(i6*lista{i]*eps)))):
tol:=tol union {tollifi]}:
od;
RHOS1:={}:
for i from 1 to nops{lista) do

RHOSZ2[ij:={lista[i].ka(lista[i].toyg.grands,eps).tog.t
ol{i}.tal, (chica*omegal~2) ka(lista[i],.tog,grande,eps).
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(chica*omagaZ*ZJ/ka(1ista[i],tcg,grande.aps)];
RHOS1:=RHOS1 union {RHOSZ2(i]}:

od:

RETURN (RHOS1):

lasr:={}:

P:={}:

SM1:={}:

SM2:={}:

for i from 1 to nops(lista) do

pli]:=

rhosl(lista[i],(chica*omagal*Z)/ka(1ista[i].tog,grande,aps],

(chica-omegaz*Z)/ka(lista[i],tcg,grande.epa),eps,epsl
}H
p2:= exis(eps. epsl, lista[i}. pli]):
SMM1[i]:= lasel(eps. listali}-

imp,chica,p{il.p2}:

SMM2[i]:= lasel(eps, listali].
iso,chica,p{il.p2):

SM1:=SM1 union {SMM1[i]}:

SM2:=SM2 union {SMM2{il}:
P:=P union {piil)}:
lasr:=lasr union {p2}:

od;
RETURN({tcstalI.SMI},{togtalz,SMZ});

ond; .
*Ililiiﬁlﬁil'li!***l*!*!ii**i"**I’**'*i**I**I***I‘*I-ﬁ**l’*ﬁ**‘I*

toltal:-proc(tol,tal,grande.chica.impureza,iscimpureza)
local imp,ise.r,SM1.5M2,
cons,listn,RHOSl,RHOSZ,ku,pp.1ista1,kal,lis,eql,eqz,cunsl.co
ns2.k »1 .rj 'PrpvPZy
tog,tog1,eps,sp51,SMH1,SHM2,1r;
eps : =grands/chica:
eql:-(grunde/(1+aps))*(ta1“2+tcl“2}—(1+r)*k;
eq2:=(grande”2)*(tol“Z—tal"Z)“Z—((1+r)‘2*(1+eps)*2—
{16%rwgps) )=k~2:
lis:=[solve{{eql=0,8q2=0}.{r.k})];
ppi={}:
for i from 1 to nops(lis) do
if op(l.op(i.lis[i]})=T
then pp:=pp union {{op(1.1is(i]). op(2,
1is{i))])} else pp:= pp union
£ {fop(2.1is{il}. op{l, lis[i])]}
i
od;
lista:={}:
ka:={}:
for i from 1 to nops{lis) do
listal[i]:= op(2,0p(l.ppli])):
kal{i]:= op(Z.op{2.pp{i]})-
lista:=lista union {listal(i]}:
ka:=ka union {kalf[i]}:
od;
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imp:=impursaza;

iso:=isoimpureza;

epsl;=imp/chica;

tog{l]:= sqrt(((1+lista[1})*(1+epe)~ka[1})/grande);
tog{2]:= sqrt(((1+1ista[2])*(1+eps)*ka[2])/granda);
RHOS1:={}:

for i from 1 to nops(lista) do

RHOSZ[i]:a[lista[i],ka[i].tog[i},tol,tal,(chica*omeg&
1~2}kafi].
{chica®omega2”2)/kKa[ill:
RHOS1:=RHOS1 union {RHOSZ{i]}:

od;
RETURN[(RHOS1):
Pi={}:
1r:={}:
SMl:={}:
SM2:={};
for i from 1 to nops(lista) do
plil:= rhosl(lista[i],(chica*omegal“Z)/ka[i],
(chica*omega2~2)-ka[i].eps.epsl):
p2:= sxis{eps. epsl, lista[i]. pli]):
SMM1[i]:= lasel{sps, listali].
imp,chica.p[i}.p2):
SMM2[i]:~ lasel{eps, lista[i].
iso,chica,p{i].p2):
SM1:=-8M1 union {SMM1{il}:
SM2:=8M2 union {SMM2{i]}:
P:=P union {p(i]}:
lrsi=lr union {p2};
od;
RETURN ({toltall,SM1},{toltalZ, 5M2}};

end;
il-ll'l-ll-!l'l!**lilil‘ﬁ’l!*l**!'i*l!*iil'Il*****i*'**i*l***i*ﬁi*

rhosl:=proc{rho, xl, %2, eps, epsl) local 5.S55,1,.PP:
S:-{solve({ecvalprn(aps,rho,rhol,rhoz.xl,epsl)-U,
ecvalpro(eps,rho.rhol,rhoz.xz.epsl)-U}, {rhol,rhoZ}i} :
88:={}; .
for i from 1 to nops(S) do
if coeff(op(2.0p(1,5[i]1}).I)~0 and
coaff (op(2,0p(2,5{1])),1)=0 then
if op{2.0p(1.5{i]))>0 and
op(2.0p(2.8{i]))>0
then S8:=35 union {S[i]}
fi
fi
od;
PP:={}:
for i from 1 to nopse{S3) do
if op(l,op{1,88[i]))=rhol
then PP:=PP union {[op(1.85[i]). op(Z,
85[i])1} else PP:= PP union
. {[op(2.58[i]). op(1l. SS[i])]}
1
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od;

RETURN(PP):
end;
ll*ll‘."lll‘*l'Il-‘liil*iﬂl!il**l!I‘*ﬂ'l*i*ii!**!*!lﬁ**‘l*i*.*.*ﬂ.

exis:=proc{eps.epsl.rho. P} local eq.sel.P1,P2,52,888.i,7,PP;
for 1 from 1 ta nops{P) do
eq[i]:=scvalpro(eps,rho,op(2,0p(1.P(i])}.
op{2.,0p(2,P{i])).%.eps1}
od ;
S8S:={};
for i from 1 to nops(P) do
sol[i}:=[P[i].{solve(eq[i]=0,%)}];
85S:=388 union op(2,s0l[i]);
od ;
Pli=[{seq(scl{j].j=1..nops(PF))]:
S2:=disgriminar(S8S):
P2:={}:
for i from 1 to nops{P) do
P2:=P2 union {{P[i].discriminar(op{2.,s0l[i]}}]}
od;
RETURN(P2):
and;

iiIi!*!Ii*iil*l*‘ﬂ*i***li!ll*ﬁ*'iiiﬁ*i&#***i*!*l**i***ﬁl-lI*-I
lasel:=proc(eps, rho, imp,chica.P,P2imp) local
SMI ,SMM,SMMI .z.SS.i.j.elimpimp,elimpper,eolimpinp,
cont,salida,solimpiso,d1.d2.d3,d4.d45,d6,d7,d8,49.410.,
cl,c2.c3,c4;
cont:=1.:
salida:={};
SMI:={}:
SMM:={}:
SMMI :={}:
zi=1;
for i from 1 to nops(P} do
for j from 1 to nops{op(2,P2imp[i}}) do
elimpimp[z]:=
ecuaelimp (eps.rho,op{2.0p(1,P[i]1)).0op(2.0p{2.P[1])).
op(j.op(2,P2imp{i]) ). impschica):
elimpper{z]:= ecuaelper{eps.rho,
op{j.op(2.P2imp[i])));
solimpimp(z]:=
[solve(elimpimp[z]=0.el}];
solimpiso[z]:=
[solve(elimpper[z]=0.21)];
SMMI :=SMMI union {[ [rho,
oplj.op(2,P2imp[i]}) 1. [op(2,0p(1.P[i]])) -
op{2,0p(2.P{i]) )], {salimpimp(z] .
solimpiso(z] }1}:

is
Z:i=Z+1;
od;
od:
z1=z-1;
RETURN (SMMI ) ;
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end:
llﬂ"‘Iil**"l**l****‘l’i!ﬂi"*.’*I-*!I**iﬁ!‘-‘**’***‘ﬁ***'*********

frontara:-proc(rho,rhol,rhoz,chi,spsilonl,El) local
al,a2.b2,b3,cl,c2,c3.k0,k1,
kZ,xi,yi,xd.yd,cero,l1,12,13.14,eq1.eq2,eq3,eq4,i,signo,aqs,
ml.m2,m3,
mq,pl,pZ,p3.p4.ps,p6.p7,pa.p9:
if abs(E1}>=1 then RETURN (infinity) fi:
al:-(El*rho+1)*(chi‘rhoz-rhu)+rho*(1+rho—chi)*El:

a2:=(E1 sTho+1)#*rhod:

b2:=rhol* (El+rho):
b3:-(1+rho-chi)*E1+(chi—rh01*1)*(E1+rho);
cl:=rho2;

c2:-epsilonl*chi—rhol-rhoz:

c3:=rhol:

kD:=1.;

k1:=-c3/b3%k0;

kZ2:=-clsal=kl;

xiz= k2*(1+rho'E1)/(1+rho-chi)*E1A(-n—l):
vii= k2» E1~{-n}):

Xd:= kl*(rho+E1)/(1+rho—chi)*E1“n;

yd:= ki* El™n;
cerc:=c2-a2%cl/al-b2%c3/b3;
signo:=Elsabs(El):

11:=0;

12:=0; .
13:=0:

14:=0;

eql:=al=k2+cixk0:

eq2:-a2*k2+b2*k1+c2*kﬂ;

eq3:=b3*ki+c3*k0:

eg4:=cerct eqlieg2+aq3;

pl := k2 = E1 ~ 2

p2 = k2 * ((1 + rho ® E1y 7 (1 + rho - chi)) # Ei
p3 := k2 * El1

p4 := k2 = ({1 + Tho * El) 7 (1 + rho - chi})

pS := kO

pé := k1 = ((rho + El) 7 {1 + rho - chi))

p?7 = k1l = El

p8 := k1 = {(Tho + E1l) 7 (1 + vho - chi}) * El1

p9 = k1 = E1 ~ 2

if abs(eq4}>=1 then RETURM (infinity) fi:

RETURN( [k0.k1,k2]}:

end;
i'ﬂI!Iiilﬂ!i*'lﬁI'llIii*lﬂ*!!i*i‘il**ﬁ**il*!i**lﬁ*&*l‘ﬁ!*!**‘**
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Apéndice C

Técnicas de Espectroscopia

C.1 Generalidades.

El estudio de especiros permite precisar informacién acerca de la
rotacion, vibracion y niveles energéticos electronicos, y de estos niveles
energéticos las distancias internucleares, fas frecuencias de vibracion y las
constantes de fuerzas, Ias energias de disociacion, y otros datos acerca de la
estructura (Herzberg, 1939). Estos espectros pueden llegar a ser muy
complicados, dependiendo de la cantidad de informacién que contenga en forma
simultanea. Para simplificar los analisis, se determinan las simetrias de la

configuracion de los nficleos, es decir, las posiciones y los tipos de nicleos.
Si este arreglo es regular en un blogue unidad en el espacio de tres
dimensiones, y esta celda unitaria se repite infinitamente hasta flenar el espacio, se

tiene entonces un cristal perfecto. Sin embargo, en el marco del problema de

muchos cuerpos basta con tener cristales del orden de jem’).

C.2 Espectroscopia Raman.

Cuando se dispersa un rayo gque esencialmente es de radiacidn
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monocromatica por una muestra la cual no absorbe en ia longitud de onda del
rayo, el espectro de la radiacitn dispersada incluye una linea en esta longitud de
onda y también un nimero de lineas relativamente débiles (o bandas) en otras

longitudes de onda.

Estos espectros pueden ser entendidos como un rayo de radiacion
formado por un flujo de fotones, los cuales colisionan con las moléculas o 4tomos
de Ia muestra. La mayor parte de las colisiones son elésticas, asi que no hay
intercambio de energia y solo se produce una alteracién en la trayectoria. La
pequefia fraccion de colisiones inelasticas son las que ceden algo de la energia a la
molécula o, si ya esta excitada, toman parte de la energia de la molécula y esta

regresa a su esto base o a un nivel de menor energia.

Los fotones que ganaron energia aumentan su frecuencia y por la
relacion de D'Broglie, disminuyen su longitud de onda, por lo que dejan de ser

importantes en esta espectroscopia.

Sélo son importantes las colisiones en las cuales se transfiere energia del
foton a la molécula, donde ésta solo puede aceptar la cantidad de energia
necesaria para permitir fa transicion de un estado de baia energia a un nivel
permitido de excitacién. El tipo de nivel de energia mas importante aqui es €l
vibracional el cual depende de los modos vibracionales de los stomos y moléculas.

Como la energia del fotén es proporcional a su frecuencia, la diferencia
entre las frecuencias de los fotones incidentes y los modificados es proporcional a
la energia vibracional de las moléculas. En fa region del espectro usada las
frecuencias no pueden ser medidas directamente, pero las fongitudes de onda si.

Por lo que la diferencia de las frecuencias esta dada por:
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C C
Av=——7—- ..(C.1)
Ai Ag
en donde A; y Ag representan las longitudes de onda de las lineas incidente y
Raman, respectivamente, y ¢ es la velocidad de la luz. Es convencion el expresar

la frecuencia como el inverso de la longitud de onda:

1
= A =—="——"— ..(C2)
C

que es el namero de ondas por centimetro {om™].

La cantidad Ao es conocida como el corrimiento o frecuencia Raman, y
es independiente de la longitud de onda incidente ademés de ser una propiedad de

las molécula que da la correspondencia con la linea Raman.

E! espectro Raman de la muestra, que es el conjunto de los valores Ao
aobservados, provee informacién acerca de los niveles de energia vibracionales de
1a moléculas en la muestra. Esta informacion estd muy relacionada a la obtenida
por €l espectro de absorcion infrarroja de la muestra la cual es también el

resultado de transiciones entre niveles energéticos vibracionales.

C.3 Espectroscopia Infrarroja.

De acuerdo a Ia electrodinimica clasica, cualquier movimiento de un
sistema atomico que esta conectado con el cambio de su momento dipolar,
provoca la emisién o absorcién de radiacion. Durante el movimjento vibracional

de una molécula la distribucidn de carga sufre un cambio periddico y por
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consiguiente, s¢ espera que el momento dipolar cambie periddicamente. Como en
la aproximacién del oscilador armoénico, cualquier movimiento vibracional de la
molécula puede ser resuelto como la combiniacion lineal de vibraciones normales y
las vibraciones normales son solo movimientos periodicos simples, las frecuencias
normales son las frecuencias que son absorbidas y emitidas por 1a molécula. Estas
frecuencias se localizan en la regién cercana al infrarrojo. Normalmente en el

infrarrojo se encuentra el espectro de absorcion que se observa.

De esta manera, la radiacién emitida por un cuerpo se explica como ia
emision de cuerpo negro segin la ley de radiacion de Planck. De acuerdo a esta
ley, existe una longitud de onda maxima A, que aplicada a los semiconductores

se logra por calentamiento eléctrico mediante conduccion directa.

C.4 Espectroscopia con Neutrones de Baja Energla.

Los neutrones de baja energia, es decir, los neutrones térmicos o
subtérmicos, son una prueba para el estudio de la dindmica molecular en solidos y
liguidos. De entre los varios modos moleculares, Ia trastacion y rotacién del
centro de masa son de particular interés, pues tiene la mayor dependencia con las

fuerzas intermoleculares y el estado fisico del medio.

Como la energia de los neutrones es comparable con las vibraciones de
la red cristalina y las rotaciones molecuiares, esos movimientos pueden ser
observados con relativa sencillez y estudiados en detafle mediante colisiones

inelasticas.

Otra caracteristica de la prueba es que la masa de los neutrones es del

mismo orden a la masa def niicieo dispersado. Por lo que Ja Jongitud de onda de
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D’Broglie asociada con ¢l momento transferido es comparable con a distancia
interatémica en materia condensada y la dispersada es entonces sensible a fa
estructura del sistema. Toda esta informacion queda contenida en los espectros,

asi que normalmente son muy complicados y requieren de grandes analisis para su

interpretacion.

En los experimentos de dispersion inelastica, se observa la variacion de
la intensidad de la dispersion con la energia de los neutrones y la transferencia de
momento. Expresando la transferencia de momento y energia en términos de la
frecuencia o y el vector de onda , se tiene una funcién que solo depende de 0 y

x. Las cuales permiten la comparacidn de los neutrones con otras técnicas

espectroscopicas (figura C.1).
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Fig. C.1. Comparacion de la dispersion

de neutrones con otras técnicas (Boutin, 1968).
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En esta figura no se considera las interaccién entre la radiacién y el
medio, por lo que la comparacion es solo en forma cualitativa. Sin embargo, es
atil seffalar que las encrgias relevantes en los sistemas moleculares son del orden

de 10°~107 V. y las longitudes de onda son def orden de 10 cm.

Al comparar las técnicas de dispersion inelastica de neutrones con la
absorcion infrarroja o Raman, se debe reconocer la diferencia de las interacciones
involucradas en los dos procesos, aunque basicamente se pueden medir las

mismas propiedades dinimicas con las técnicas.
Como cada método se desarrolla en una region distinta de frecuencias y

longitudes de onda, es natural que la informacion que se derive sea

complementaria una de la otra y solo coincidan en casos especiales.
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Apéndice D

Tablas de fonones localizados

D.1 Fosfuro de Gatio.

En las tablas siguientes se muestran los fonones localizados obtenidos
para los posibles ajustes tanto en el modelo del cristal perfecto como del modeio

de imperfeccion, los cuales se presentan de la siguiente manera:
O, Y Opa, (= 31.64); W ¥ Dpp (0= 26.83), ®g, Y Orp, (p=5.71).
Para cada uno de estos ajustes se seleccionaron las frecuencias de

calibracion de la siguiente manera:

®, =5937cm™ ®, =5710cm™

®, =571.0cm™ ®, = 2850cm™

®, = 593.7cm™ @, =571.0cm™

o, =2850cm™ ®, = 2835cm™

o, =5937cm™ ®, =285.0cm™
L]

o, =2835cm™ ®, = 2835cm™

Donde en cada tabla se presenta la combinacidn de parametros 2Py P
Las x's que cumplen los criterios y son asi solucién, con su respectiva frecuencia

“o” en unidades de [cm'] y su rapidez de localizacién “E,”.
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© =7948
o, 2513} =10 <E1 =-262x10"
[pz =103 | ©=59179
Xp =10534= <E, =230x107
f o =79.50
[p! =2529) X =10= <E, =-261x10"
p, =103 © = 5937
1 =10623= <E, =226x10"
’ ®=16251
X =796= <E, = -501x 102
p = 31645
[pl =1826)| L =S012 > <e> = 40781
p, =1041]" E, =845x107
o =5937
2, = 10623 <E, =226x10°
© = 16313
X =802= <El = 497 %107
[pl =1799) 06 <m =407.60
p, =1062|" E, =859x107
® =592.96
X3 =10396= <E, =227x10°

Tabla D.1a. Modos localizados para el caso @ ¥ ®, con B,

con el ajuste ®, =593.7cm™ ,®, = 5710cm™" .
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® = 7881
=187 )
p,=2513] L=187=\g _ _269x10"
o, =103 1oy (3= 57100
2 =520, ~282 %107
[ » =7882
~187 )
p 225208 == \E, = 26910
p, =103 | Lo (0= 57284
=882\ 2771107
( ®=16186
L=T8=\g - _s04x10
=3164
p= o 1826 1000 (=495
p, =1041)%2 =V \E ~910x10
© =57168
X =RO=\E _o80x 107
[ ® =162.50
0 =792 p _ _501x107
p=1799) . [0=40662
0, =1062]%2 7" T\g =931x107?
® =57100
L % =9826=2E _282x107

Tabla D. 1b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso

Ogg, ¥ D, coB 8 | con el ajuste @, = 593.7cm™, @, =5710cm™ .
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( w =7791
p, =537 X =183= <E1 =-280x107
[pz =097) ® =2850
12 =2448= <E, =-268x10"
( o = 15815
X=153= <E, = ~525x107
[pl =804 | e <m = 376.66
p, =1874|" 7 E, =-862x10
o = 593.70
1 =10623= <El =-226x10°
( o = 79.88
p,=2223 0 =192= <E1 =-257x10"
p=3164 [p2 =105 | ® =557.82
X2= 937T= <E, =324x107
( @ = 79.74
o, =2528|01 = 1= <E, = ~259x 107
[p2 ~104 | ® = 59370
= 10c3.23=.-,»<El —26x10°
( ® = 28500
ki =2448= <E1 = -268x107
[pl =SR2 | e <oa =5937
p, = 722.90| ** ' E, =226x107
® = 320558
1, =309680= <E1 =151x10™

\

Tabla D.2a. Modos localizados para el ¢aso o, y g, con g

con el ajuste @,

=5937cm™ ,®, = 2850cm™.
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f o = 7733
[p, =537 | X =181= <E1 = -287x 10
p, =097 o =27473
%2 =274 <E1 = 26810
( ® =15807
=753 <E, ~-526x107
b, =804 0 =37217
[p2 _1874) % =174 <E, =-701x 107
o =57533
1s =970 <E1 ~270x10°
[ o =7921
p,=2223 X =189= <E, =-2.64x10"
p=3164 [pz =105 | ® =53819
12 =872= <E, = 404x107
o =79.06
o, = 252817 188= <E, =-267x10™
[pz =104 0 =572.84
1o =88 = <E1 =277x10°
©=28445
X =248 <E} = -268x107
p, = 5412 ® =59027
[p2 - 722,90) % =10500= <El =234x10°
o =309165
| 2 =2880.58=>< B, 174 x10°

Tahla D.2b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para e caso
W0, Y Ora, con''B, coneldjuste @, = 593.7em™, 0, = 285.0cm™.
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<co =79.76
% =192= »
[p, = 25.284 E, =-258x10
p, =104 ® = 593.70
sz =10623 = <E1 —226x10°
f ® =284.07
X =2432= <E, = -268x107
p, = 5534 » =593.70
[92 - a5113) % = 10622 (al ~226x10°
® =2569.35
%= 1989.52 = < B ~367x10°
' o =77.94
=316 [pl =576 )" 183= <El = ~280%10"
p, = 0.97 ® = 294.07
%2 =2606= <131 = -271x1072
o = 16052
X =177= <E1 =-511x107
p; = 8.62 ® =379.37
[p2 - 1837)% =437 <El =-101x10™
o = 593.70
1o =1062= <E, =226x10°
r ® = 79.93
o, =2203|1 =17 <El — 25710
[pz =106 | o = 55541
L 12 =9297= <EI ~333x10”

Tabla D.3a. Modos localizados para el caso @, y @, con '’B,

con el ajuste @, =593.7cm™,®, = 2835cm™.
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' ® =79.08
[p, = 2528 % =188= <E; =-266x10™
p, =104 ® =57284
X, =9889= <El = 277x107
[ » = 28350
X = 24225 <Bl = 268107
p, = 5534 ® = 590.60
l:pz _gs1p3)12 =11 <E, =232x10°
© = 247691
kxs =184893 = <E| = 427 %107
w = 7736
o =576 |11 =0 <E1 = -287x10"
p=3164 [p2 =097 o =28350
Ao =2422 <E, =-2.68x107
( ® = 16043
X =176= <El ~-512x107
p, =862 ® = 37507
[pz - 1837)%2 =4240= <E1 =-796x107
® =57508
1y =9967= <El = 271107
( @ =779.26
p, =22.03 = 189= <E] =-264x10"
l:pz =106 ® = 53586
X = 8654 <E1 =415x10"

Tabla D.3b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para ¢l caso

@10, Y Oy, con''B , con el ajuste ®, =593.7cm™ @, = 2835cm™.
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p = 31641

2

p, =22.67
p, =105

p, =2511
1
p, =104

p, =537
p, =097

\

p; =805
p; =1833

\

F

©=7986
X =192 <E, =-257x10"
o = 56305
Ao = 9334 <E1 ~-307x10°
’ o =79.74
X =192 <E1 =259 10"
o = 59179
X, =10534= <E, = -230x10°
®=7792
X =18= <E, =-280x10"
o = 28500
Xz =2448= <E1 = -268x107
' ® =157.70
=749 <E, =528x107
o = 37660
Xo = 4274= <E, = -859% 107
o =589.15
Xy =10461= <El =236x10°

Tabla D.4a. Modos localizados para el caso @, Y @y, con g

con el ajuste @, =5710cm™, 0, =2850cm™.
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1 ®»=7918
o =267 =07 <EI =~265x10"
[pz =105 | o = 54324
sz =8894=> <E1 ~ _381x 107
[ o =79.07
o =2511|0 188 = <E| =-266x10™
[pz ~104 ) ® = 57100
\?Cz = 9826 = <E1 — 9282 x107
( ®="7735
p=3LH 53y |MTI80= <E, = -287x10™
[,,2 =097) ®=27473
sz =2274= <El — _268x 1072
r © = 157.62
% =748=> <E| = -528% 107
‘ipn =805 1Y, = 4172 = <(D - 37298
p,=1833)2 7 T \E, = -698x107
® = 57100
Lx3 =0826= <E1 =282 %107

Tabla D.4b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso

@0, ¥ Ora, con B, con el gjuste @, = 571.0cm™, 0, = 285.0cm™.
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( ©=7796
o, =575 |0 =1 <E, =279 %10"
[pz - 097] o = 29407
X2 = 2606 <EI = -271x10°
( o = 28398
% =2430= <El = -268x107
p, = 4892 o =574.71
[pz _ 171513 %2 =994 = <E1 =272 x 107
© = 4868.76
Lxs =714392 = <E1 — _280x10”
( ®=79.77
p, = 2511 0 =192= <E, =-258x10"
p=3164 [pz =104 | ® = 591.80
22 =10355= <E1 =230x107
' o =7991
‘:p, = 2246 2= <EI =-257x107
p, =105 o = 560.59
1 =9471= (El = 315x107
’ o = 16006
X =172 <E, = -514x107
p, =862 o =37934
[pz _1799) X2 = 7= <B1 =-101x10"
o = 589.43
L 1= 10470 <E1 =235%107

Tabla D.Sa. Modos localizados para el caso @yo, ¥ @, C00 ' B,

con ¢l gjuste @,

=5710cm™, 0, = 2835cm™ .
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o =7738
p, =575 0 =180= <E} =-~287x107
[pz =0.97 o = 28350
12 =242 <E1 =~ -268x10°
( © = 28350
X =2422= <El ~ 268107
p, = 4892 w =571.00
[p2 —171513| % = 98262 <‘E1 =282x107
o = 486876
- 665143 <E, a23x 107
o = 79.09
o, =2511|M " 189= <El = —266%10"
p=3164 [,;2 ~104) o =57100
% 9826= (El =282x10°
®=7923
0, = 2246\ 189= <E, =-265x10"
[pz =105 = 54086
X, =8816= <E‘ =392x10°
( ®=159.96
=771 <E} = -515x 107
p, =862 © = 37501
[p2 _1799) % =428 <El — -793x 10"
© =571.00
L 1, =9820= <E1 =235x107

Tabla D.5b. Corrimiento isotdpico de los modos localizados para el caso
@0, ¥ 14, con''B,, con el ajuste @, = 5710cm™, @, = 2835cm™ .
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( o = 7420
0, =550 %" 166= <E, =-280x10"
[p,_ =073 © = 2850
Xo = 2448 <E1 = -268x107
p = 31.64; )
( © = 7207
o =596 |1 =1 <E1 = _376x10"
[pz =060 . jo=29386
| =2602 <El o txde?

Tabla D.6a. Modos localizados para el caso w1, y @, con'’B,
con el ajuste ©, = 285.0cm™ @, = 28835cm™.

-

o =73.64
o =550} =8 <E, = -280x10
[pz =0.73) © =27486
to =277 <E, = -268x107
p=31641 ;
® = 7152
0, =596 %" 154= <E, = ~389x10"
[92 = 0.60; © = 28350
1o = 2422 <E, =~268x107

Tabla D.6b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso
W10, Y Ora, con "B, con el ajuste &, = 2850cm™,m, = 28835¢m™.
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p = 26.83;

p, =25.11
p, =101

p, =2528
0, =101 1

p, =1654 |
p, =1230

p, =1632
<

-

.

0 =79.23
X =189= <E1 =-2.65x10"
® =59179
%, = 10545 <E, —175%10°
( ® =7925
X =18= (El = ~2.66x10™
® =593.70
1o = 106142 <E, =172x107
' ® = 16595
%, =829= (El = ~500x107
0 = 38044
X, =4358= <E, = 732107
® =59370
Xs=10613= <E, ~172x10°
' ©=16619
X =832= <E, =499 %107
® =38015
X, =832 <El = 746x10°
o = 59314
1 =10594= <E1 =173x107

Tabla D.7a. Modos localizados para el caso Mg Y ®ra, con B,

con el ajuste ®, = 593.7cm™, w0, =5710cm™.
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r r

o =7856

=186
=l :><E, =-273x10”

0817 ® =57100
=W.17/=
X2 E, =211x107

( w =7857
x, =186 =

p, =2511
p, =101 |

E, =-273x10"

o =57284

=98
X2 81:°<1~:1 =208x10™

13, (016540
=SS ZNE = -502x107

py=1654) @ =379.45
X, =335

p, =2528
p, =101 |

.
-

p=26834

p, =12.30 E, =783x107?

o =57150
Y =9835>

i E,=210x10"

[ ® = 16566

=826
I =BL0= <E1 = -502x102|

p, =1632 o =37911
¥, =4327T=

p, =12.46 E, =~ 801x10™

9817 o = 357100
=%.1/=
Xs E, =211x107

| \

Tabla D.7b. Corrimiento isotopico de los modos localizados para el caso

@10, Y 4, con B, con el ajuste o, = 5937cm™, 0, =5710cm™ .
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' @ =79.77
o, =1997|%7 192= <El = 260% 10
[pz =105 | © =529.74
1o =840 <E, = 321107
®=7951
o =2527] 1= 0= <E, = _263x10"
[pz =103 ® =59370
%, = 10614 = <E, 172107
i ® = 15559
X =729= <E, = -558x107
p, =769 ©® =35170
p = 2683 [Pz _1 9.3,; A = 3724 <E, — 135x 10"
o =593.70
Hs = 10614 <E1 = -172x107
' ® = 7898
p, =35130 % =188= <E1 = ~268x107
I:Pz =099 o =218728
PL: = 144057 = <E1 L 598 %10
[ ® =7789
0,=537|M 7 183= <E, =-281x10"
[pz =097 o = 285.00
k ta = 24485 <E, = -331x10

Tabla D.8a. Modos localizados para el caso ®,_ Y @1y, con B,
con el ajuste @, =593.7cm™ @, =285.0cm™.
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[ ( ®=79.10
0, =1007]%17 188= <El =-267x10"
l:pz - 105 | ®=51108
12 =7865= <}5«:I =397x10
’ ®="7884
o, =2527|F1 =187 <E, = -270%10"
[p2 =103 ° = 57284
12 = 9881 <E1 =208x 10"
( o = 15553
X =728 <E1 = -558x107
p=2683 [p‘ T = 36492 <‘D =8
2 p, =1937]%2 77> E, =-105x 10"
© = 57436
Hs =933 <El =205 10"
i @ = 7829
o, 35130/ =147 <El = -277x107
[p2=0.99 * ®=211111
= 134196 <E1 690010
( o =7732
0, =537 |~ 180= <El = -289x 10
[pz =097] ©=27477
sz =2213= <E1 - _321x107

Tabla D.8b. Corrimiento isotopico de los modos localizados para el caso
@0, ¥ Ora, con "B, conel gjuste @, =593.7cm™, @, = 285.0cm™.
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s

o = 7886
Py =2327 X187 <El =-270x10™
' [p, =103 | 0=57284,
k%z =98sl= <E. =208x107
o = 7829
b, =56790| ™ " 185= <E; - 276x10°
L"Z =099 © = 268327
X, =216797= <El 10
o =7135
p= 2683 [pl N 5'76ﬁ %= <E1 =-288x 107
p, =097 = 28350
, Ny =2420=> <E, — 399%10°
( ® =157.79
=74 =>-<El = —544x107
[pl A =370 <°’ = 35068
0, =1903}% B - 12410
®=57415
an =9626 = <E1 205107
p, =19.79 @ = 7829
L[Pz = 105 {X; =185= <E1 - 2 aix10"

Tabla D.9b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso
W0, ¥ Ora, con "B, con el sjusie ®, = 5937cm™ 0, = 2835cm ™.

116



p=2683;

L

( o =15529
X=726= <E1 = —560x 10"
[pl =768 Y3124 <(o =351.69
p, =19.06| ™ E, =-135x10™
@ =590.19
Xy = 10488 <E1 - 177x107
( o = 79.86
[pl =24034] 0 =187= <E, =-257x10™
p, =099 ® = 180990
X, =98636= <E1 =120%10°*
( » = 7952
o =2510% =10 <E, - -263x10"
I:pz =103 | ® = 59179
X, = 10346= <E, =174x10°?
( o =7791
p, =537 % =183= <E, =-281x10"
[pz =097 o = 28500
1 =2446= <E1 =-331x107
( @ =79.75
o, =2032| M =01 <El = ~260x10™
[pz =105 ) ® = 53424
Xy =8594= <E1 ~-306x10"

.

Tabla D. 10a. Modos localizados para el caso @ro_ Y @, con B,
con ¢l ajuste @, =5710cm™, 0, = 285.0cm™.
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' ® = 15522
n=726= <EI — —560x 10"
0 =768 o = 348,08
[pz ~1906) %2 = 3643= <E, = ~105% 10"
® = 57100
X; = 9817= <E, ~211x10°
o =78.30
o = 240341 =18 <El =-276x 10"
L’z =099 @ = 174685
Xp =91883= <E1 = 149x10°°
( ® = 7884
o, =2510{% " 187= <E! =~270x 10"
p=3683 [pz =103 | ® = 57100
%, = 9817 = <E, 211107
o =7734
5, =537 | = 0= <E, = -288x10"
[p2 =097 ©=27477
Xp =223 (E, = -321x107
( © = 7908
0,=2032\M " 188= <El = 268x 10"
[pz =105 | ® =51542
1= PP = <E, =-377x10°

Tabia D.10b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso
@10, ¥ @ra, con"'B, con el ajuste o, =5710cm™, 0, =2850cm™.
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(
© =7795
o, =576 | =18 <El =-281x10™
[pz =097 ® =294.02
X = 2603= <E1 = —347x107
' ® =7899
{pl =32079|" " 188= <E, = -268x10"
p, =099 o =209031
sz =131567 = <E1 . _718x10°
’ @ =79.54
o, =2510{M " 190= <El = -2.63x10™
p=2683 [pz =103 | © = 59179
12 =10540= <E1 =175x10°
( ® = 79.79
o, =2013| M~ 192= <B, = -260%10™"
[pz =105 | ©=53184
2 =8517= <E, =314x10
' ® = 15757
n=748= <E1 = -546x 10"
p; =821 o =354.11
{pz - 1874) X2 =2770= <El =-169x10"
® = 59042
L 1= 10496= <E1 =177 107

Tabla D.11a. Modos localizados para ef caso ®o_ ¥ ®q, con B,

con ¢l ajuste @, =5710cm™, @, = 2835cm™.
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:
®»=T7737
o, =576 |1 =10 <El - 288x10"
[pz =097 ® = 28350
22 =2420= <E1 = -329x10
o =7830
b, =32079\ M~ 185= <El = 276x107
[pz =099 ® =201751
1, = 122562 = <E1 e30x 10"
' ® = 7886
o, =2510| =7 <E, = -270x 10"
p=2083 [pz =103 | ® = 57100
1 =9817= <Ei ~211x107
o=79.13
o, =2013) 1 =155 (EI = -2.67%10"
[pz =105 | ®=51311
22 =P2= <E, —388x107
f ® =15747
X =747= <El = -546x10°
p, =821 © =35067
[pz - 1874) %2 = 37103= <E, =-124x10"
® =57100
1y =9817= <E, =211x10°

Tabla D.11b. Corrimiento isotopico de los modos localizados para el caso
Wpq, ¥ ®1a, c0n B, conel gjuste @, =5710cm™, @, = 2835cm™.
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p= 2683

[pl =551

p, =599
p, =054

L

P,
p, =0.71

-

s [0=T2
XM= = g 34010
® = 28500

=24 .46
X2 =2 =’<El=a—3.31><10-2

o =7125
0 =133= <Ei = -396x10™
=20381
-346x1072

L

-

£

()]

= 2599
sz = <El

Tabla D.12a, Modos localizados para el caso ®o_ ¥ @y, con B,
con el ajuste @, =2850cm™, 0, = 28835cm™ .

p = 2683

\

p, =551
p, =071

p, =599
p, =054

' ® = 7335

T =1602= <E, = -340x10"
o = 27489

Hp =227 <E, ~-331x10"

' ®="7072

1 =131= <E, - -410x10""
o = 28350

12 = 2420 <E1 = -329x10°

Tabia D.12b. Comimiento isotopico de los modos localizados para el caso
Y @q,, con'B, con el ajuste @, = 2850cm™, 0, = 28835cm™

Op,

121




' ® =17189
o, = 467|112 <E, — -288x10”
[pz =115 o = 59257
1o = 2235 <E, 894 x10°
©=17215
P L <El —-261x10"
[pz =116 o =59370
| 7, =2244= <E, =884x10°
p =357
©=19314
o =383 |02 <E1 = -218x 107
[pz =222) o = 59370
12 =244 <E1 ~885x107
( o =19370
o =370 |01 =3P <El =-216x107
[pz =2.26] o =59312
L 12 =222 <Bl =890x10™

Tabla D, 13a. Modos localizados para el caso ®o_ Y Oo, con B,

con ¢l gjuste ®, =5937cm™, @, =5710cm™.
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[ 85 o =17189
[pi:4_67 XM= ZAE, = 295107

p, =115 075 (€ 57100
=2075=>
X2 E, =110x 10

186 @ =17096
=02 NE - 293%107

o =57208
1; =2083= <E, =109x10°?

p=371 ( ©=19221

X =235 <E1 = -220x107

o =57154

=20.
X, =207 = <El =109%107

V1 (2219279
0 =22T=N\E - 219x107

® =571.00

=2075=>
*a <E, =110x107

.

p, =4.69
<
p, =116

p, = 3.83
P,
p, =222

L

p, =379
p, = 2.26ﬁ

L “

Tabla D.13b. Corrimiento isotdpico de los modos localizados para el caso

@10, ¥ B0, con ''B, con el ajuste ®, = 593.7cm™ ,m, =571.0cm™ .
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® =160.40
[p, = 0.73 =164= <E, =-356x10
- o.ss © =28500
=7= <E1 =-142x107
@ = 20010
[pl =252, X =255 <E, =-203x107
py =345 "~ [0=59370
X, =2244= <E1 ~885x10™
p=3TH ( o =17659
py =15 195= <E, = -269x10"
[p =135 ®=57193
22 =2082= <E1 =109x10°
f ®=17513
p, =461 T =195= <El =-275x10"
[p2 =127| © = 59370
Xo =2244= <E, ~885x10°

Tabla D.14a. Modos localizados para el caso 0o Y ®o, con'’B,
con el ajuste ©, =593.7cm™, 0, = 285.0cm™.
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( ( ® =159.85
o, 073 =162=\g - _361x10"
[p - oss ®=27474
=480= <E, = -141x107
» =199.65
p,=252)" =254 <Ei = -204x10"
[pz =345 ® = 36591
%2 =852=\p _ _go7x107
p=35.71; A
© =17546
o =15/ =190 <El =273 10"
L)z =135 ® = 55093
to = 1932 <E1 =135%107
©=17396
o =610 =P <El =-279%10"
[pz =127 ® = 57197
L X = 2082= <El =109%1072

Tabla D.14b. Corrimiento isotopico de los modos localizados para el caso
@q, ¥ Ogo, con B, con el ajuste @, = 5937em™, 0, =2850cm”
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' ' ®=17720
o =11 [ =20 <El = -267x10"
l:pz =137 ® = 57125
12 =2077= <El =110x107
[ ®=17549
o, = 460]™ " 196= (E, =-273x10™
[pz =129] o =593.70
1, = 22442 (El ~885x10°
p=aTh ( © =16080
[p, =082, X =165= <E, =-353x 10"
p, =088 ® =29384
12 =320= <E, —-145x 10"
[ o =20034
o =263|11 =27 <E1 = -203x10"
[p2 =336 @ = 59370
Xo = 2244 <E1 ~885x10°

Tabla D.15a. Modos localizados para el caso @0 ¥ ®ro, con B,

con el ajuste @, =593.7cm™, 0, =2835cm™.
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' ® = 17608
o =a11|0 =7 <E, — _271x10"
[pz =137 = 55026
12 =1927= <E1 =136x10°
( ® =174.31
p, = 4.60 0 =193= <E, =-278x10"
[pz =129) © =57195
X, =2082= <E1 ~109x107
p=57 3 )
®=16019
o ~0g2 |} = 1= <E1 =-358x 10"
l:pz =088 o = 28350
%2 =311 <E1 = -142x10"
( ® =199.85
0, =263 254= <E, =-203x10"
[Pz =336 @ =572.66
1o =2087= <E, ~108x107

Tabla D.15b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso
@10, Y Bro, con ''B, con el gjuste @, =593.Tcm™ 0, = 2835cm™ .
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' ®=17519
p, =458 X =199= <E, =-274x10"
[pz =128 o =592.70
12 =2236= <E, = -893x10
' ®=17633
[pl =422 % =198= <E, =-270x10°
p, =133 ®=57517
1o =2100= (El ~105x107
p=37h ( o =16045
o =073 |1 =14 <E, = -356x10"
[pz = 0389 [0 =28500
o =517 <E, = -142x10”
( ® =199.85
o =252|}1 =24 <E1 =-2.03x10"
[p2 =341] © =59181
1, =229 <E, ~9.00x 10"

Tabla D.16a. Modos localizados para el caso @ Y @10 _con B,
con el ajuste ®, = 5710cm™,, =2850cm™.
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( { » =17401
0, =458/ == <E1 = 279%10"
[pz =128 ® = 57100
%2 =2073= <E, ~110x10°
( ® =17519
p, =422 t=195= <E} =-274x10
L)z =133’ ® = 554,06
Xo =1954= <E, =130x10°
p =571 .
®=15990
o =073|M " 163= <E, — -360x 10"
[Pz =089’ o = 27474
%2 =480= <E, = -141x10™
( o =199.39
o =252| M =27 <El = -2.04x10"
[pz = 341] © = 57100
12 =273 <E, =110x10°

Tabla D.16b. Corrimiento isotdpico de los modos localizados para el caso
@10, Y g0, con B, con el ajuste &, =57 10cm™, 00, =285.0cm™.
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© =16086
p, = 0.82 =165= <E1 =-353x10"
[p2 = 0.89 o = 29384
=350= <E1 = -144x107
( o = 17555
o, = 458|010 <E1 =-273%10"
[pz =129] o = 592.71
1 =2236= <E1 =893x10°
p=>5.71 )
©=17691
o =a1g|M = <E =-268x10™
[Pz =136 ® =574.38
12 =2100= <E1 =106x10"
o = 200,08
o <2630 <E =-203x10™
[pz =332) © = 59199
Xo =2231= <EI ~899x 107

Tabla D.172. Modos localizados para el caso ®o_ Y @0, con B,
con el ajuste @, =5710cm™, @, =2835cm™" .
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o = 16025
E, =-358x10"
o = 283.50
E, =-142x10"

—163=><

p; = 0.82
pz = 0.89ﬁ

—512:<

03 (@ =17437
[pl=4.58 =12 \p, = -278x10™

p, =129 25 (€= 5700
X2 = <0 \E 2110107

®=17578
¥ =197=

L

p=>571;

B, =-272x10"

oas [0=55
X =P =Ng _132x107

P = 418
0, —136

L

553 ® =199.59

=223

p, = 263 X E, =-2.04x10
p, =332 ® = 57100

=2075
Xe = <E, = 110x10°2

! L

Tabla D.17b. Corrimiento isotdpico de los modos localizados para el caso
W10, Y @10, con "B, con el ajuste @, = 5710cm™,m, = 2835cm™.
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= 14783
x, =139 = y
E, =-494x 10

1

o =29332
E, =-144x10™

(
< =365.01
.

pl=l.10
[ ~032]% =548=

=848 = B
E, =-698x10

= 15152

p=357K
E, =-414x10™

=146=

p, = 0.96 517 =285.00
1%, =317

p, =045|%2 El = -142x10™

o = 366.00

%, =853 -

| | E, =-984x10

Tabla D.18a. Modos localizados para el caso @o, ¥ Wy, con "B
con el ajuste @, = 285.(}cm",(o2 =28835cm™.

[ = 14769
. = 137:» "
~514x10

p, =110 512 =28350
= =
p, =032]* }3l =-142x10™
047 =364.86
=84/ =
X3 E1 = —681x107
p=5T1 h
® =15045
¥, =144 = 2
E,=-4.55x10
[pl =0.96 . =275.18
= =
0, =045] % E, =-141x10"
o = 36596

=852 =
ks <E1 =-926x10™

L

Tabla D.18b. Corrimiento isotépico de los modos localizados para el caso
@0 ¥ @0, con "B, con el ajuste o, =285.0cm™ @, = 28835cm™.
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( o o =104.60
1=3292\g - _125x10°

Pi=2 i[p=2683, =3143=> ©=32308
p, =225|P=T RN =G < _472x107

®=59215

=105.58
Xo =10 :><E,=1.74><10-2

\

¢

® =104.73

T =330= <E1 =-123x10"

=2 3164y, <3607 ( 34396
p, =225 z E,=-378x107

167.90 o =598.37
=107.90=>
L * E, =216x10”

Tabla D.19a. Modos localizados con la variacién de la “p;” y “p2”
con cada “p” para el "B.

o =10459

(
1=32=\g __135x10"

P =2 o =31845

{pz g 5|lP=268%x; =3053=> <E, = —439x107
o =57520

E, =~203x107
f ©=10471
Xi=330= <B, =-123x10"
p, =2 © =34033

{pz _ 25|~ 316410 =3491= <E1 =-352x107

@ = 59837

| Lx3=10221:><El 252x10°

Tabla D.19b, Corrimiento isotopico de los modos localizados con la

(13 » (14

variacién de Ia “p,” y “p;” con cada “p” parael ''B.

sz =9962 = <
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D.2 Arsenuro de Aluminio.

En las tablas siguientes se muestran los fonones localizados obtenidos
para la calibracién propuesta en el modelo de imperfeccion, los cuales
corresponden a los tres posibles ajustes del cristal perfecto, presentandose de la

siguiente manera:

2. @, ¥ O, (p=19.11)

3@, ¥ Do, (p= 11.78).
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p=1178;

o=11073
I:pl _opa|=1e1= <E1 = -0266
0, =095 ©=2830
X, =1057= <El ~-670x107
w=11221
[p, _qi01| 0 =160= <E1 = 0256
<
p, =098 o =132718
%= 23252 <E1 =848x10°
( » =11316
[p1 —1552) " 169= <E1 = 0249
p, =103 © =6300
22 =329 <E, ~230x10°
© =11458
o =943 =P <Ei =-0241
[pz =109 © = 49835
Xa =3278= <E, =827x10°
o =180.78
X =431= <E1 = 892107
[p, =450 | o (co = 34478
0, =1254|%2 E, = ~0247
® = 6300
X3 =3239= <E, ~230%10°

L. .

Tabla

D.20a. Modos localizados con ¢l ajuste de los
puntos (g Y Mo, parael *C.
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p, =273
F,
p, =095

o =109.86

y Sl 159 = <E1 = -0273

o =27511

22 =992 <E, = -651x10"

( o =11115
[Pl 7101|7187 (El =026
0, =098 ® =129114
sz = 22006 = <E] _951x10°
1 o=11212
o, = 1552|M =17 (El =-0249
p=1178; [pz ~103 © =612.69
1){2 =4955=> <E1 —264x107
» =11356
o, =943 M1 =170 <Ex =-0247
[:pz =109 o = 484,53
X, =3099 = <El ~987x107
( o = 18059
X =430= <E1 ~-894 %107
p, =450 ® =34158
[pz _1254)%2 = 13402 (El =-0198
© =613.89
| txa =4975= <E1 =262 x107

Tabla D.20b. Corrimiento isotopico de los modos localizados
con ¢l ajuste de los puntos M1, Y Oo, parael °C.
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( ® =9119
o =1522|" " 172 <E1 = -0238
[pz =105 1 ® =498.0
kxz =5148= <El — 547 x 107
®=17242
% =617= <E1 = —590% 107
0, =673 ® = 34550
[pz _ 194X 24782 <31 =-0140
® =6300
kxa =8239=> <E1 ~151x 107
p, =457 o =2830
p=1911 [pz _ 0.97{% =1662 = <E1 = —4.18x107
® = 89.98
o, 120381 =18 <En =-0248
[,:.2 098 » = 137578
A, = 39293 = <E| — 4779 %107
( o = 9049
o =2um| =07 <E1 =024
[Pz =102 ) w = 6300
= 8239= (E1 15110
|

Tabla D.21a. Modos localizados con el ajuste de fos
puntos W Y Oy, para el o}
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( @ =90.36
[Pl T it <E1 = 0243
p, =105 0 =48432
Xz =4869= <E, =653x107
( ©=17228
% =616= <E1 =-591x107
[pl =673 1%, =2427> <0) =348
o, =19.84]%2 E, =-0114
©=614.15
Lx3 = 7830 <E; 171107
p, =457 ®=27511
p=191K [pz _ 0.97{11 =1571= <E1 =-407%x1072
® =89.13
o, =12038|%1 =14 <Ea =-0256
|:pz =098 @ = 133847
X2 = 37190 <E] 537107
( ® =89.65
[p. =247/ 7 o= <En =—0251
p; =102 ©=612.98
k)(‘2 =T7795=> <E1 —173% 1073

.

Tabla D.21b. Corrimiento isotdpico de los modos localizados
con el sjuste de los puntos Wy, Y O, parael °C.
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p=18.67,

-

0=9117
0, = 14961 =172 <E1 = 0239
[p, =105 ) o = 49396
12 =3063= (El =550%10°
' ®=17180
Xi=612= <EI =597 x 107
p, =667 0 =34233
[pz ~1992]% =2432= <E1 = 0149
© = 6300
o = 8236 <E1 = 146x10°°
( ® =89.98
b, =9608 %'~ 168= (E1 = 0248
[pz =098 o =123001
12 =313%8= <E1 = 745x10°°
o =89.15
o =as7| =142 (El = 0256
[pz =097 o = 2830
X, =1662= <El =-434x107
’ ® =9045
p, =24.76 n=16= (E, = 20244
l:pz _102) ® = 6300
12 = 82365 <E, - 146x10™

Tabla D.22a. Modos localizados con el ajuste de los
puntos Wro Y Opy parael C.
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[ s

o = 9034
- [p, 1406|0102 (E = 0245
0, =105 © = 48038
Xp =4789= (El =655x107
( ® = 17166
Xi=611= (E, = —598x 10"
0, =667 ® = 33889
[pz _1992) 12 = B8 (E1 = -0121
o = 61407
2 =782 <E1 = 166107
® =89.13
o, =9608|%1 =142 <E1 = 0256
p=1867) [pz - 098 o =119664
Xo = 29717 <E1 ~836x10°°
o = 8840
o =as7|1 =12 <E1 = 0263
|:p2 =097 = 27512
X =1570= (Ei =-420x10
o =89.61
[pl =2476, 1 =166= <El =-0252
b, =102 0 =61278
12 =779 <EE ~168x10°

Tabla D.22b. Corrimiento isot6pico de los modos localizados
con el ajuste de los puntos B Y O, parael Be,
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p, =01
p, =16

p, =01
d
p; =22

P,

o = 10398

X1 =1.42ﬁ<E1 —0518

oirel, - @ =296.02
p=1178y, =1156= <E1 =737 %1072
® = 65568
Lx?' =5675=> <E| ~139x102
o = 8294
n=142= <E1 = 0560
® =29402
lo=1867{x, =1794= <E1 =-4.73%x107
® =61792
¥x3 =7924= <El = 8897 x 103
( ® =82.92
6 =142= <B, = 0561
® =29693
[p=1911{x,=1830= (E. —462x10°
®»=61873
% 79.47 = <El ~879%10"

Tabla D.23a. Modos localizados con la variacién de la

P Y P2

» con cada “p” parael *C.
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( » =10398
x=142= <E1 =0518
> —o1 ® = 292.14
{pz 16 [p=1178y, =1126> <E] — 704x 107
® = 64114
| Lx3 =5426= <E1 ~211x 107
[ [ o =8294
X =142= (E1 = 0560
® =289.87
[p=18677,=1743= <E; =-451x107?
® = 604.80
{Pl =01 T not= <El =179x10”
p, =22 ( o =8292
0 =142= <E1 = 0561
® =292.70
[p =191y, =1778= (E, = 440107
® = 60570
| 0= 76.16=><Ei _184x 10"

Tabla D.23b. Corrimiento isotépico de los modos localizados con la
variacion de la “p,” y “p,” con cada “p” para el "*C.
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