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Por mucho tiempo la descripeidn del Cenitivo I en halo-

genuros alcalinos, ha parecido razonableiments cormnleia.

Bl Centro ¥, es el Centro de color mbs si

te por lo que se¢ dedica cspecial atencidn al estvudio -

de tal Centro, este ha sido ldentiricudo por resunali--

cia de espin del electrdn, como un electrbdn cirancdo

en una vacancia ionica negativa en completo acucrdo —-
.

con el modelo sugerido por Zoer.

S

O]

La transicidén electrdnica princinal en absorcidn,
llamada la banda B, la cual "eleva" al electrdn a un
'nlvel abaao de la banda de conduccibn, una transicidbn
ris débil sobre el lado de alta enerpia de la banda T,
es observada también y cbrresponde o transiclones & ni
veles immediatamente abajo de la banda de conduccibn
denominandose banda,K, se encuentran también las ban--
das I, L;L; las cuales son més pequeﬁés gue la banda F,

pero son proporcionales a ésta. Istas bandas ¥,X, L, L

L3 se asocian con estados excltados del Centro I', 7 ss
pruscba que estos estbados excitados se originan del es-
tado base del Sentro I,

Ixisten sin embargo varias dificultades en acepitar es-
ta interprebtacidén, una es el concento de estado locall
zado de enersia en la banda de conduccidn. dPuede tal
estudo existir?. Si es asi, es el tiempo de vida de eg

te estndo lo suficientemente grande como para aue las
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transiciones a &ste, scan "obgervablaes'. LCGmo pucde el

~ R R SR ] , B ey ] e, D e T T A S
Centro & aar luzar a tndes eostados excliaodon?, doulloes
N e ~ rr vy e 3~ —~de Ao 7 -~ R N <r v A
gson lag cnernias do estos eshndos erxeitadosy, &V cudles
son sus funciloncs de onda?. Tarse (o aotos a8 ge

resuelven on este wrabajo, el agmecto ~ue intarsnn v ol
cual constituye el provdsito de Gsve, on caleulur las
funciones de onda 7 las enurglas de los esbvados cwelta-
dos del Cenpro T, cosa oue 1o osbd revortnda en 1o lite
ratura, de nanera satisiactoria.

JEY frabajo estd basado en varios articulos reporindos en
la literatura.

Se da también evidencia experimental de 1la exisﬁenoir e

los estados excitados del Centro .
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CAPTTULO 1

LOS BSRADOS BXCITADOSG DEL CHEURRO 1 THVESDT (r,\f)(") POR K

DIl ABBORCICH GPICA HODUIADA.(I)

La existencila de estados excitados del centro 7, si-

tuados de % a 5 ev arriba de su estado basc, ha sido supe
b T ol

o

rida por Liity para explicar la aparicidn dc los wicos de
obsorcidén llamadas bandas L,, L,, L;, sobre el lado dc al

ta energla de la banda F en Halogenuros Alcelinos,
L4
Bl conocimiento de los niveles de energia del cen
tro ¥ en KCl, especialmente las medidas de Vild y Browm

nuestran uwna fovoconductividad umbral bien definida alr

o

dedor de 2.9 ev, indicando que el centro F estd& en su -
configuracidén no-relajada a menos de % ev del fondo Ge

la banda de conduccién. Por tanto las bandes L deberdn
corresponder a transiciones a estados dentro del continuo
de niveles de la banda de conduccidn. .

Por otra parte las bandos L obadecen la b»len cono~
cida ley de M6llwo - Ivey, la cual es caracbteristica de
un estado ligado, asi que estas no pueden asociarse sim--
plemente con una estructura de lo densidad de estados de
la banda de conduccibn, perc parecen en cambio ser debi--—
das a la presencia de nivéles localizados denuro de la ban

"da de cohdgcCién. = ' .

A pesar de la indudable importancia de lcs aspec—-—

tos tedricos del problema de las bandas I, evidencis ex—-

perimental soportando su atrubucidén a estados excitados



del centro ¥, es5 bastante escosa

Ta prucha nds convincentec oo 1a ouservaciin 4o
Liby, que la altura de las bandas L es provorcional a ls
de la banda X en un amplio rango de concendracidén de cen
tros .

La banda X se supone se origina de btrancicicnes
LA ja 2 . . Je I - '..., 3 - N O D\ PPV B
Opticas a los estndos exeitados dol ceabtre ', ¢3vundo ——
Justanente abajo de la banda de conduccitdn. [z aun alpu
nas de las bandas L han sido encontradas en cristmles, -
los cuales han sido irradiados ¢ decolorados a vajas vewn
peraturas, una condicidn muy diferente de la coloracidn
aditiva.

“Pem e

Zsbe experimento es realizado ccan la infencidn ¢s

probar que las transicilones 6pticas responsables ds las

\ N \
- A Ar
oaze de

bandas L,K de absorcidén se originan del estado
un centro I.
Bl principio del método es el sipulente: un cris-

tal de ¥C1l aditivamente coloreado gs expuesto a baja ten

peratura a un haz intenso de luz ® , cuya in%

ria con el tiempo a una frecuencia v. Como resuliuio de

2

acidn las poblaciones del estado base y dal -

<F

esta exci
primer estado excitado del centro F varian con el bLiem—
po alrededor de su valor promedio a la misma frecucncia.
Un haz de luz auxiliar de d.c, ei cual pasa atroves del
cristal induciendo transiciones del nivel Fo & I mues——

tra entonces modulacidén en amplitud a la frecusncia v
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diacidn excitante A?(A)es definida a sravés de la rela-

cién: Re(d = Moy deld)  f2)
donde Wor es la concentracidn de centros I y b;(*)ol -
coeficiente de obsorcién del cristal omﬁsado por todas -
las transiciones desde el nivel Iy,

Calculamos el cambio de inbvensidad del haz de luz
auxiliar, transmitido a través del cristal a lo larpo de -
la direccidn Z cuande algunos de los centros de absorcibn
son excitados por la luz I incidente en la dircccidn X.

Sea No y N el nlmero de fotones transmitidos vor -

seg, en la direccidn 2 en ausencia y en la presencia de -

la luz F respectivamente, definimos el indice de modula--
N -No

No
excitante es puestvaiy quitada periddicamente, con referen

§
cién como: M=

sobre la hipdtesis que la luz

cia a la fig. (=) »
No=oab Tow axp [~ kelNC]
N= bTow S: exp L= k{x N el dx
k°ﬂ)) kix,%\) coeficientes de absorciém en la ausencia
v en la presencia de la luz F, low intensidad de la luz
blanca. k(XM o8 dado por
b(x,)\): Re(r) = nN% Bgld)
k(M = Dnog-n% ] As (A
Nog- % = Nz poblacidn del nivel F, en la presencia

de la luz T, para pequeiias modulaciones: Ay (A} n§(x)cecl

Iy

M _ b Tow S: exp LR N ¢l dx - ab Tow axp (-ke(rlc]
' ab Low ey.()[‘k"“)cl

c o
N De(N 30 (“OF'V\F) dy

=
i
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Fig., 1-2. Posicibn del cristal relativa a la
posicién de la luz excitante y la luz -

medida.
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Bl indice de modulacidn crece en La intensidad ds la luz
con el +tiempo de vida del nivel 7* v con la lor~ivud del
cristal avravesado por el haz de luz auxiliar. Parc pesus
fios valores da ¥2% el indice de modulacién, no devcnée —-
del espesor del cristal en la direccidn de la luz exciten
te.

1-2 Resultados Experimentales y Discusién.

il indice de modulacidn de la luz auxiliar es mosbtrado en
la fig. (P@, como funcidn de la energia del cristal de —-—
cloruro de potasio, contenicndao 1.7 x 10” cenbtros ¥ mor
cn® a la temperatura del nitrdgeno liquido y & la frecuen
cia de corte de 75 Hz. La modulacidn que se muesira como

positiva en la fig. (14), corresponde a seflales en fase —-

o

@
(2]

con ia luz I, el cristal se¢ torna mis transparcnie

Ca.

iluminacidén con luz F, y esto puede ser debido en »nrinci-
pio a transicilones, las cuales principian desde 7y, la

curva de la fig. (-3), muestra la superposicidn de v

picos positivos a energlas gque corresponden a F,I,L, ¥

>

Lz y con un pico nis negativo centrado en la energla de
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fMirE. 1=3% Indice de Modulacibn como una funcidn de lu
encrpia de los fotones para un gristal de KCL con
teniendo 1.4 x 10W centros /e’ =
corte 75 Hz ¥y Gemperatura 77°K)

(Frecucncin de =,
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la .banda ', Un-pico posibtivo correspundicnve 4 1o ban—-
da L, estd oculto bajo una sciial mds nesabivao, nero nuede
ger resuelto como se muestra en la varte lnfoerior e la
fig.(-3). La forma del espectro en ¢l lado do alun cnersla
en la banda ¥, es debido a la combinacidén de F,X
con las fases apropiadas.
Una curva similar es obtenida del esncctro de ab--
sorcidn de KC1l, si graficamos la diferencia entre el coe-
ficiente de absorcidn antes y después de la conversida
T.—mvﬂ”.‘Los resultados de la fig.(3) prucban aue lag ben
das K y L(s) se originan de transiciones partiendo del es
tado base de un centroe F y muestran tHambién qﬁe Lajo la
accidén de luz I’ a 77° X., una banda F' se desarrollia la -
cual se reconvierte en la I' en tiempos no mls grandes gue
l/v . Bl proceso puede ser representado por la sigulente
reaccidn:

| (~3) F + T -»F' + vacanciaj seguido por F' + vacancig
~w 2F (1) '

Las reacciones anteriores parecen involucrar efec-
t0 tlnel de un electrdén de un nivel excitado F¥ a un cen-
tro F vecino, seguido por la ilonizacidén del centro F' por
el campo eléctrico de la vacancia abahdonada. Bl esnectro
de la fig. (-3) no depende de la btemperatura en’un ranso
aproximadamente de 15° K alrededor de 90°K, esto muestra
que el proceso (13) no involucra ionizacibn térmica del
nivel F*, puesto que el rendimiento para la fotoioniza-——

cién del centro I varia fuertemente con la temnerasura

v e 0.
alrededor de 90 K.
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Por obtra partve, la abgsorcidén modulada en la fig.
(-3) depende de la frecuencia de corte de la luz excitan-
te y de la concentracién de los cenvros de color. La fig.
(-9 muestra el iandice de modulacién como funcidn de la
energia o dos diferentes frecuencias de corte (100 Haz v
1000 Hz), dos caracteristicas cualitativas aparecen de
la fig.¢9:
I.) Indice de modulacidén decrece con el incremento de la
frecuencia para las ﬁandas Ty L,'como también para se-
fiales cn la regidn de la banda T'.
II.) Los picos K,F, L(s) los cuales se originan de btransi
ciones, partiendo del nivel Ty de un centro ¥ tienden a
ser predominantes a albtas frecuencias, esto se puede ver
e jor de los pﬁntos experimentales de las curvas de la
fig. (-, donde la cantidad M A; proporcional al indice
de modulacidén es mostrado comofuncién de la freouendia de
corte para las bandas F' y X (a para F' y o para XK en la
fig.) -
La conducta dé las curvas de la fig. (-5, se entien
de facilmente si uno supone que al menos uno de los procg
sos (3) ¥y (¥ es gobernado por una constante de tiempo --
del orden deildz sef. Entonces‘a altas frecuencias de cor
te, la banda I no es reversible y el UGnico proceso que
contribuye a la modulacidén de la poblacidn del nivel f;,
es la descxcibacidn luminmceﬁﬁr del nivel F* la cual no
depende de la frecuencia en el rango investigado.

Los procesos que ocurren en el cristal, son mostra
dos esquemdticamente en la fig. (-4, donde las probabili-

.
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dades de transicidn i/vy 1/t , L/,

LLGHEROS Napy A% ¥ Dogy Llis
de il

Cres aiveLes nostrados en lo

ulacion sinucoidnl v frecucncia w/2T co Lo aw B ooeiton
GULACLON s1inusoided [y frecucncla W/ .2\ Ge Lo 1l 0 SXeLloun

te, la razdén o casblo do né an: (ﬁf)

. 4
Y - Na (aaswiw\\; - 2t

o

donde #a e¢s el nluacroe de fovones absorvidos por unidad de

volinen nor unidad -de tlempo y es:

| ., Y
(-6) Ne = ©% Tos v p L e%x']

v t*es definido como: l
\

\
R . = — -
(""l) Tr —CT -c\
-l
T¥es wés corto que Ty(el cual ¢s del orden de 10 seg.).
La soclucibén de (-5 con la condicidn de wWT'eel gg:

(1-9) NGz Ne TF [epwi+ b

por otra parte la ecuacidn para n[F es:

@ Sue. M Ne

- Lla cual tiene bajce la mizs-
Ak T ’ Y '

T2
na condicidn, la solucidn estacionaria:

. Lo- &
“?\ = N T* T [ Los (W= {;l + \]
D] . T2 P4+ we T

con {.% & = UJ_T},

La consepvacion del nlmero de electrones da:

- . .
N

(=) Ny = Vegp - N7~ Mg

La cual nuede ser escriivia comno:

R )\'v:~ F_'.L, | BRSNS
43 N = Nog - Ne. T | I = ( L L T

Ty J i Wy



caon

L) Yoo

Sustituyoendo (o) v (M5 en
& o
Me(d) = £ b3lA) & (Noz- My | a
a
eneontrunes wa indice de modlucidn wnro
vartiendo o g .
P AR - A { oy o f-%
Ma (M w) o 28 Top T* |y SOL T2 00 (1o wep (0%
TL i ) o 22 it wt ok
en ¢l 1limitc vara frecucncias wuy wajus ¥ auy alvas U
005 e ')
2¢ # [voaxp L e\c&]> L g (A
Mp(heo) =g LTow T ( P
S8
) No)e 28 Tep Tt (1) ( |- ovp [-2%0 ]
M;L l = T ov |
Ia expresiln ) es lo nisma conoe la valide er ¢l caso -
Ge un esiado excitvado simple de vida mediaT' La modula-
cidn dada por () puede ser mucha uis’ gronde gue la dada
por (M) cuasndo  Tys» T, .
Por otvtra parie para transiciones vartiendo del ni-
vel I'' Yenemos en la nisxa Fitaw
— LT oA
() \ 2¢ ¥ T y (\ aye L-e%a
! Ve L= Tpr U 1i s 4
Mg \ )< oF = Jie wt Ty

L bajos frecuecuncia

T,»> L » esto e el Indice de nodulacidn del nivel T,

T N N
es pobernadc princivaluente nor los procesos (-3) vy 9
a altas Ffrecuencilas por el conbrario MF\/ ~>>lH~W/A;\,
esto es la modulaocidn Cel esbado Py es gobernado por la
iesexcitacidn luninizcente del nivel 2F.

Los indlices de nodulucidén purn las srensicionss van

tiendo del nivel P , son dadags nor la exmre (43" con

W%b;

-
&

coincic

Ay
PRI e
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b apropiado, ¢l {adice de moduiacidn -

“?l

T AT Y
v X se obbtienen de (43) ¥y (kY con
sy 103 ser T.=5.3%/0 BOE,. 00I Paricnous. cono
funcidn de lo frecuencia en 1o Jig. ()

8}

cam - . . ~ oy i N s RN P . " by
L1 acueruo con los punbos experiseuntales s Lucnho

¥y mucstra 1o correcto dé las SUPOBLLLONGS.

FReRvES R

se que ¢l valor limite de Hﬂﬁuno devende ¢z los valores
de Ty Ti(probando que’m>)T1) conbenicngo ;olo cantldndes
nedicas (a,c, tha, en otras palubfas ¢l voalior fo alta
frecuencia de t%i nuede ser usado pera determinar el --
tiempo de vida del c¢sta gxcivado del centro ¥, wunio -
un valor de acuerdo con el medicdo NOY Swant ¥y 3rovin.

Los resultados do l&‘iigu (%) muestran gque pars —-
cristales conteniendo 1.2 x 10 " centros F/cm  la probabi
lidad (1/t, ) que el electrén excitado regrese al nlvel

F, por tinel a un centro vecino de acuerdo con Lla

cibén (-3) cs aproximadamente entre cincuenie voces
quefla que la probabilidad de desexcivacidn lumini scente
( 1/7T). Por otra parte se espera que 1/T, awsentc con el

acrecentamieénto de la concentvracibdn de centros I, pues—

o - /

to que la probabilidad de tanel es mis grande conlorme a
la disbancia nromecdio entre los centros I decrecs, est
se muestra claramentce en la fig. (-¥ donde el indice de
modulacidn es mostrado como funcidn de la encrglae vara -

diferentes concentraciones de centros ¢o color.

P o — —
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do lO‘ y 107 centros ¥ por cml! S1 cuponemon gue 4o csh-
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tros F senarados por una

enmlte luminiscencila pero

nismos Q3 7 (4 encontrados para la probabilidad de ocu
rrencia de la reaccidn (v3) v ()
*
#
Rz = = \-ns = l-axpl
T,
nde a5 srobabllidad de desexcitacidn luwninlscentbe
donde Wges la probabilida desexcitacid ce

‘e la fim. (% encontramos el valor de Re =323
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Gy v s A o 1ot a8 e e T e e S e e s
gsba modelo G \ll)u DI PGP QLULOS DROPCTLTOE. nh Ch-
cucnitra erxmerinentvelnente SUue,y G4 a 5 OGO SO L -

distancila cnvre veclnos cercancs, Lo enersic e

Sy puede ser relaclonoda con a pon o wmolanidnn
. - - g

(2) E":: (1R T S N

para la mayoria de los halogenuros alculinos a esthi medli

) A i e v < U z 3. e .
as en hin ,uuT'Oi'l N r—‘;Cﬂ ¢V, unas relac cidn ca eote YL

Do

primero obtenida por lollwo y posteriormante nouw

por Ivey. Se eacuentra que las bandas ., uuwectr R vota il

lacidn de E con a para alpunos halogenurcs alcalinos.

Mg.2-2, 8ste modelo explica cualitativanente lu anchupra

2‘-20

de la banda y la dependencia de la anchura y la nosiclion
del pico con la temperatura. La anchura se origina de la
vibracidn de iones vu01nou, 1o cual permise uns varizcidn

.. -

de a y asi de &, la amplitud de esba varlacldn es fui-

cidén de la temperatura y de esso depencerd vaubilin la an
chura. 21 cambio en la posicidn del pico nuede originor-

K4 -

se de la expancidn tdérmica de la red, lo cuzl incrementa
el valor de equilibrio de a.

. s . . . L . I
31 hecho fisico esenciel &qul parcce ser nue oL

estado base ¥y los estados exclibados en absorcidn, 63
tienen funciones de onda compactas y quc el pobencial ==
efectivo en la regidn de la vacancia es aproxima ente

un pozo cuadrado.

odelo del Avomo de Hidrdgmeno.

In este modelo se supone que el electrdn del centro ¥, -
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58 NUEVE €1 W CUDU Coulomuiang con o ung m

Al 1 0 Oy Ny

youna CONGTEnLe S0y G 8oUC mOGLdo -

2 e .
DA LCDOILA @IUUn Cnlld noRn:
~ T ’
(VALY E 2 - (R
& Ty NRe s e oy s y pymrr, o ety g
UG L&D,y ©0 4Ll Ciaall) GG (A CRRVRLV AV

- . oy Do Ay ~ m T e .
4. es la cnerpia del estvado bonoe, eshe modelo no LHraba-
- ERr. e [ P 3 - e P ey e Eal) -~ -y ey o P RN P
g3 Dlell para assorclon, DUXgUe Lob Jungliones Lo Sneid oo

Ay i= v en - - ~3 o 3= t -~ " 2 oe e wnd o
compactas, para suc las condiclones de lu teooria de la -

Py ee) = gl
2M

o
V(r), contiene el potencisl ionico, de coulomb 7 de in--

8 3 Tivym v sy A T xrm . - o P
tercambio. Una mancra de resolver esta ecuvaeclil an
g a e arla a ) 5 At val anta sunoniendo
Cransioriaria 2 Ul cocuaclin enulvalenve, sunoniena (‘
L .. o s 2 U e PR
\p‘- €S8 caqa nNor una ‘funcidn pl&ﬂa nue g8 oruononal a2 --

los eigenestados e valencia v nucleo Yeu(n)
(25 Y ()('} = Wl - ?—; ("Pcp,‘\dé} ‘-tocv (x)
33 U&v}%)=34r Qi,b\ Wi lr)] v ¢ es un estade de valencia
o nucleo cGel ion V.
) 2
@2 [i svie) Rl = éL}PL L¥)
Jdm

ustituvenco la Gltima ecuacidn en

G-9) {3@_2_ *V(v)]q’;(r} - “.:Z ( @y

[42]

@) \-Di)?i -\'VU);J \‘()cp (“‘) = é‘a"’ L{’c_‘,((\

por definicidn de #<v.

P ——




la ecuacidn

[ TR RV B
b0 [ 25 i) ] ) - 2 (et b 6o s B

v
formn la base para la Lormalac 6n de la tcoria del seuvdo-

potencial, se puede hacer uso del teorema de cancelaciln
de Kleiman, el cual dicc que, puesto que:

@) - Z W di) (ber - 6) Yew

&V
es un general positivo, puede cancelar algln efccho del
potencial que es negativo, la ecuacidn @) es la vase de
tres aproximaciones: ion punto, ion extendido y la aproxi
nacibén del seudo-potencial, las cuales discutizos.
2-4 Aproximacibn del ion - punto.

Para desarrollar esta aproximacidn primero notamos gque -
el potencial del cristal puede ser escrito como:

@) V()= vm(r)+U(r)

donde Vm(r) es el potencial de iadelung definido por:

(2-13) 2 Lot XA
\/\m (r] = R §_ = + ‘}
tyr-d\ v#0 v-Ry ~d r - Ry

donde R¥ es la posicidén del V-esimo ion negativo, y Ry-4d
la del positi&o, la parte de simetria esféri cf Ga Vo es
mostrada en la Fig.(2-1), separando el potencial de Kade-~
lung, y analizando U(r), el cual es el potencial iipico
de una colecéién de Atomos.

fn la aproximacién del ion - punto, hacemos
C2-14) vl QL (v - (‘ch Y:) wav’ﬁﬂ \{)cv (v
igual a cero y tratamoo de resolver la ecuacibn:

(2-15) \:535\ 4 VVA(‘”)i} golv) = € Y () i

las soluciones de esta ecuacibn son obbtenidas por oL Lé-
; +



25

2=

o . h. o . , .
todo variacional, en el cual las W¢ son tonndoo como oi-

genestados de simetria esférica,

/ PN
$ 0 p, la parbe no simébrica do Vulr), es dus recilada

y ¢l problema es reducldo al de una vartiou! 20—
viendose en ¢l potencial esféricanente simdirico.
Puede suponerse aue el cstado base sen 5y el

esvado p el esvado excitado, se pruehban varias formas de

las funciones radiales, la nejor forma de la funcidn es

de la formd de una funcidn Bessel, dentro dc uns vacai~-—

cia, ¥ una funcidn inversa de Y por una cxponencial do--—
creciente fuera de vacancia, estos resultados no son nu-
o

SLpo e

e

cho mejores aue los obtenidos con funciones del
las de Hidrbpeno.

Los resultados de esta aproximacidn concucréan
bien con el experimento.

Bsta aproximacidn da buenos resultados para la
absorcidén del centro T, pero debemos recalcar varias 1li-
mitaciones, como por ejemplo, las funciones &e onda no
son ortogonales a los estados de niicleo o valencia de io
nes vecinos y segundo despreciar los potenciales ionicos
y los efeotbs de polarizacidn que hacen dudoso aue 10s
estados excitados puedan ser calculados exactamente por
este método.

Aproximacidn del ion - extendido.

La aproximaciébén del ion extendido, presenta une mejoris



sobre la aproximacidn del ion punso, on

~ bl 4 2 s 4 R 1Y R I B I
lar a coro los términos de orvoronalicu nohans

ionico, ccuacidn (244) los incluys ¥ so ornhs G5 rosol-

ver la ecuacidn (24p). wn lo prbéoticn, uin cuboroo sdlo

d

vecinos cercancs son vomados

Jood ¥y Joy, han ap

P en los halopenuros alcalinos, auzaue no incluyoen

tos de polarizacidn, usan el ndtodo vari.cicanl nara ai-
nimizar las encerpias, aun con esas simplificaciones loo
calculos son complejo ' Algunos dificultades estan cn
efecouar las intvegrales y otras en nininizer la cneriiag
encuentran que la distorsidn de la »ed en el cstado base

es del orden de 1% o menos, los resulundos son de

bes de los potenciales ilonicos. Ios resultadoz para lasg

energias de absorcion e intensidades son buenos.

el modelo del ilon-punto, pero & custa de calculoz rucho
mAs complicados, este da funciones de onda
piamente ortopgonales a los sstados de nficles y valencin

de vecinos cercanos. Ll inportanciea de ecvo pucle ser

discubida en conexidén con la interaccidén Svin Crbita. 2

desprecio'de 163 efectos de
mense ser Justificado, si las funciones de onda estan 10
calizadas. ‘

La aproximacidn del Sewdo-posencial. .

Para mejorar la aproximacidn del ion-punto y sliunos de-
talles dol nmodelo dol Lon=czboinllag, swel o o0 Drlaml do-

garrollaron la Hécnica del Seudo-potencial para resolver



2-9

la ecuacidn (2-19), ellos desprecian término de intercan-
bio y hacen una "aproximacibén localimada" removiendo la

funcidén del centro I, dentro de dos integrales, sobre la
base de que esta es relativamente constante en la vecini
dad de vecinos cercanos, con esas aproximaciones la ccua-
cidén (a+10) es escrita como:

(2-16)
E + VN-*Vcou\ - Z \‘Q(_V‘VVH) LQCV] “P(_ = & Lpt'

M c, ¥

donde Ver es el potencial del ion-punto y V,* es el del
ion-punto mas el potencial de Coulomb del ionV, los ul-
timos dos términos en la ecuacidn (-¢) representan el
Seudo-potencial, estos Gérminos pueden ahora ser desarro
llados en la misma forma que fué hecho para el ion-punto,
alrededor de la vacancia, el resultado para la parte de
simetria esférica del ion~punto, més el seudo-potencial,
en el cual el seudo-potencial ha sido calculado para cin
¢co capas, como se muestra en la Fig.(2-3), Kibler y Friauf
han investigado el efecto de términos no esféricos en el
potencial sobre las soluciones del problema del cenbro ¥,
su conclusibén es que incluyendo los términos no esféricos
del potencial del ion-punto, conduce a un desacuerdo con
el experimento, pero esto puede ser evitado con la adi--
cibn cel Seudoepotencial.

Se han hec¢ho investigaciones de la teoria del

Seudo-potencial en la aproximacidén de Hartree-Fock y se
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ha enconbrado estados localizados, ciephios thr-

mines anarecen, Los cunles son muy poousios, osuo ce del
orden de dicimas de ev.
jiébodo de Simpson.

Un centro « consiste do un electrdn atranado en un punbo

de la red del cual un ion nesutivo esbtd nusente.
tener la forma del pobencial, utilizasos ol_uodclo de

Josu, el cual considera el material como un medio unifor
me polarizable, conteniendo un "agujero" en la posicidén
de ausencia del ion. Dividinos ¢l cristal en dos porives.
.

S L~

La vacancia se c&n sidera esfirica ¥y vacla, el dicléc
co alrededor de ésta, es considerado como continuo o S
micontinuo dependiendo del problema en considerscidn, la
ecuacidn de Schirddinger densro de la vacancia cs:
(2-11) K— ff,vz + V(T)]‘V = ET\? donte wm eg la masa
del elec“"on v V(r) es el potencial cn lo vacancia, debi
do a la distribucidén de carga (fuera de la vacancia), en
un cristal perfecto la eccuacidn de Schrodinger es dnda -
por (2-13) donde V(r) es el potencial en ¥ y esta compues
to de dos partes Ve el potencial de los iones ¥ Vi el
potencial de Madelung y es igual a Vm= L d{ dondc d es -
la constante de Madelung, a es la dis t&ugld entre veci--—
NOL COLCN0G .

Cuando consideramos los efeétos del ion negativo
ausente y la distorcidn alrededor de él, un término Vi

tiene que se waad yoteucia ste Lérnin SUTTGC
tiene qu r sunado al pobteucial, estc & o Vr 0¢

porque:

Hay un ion ausente, esto crea un campo en ¢l cristal, --

L
i
L]

T -

.

—-— e &
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H

on i\
wa Torpt aeed i esm e 3 vy ey o - i
Fe SN alth iicad cxisten dos geouacliones 4o PP R 4

3 T P . L e P i T e e
nara dentr ¥ooura nara ruera de la eslera Go wO8T, L& :
N . - PP A AN A LT e Pammmer S e e . . }
T Lo ecuacidn do Sen _LU\,.LA.‘ G LVCRO GO LI sl oo, el i
H
3
t
)

o]

K"iL Piy Vi) | w o= (Er €)W
Zvn

J

Y i _)l 'L ‘C’oT \ wrm oy 1Y T )
v Y essan relacionadas por Un= alz wiv) & } Ve SREI TSN
A
]

e (2 puede soer conocido.
Simpson supone una socla ecuacidn aungue esta tiens dos

T 3 5 3

N . .,
narves pucs tOo nue T‘f/I‘ ) 8s calculado wer dos metodos
Y ) 1 / .

B L K e Ot S

ferentes dentro y fusra de la esiera do Jost, dentro Ce

o~

eésta se supone un pobvencial constansve, cuya prefundidad

es calculada Gel potencial en el cenitro de lz esiera,

E]
e S _ .

M
o

los lados del pozo serin aproximualos por

Coulould con correccioncg para los desnlazanientos lonicos
v el radio Rv del pozc es igual al valor de Lotht ¥
ton.

Consideremos primero un caso simmle,

poniendo un electrdn sobre un ion en el origen ¢ en un
mecio continuo dieléctrico, con koy b constantes aicllc- .
tricas de alta y baja frecuencia. Para calcular iso ener-
zla potencial o el potencial Vx, SUPONSNOS aue un asujs-

ro no es la vacancia lonica neguviva, lo podemos introdu
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wimm v e e Do e 3 cr T ey e T rama st ot e g Ao .
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Y — lCa

La cargs netws de nolarizacidn scbre la

e . . o D B L - ~
-3 i\~ ™ la cual produce un notenclal en ¢l cen-
o '

tro de la esfera
-8 (1- _L>
(Z-ZZ) Re ‘r’:o

si sumamos una carga dg a la esfera, cl trabalo hecho —-

&l potencial en ¢l centro de Jla vacancla icnica negativa

esta compuesto e dos términos, el de iadeluns (22 < ¢

Cpfe

|
(2-26) - = ( L= 5
donde {v ¢s el rulio de

trica estitica la ecuacidn () cuenta nava la moluriza-

cidn de la zod, el velor do v eg vl
los de llout v Livtlevon calculan el valor del vovencial
en el ceantro de la vacancia y evaluan Rv, usando la ecua

cidn (¢ -214). Calculan Gambién el valor de Av v ¢35 U.G5z en

R A i

AR W e o ik

L ——
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PO
i
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T

de la vacancia v son izualos benonos:
5
P N B
Vo = — €5 0 = o
a )
(R P o Y g 3 Y T P B A - D -~ - .
Vd @3 coro nonmue ¢l elecordn soniizuie en 1n

cla y la carra elcctiva vigva desde un punitc fuery ds la
vagan 1clia ¢s cero.

T R N . 4 N P R N 45 A LT ,
Para entvender fisicamente la situacidn recordenos

la ccuacidn @# en donde el sesunio ¥ Lercer wéruino ==

orimina de Cos ramones diferentes, ¢l
9 M PO 4 . - PR . sy e

aparece vorsue el electrdn estd en un nedlo ol cusl ha -

sido polarizado wor una carga Sicticia rosli-iva, el ter—

cer sérmino se origina por aue el electrén es Lo medo de
un punto del criscal donde la polarizacidn es dbbldd a
61 mismo, esto es una carga negzativa.

inaminando Vd en wis detalle, el electrén no. es
t4 totalmente confinado en la vacancia. Sea p(r> 1a cexr
ga contenida denvro de una esfera de radio Y ¥ en térni
nos de ¢ &

‘ 2 Zér’

(2-29) Plr] = SO N){ ;LW\T' k
donde Y es una funcidén de onda pard él oncvrvn.
El campo en Y es:
(29 E\—-?U')] é ‘ 7
Vg (\~\ )[\ oee) ] g_ u;®%e o“lglna qe 1a

tras aue [-p] & es debido a la oa a
Y2 bl

tas qos Gliimas expresiones dén’(le@felj
zacidén de los iones es dado por: S
Qg§ | J
(-]

Yo




K ey f 1 -4 . Heisle qe \ \ r STd {2'
restando @¥hy () tenenos: ;k(v}: [, +,“} li- por) ]__1

-
\ “o © ™ Y&

t
J Vd="swe-¢4kr} dr es la conbtribucidn al poten--
cial y el potencial V(r) es:

Y e R
Vir)= S ?(V)&v ; V(F) = S Tl oF

oo el Q. ( . l—) (2—3&)

donde P(r) = = 5 Ci-pl] 0w, %

el potencial V{r) que serd usado ¢n la ecuacibn de Schrd

ainger es el potencial del campo I y depende de v maesto

que una relacidn entre V y Y es dada por la ccuacidn de

Schridinger misma, las dos pueden ser calculadas por un

metodo autoconsistente, el mebodo usado anui es el varia

cional y puede ser delineado brevemente como sigue:

a) La forma de la funcién de onda del electrén cs supues

ta y una funcidn deleste tipo teniendo uno o mis parime-

tros variables se escoje, digamos . Y = A g M4 (2-33)

b) Usando las ecuaciones @& y (@39 el campo en el cual

el electrdén se mueve y el potencial se calculan.

c) Se supone que la funcidén de onda final es del mismo -
po s ,

tipo que la inicial escojida W=8¢" (1) usando la inte--

gral variacional: y

@ we fer - R vt W4T

se obtiene un limite superior a ls energia dec este esta-

do, Wes funcibn de \y u ,

d) ILa mejor funcidn de la forma (33 se obtiene haciendo

2W _, v esto da’ A como funcidn de .
DX
e) Si la solucidn final de la ecuacidn de onda es consis
fente con la funcidén inicialmente escogida debemos bLener

.« 2

A= ¥ de (d) obtenemos una relacidédn , la cual puede

Bl
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ger resuclbta para A solamente, sustituyendc en (2-3%
la ecuacidn (-3¢) obtenemos la funcidn de onda ¥y
gla. ' : .

La interral variacional es:

(2-3%) ]
W= SL\)* E' %VZ+ Vo"‘ V}L] \V\ ‘:l‘(‘



2w, ZEHAGO 1o ¥y 2y del cenusro 2
Aolicando ol mdhedo descrito antoriovmenta,
cibn de ondn para ¢l cosudo 1o 10 Y= ‘4( ]
- I i .
ol ¢svaco ;3333 G GUO fz‘i,:() \1)2){} H)EM““"CMI«)b.u LML Gl
tado Zp. Lo ocunaclones cue o obblonen Levo SITTR I o
ost0s esvadas Se resuciven numéricaucnite ¥ low velores G
son Gados al final de estog ciloulod. UNALO 1s
Y :
Be Plri = V\9if gy dy
©
<o - .
. o AKX .
Pir) = S L9 gmredy = 1 Sustituyendo Y - BE ;
o
. 24 o
2 r . - i/\’ ot
PM—.TBQ grvide=a o [ pre M yuede o
2 5
i
-E = 2 >‘ v ) Cg ’&" = 2 )\ aY sus UL\;I). vendo en (1‘3.’:}
PO
-t z oW
2 T . - .
\2 = = & ©
o 4/ A SAD
o

= T (."‘) (Y)*l\]

8§ B¢
N3

» 4T 82

: AL L>
' 353

I

[t

i Bl campo actuando sobre un electrdén en

}'{r}:_.;_.._ 1-p(e)] + L. pir)
ky? L i ] bpre
v Y
,A; ; Plr) = § [ am ez dy j

)

qir g

-
-

integrando por partes:
E PR = 7vd . -
3 ’/u..‘(' ) 3})\~. 2T oy 5 c\g“

Entonces:

B = uéf
Iy

T es:
=
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Integrando por partes el Gltimo téramino:

, } e o v
Ple) = et i - N NI CE S Rkl N
A !

0
—~—
-
H
=~
=
fure)
o~
——
'
l«
>t
IS
~
>
=
[ SR ¢
‘s
B e,
>~
[N
<
[
H
~—3
=
>
29
(N
~o
>
=
[ S
A
s
-t
».»‘
_—

' 2 -
Sustituyendo  (2°3 7) ; B = e

3y -2Ay
Plr) _ dAvig 3 ~ZAT 3 -2 Ar
= T ah S A 4 + 1
a\? U A

Plef= 1 - é”r( AN o2 Av ﬂ(m)

Considerando la expresibén para F(r), sustituyendo el valor

de p(r) en unldades atomlcas, tenemos ‘
Fle) = — & i—‘— } " 2Ater & zkr-w)]
EY?‘ Y2 o k X‘ (

iy Lo, WL__\_X

- 1A ' \
bez | otz Bt 2 ] Z)szrl F2AT )

\

Tr)= ___‘)_;.X-_\,_ '\E_l é?_)\v 2 \2y? ¥2)\r“‘>

kofz b (
¢
El potencial V es: S T A\,
Y @ :
\ \ ¢ S -2y
S APRTRNL FP po
Lo of e -%) EE) Yo

oL akr
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Sea
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Considerando las ccuaciones @4k  (242)
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Lstado 2p.

Considerando las ecuaciones (-29) (2-3%) {(2-35)

——

._\. pr
Rov

Plr) = Y \W 1\t amrzd e ', F(r):\: Li-ece)] =

O e 4

@ [79]
w:?‘(’. (-%Vz‘(’\\anzir + S‘\)\\)o‘i’.‘l“‘z de + S

tenemos tres funciones de onda que describen el cstade .2p,
energlia que se obbtiene es la misma para cualquiera de las
funciones.

-

~ AT
Uiz = Ari ame §, = he o’ sue emd

by = Ay 24 o sud

A es evaluada por normalizacidn, tomando ‘gzcomo la funcidn
para el estado 2p. Sustituyendo en (2-29) ¢ para evaluar A

; , .
A

0
! ~za¥ 7 B
LPizanyidy = Sr\z\‘?-é. Cog 0 v2 sp do d¢ fi" =+

v t
P o
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:re(@ﬁ-o?’@) = 3 0p2°0 (—- we) , L.— (Qp—_)se}_)o = 2
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{2-54).
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CAPT "JJULOI 3
FORMULACION GENERAL Y SOLUCION FORUATL.

Planteamos y resolvemnos formalmente, el probvlema de -~
los estados de un electrdén de Bloen, en un potencinl perid
dico V(r), y un potencial de impureza cualquieru U (z), ob
tenemos un método general para calcular las eigenfuncioncs
¥y los eigenvalores, obtenemos primero la ecuacidn cdel elec
trén de Bloch, y resolveros esta ecuacidn, que es una ecua
cibn integral, reduciendo su Kernel a una suma de »roduc—-
tos de funciones de R por funciones de b, aplicandco un né-
todo de ecuaciones integrales.
3-1.BEcuscidn General para los estados del electrdn de
Blocho.

Suponemos que el Hamiltoniano total consta de dos partes:

Ho el Hamiltoniano no perturbado

U --el potencial de la impureza.

Las éigenfunciones de H, son funciones de Bloch y en térmi
nos de estas se puedé expresar otra funcidn, si suponemos
que las primeras forman un conjunto completo, Yo (r) es
una funcién de Bloch w denota la banda y R el vector de on
da en la primera zona de Brillouin del cristal.

G0 Ho ¥l (v) = €4 L) Yuke Le) v el estado ¥ satis-

face la ecuaciédn (-9

(Hot0) ¥ = e ¥
¢3)  Wabk = e H T U L) C Uk (v)

3 una funcidn periddica la cual tiene la periodicidad de



NS
A%

la red. Comsideramos una banda con un minino en R=o
Consideramos ahora ¢l conjunto de funciones:
34 e
6 Tak = ¢ Uno
¥y asepuramos aque forman un conjunito completo vrionorusl,
gi Wk lo forma, supongamos ahora un funcidn F(v) G
sarrollada en términos de las Wak
@) kv
.
U0 = T { 4l 90(0) Galk) =2 [ dk 9alk) 2
n w

Y por otra parte una funcidn periddica puede ser Gesarro
llada o -expresada en términos de funciones de Bloch en el

fondo de la banda.

»;
9 Unk = ZV\ ‘Onn‘ (k) Unto

sustituyendo G- en (-5 da: {1l = % &cw Gnll) Tnie

ank) = .2‘:_. q“\“Q’ \o““) (\4)
la ortonormalidad para las funciones de Bloch.
G- |
(Yo, Burle) = § W Yol b = Sum S (05)

y para Fekes: . ‘
otttk er
) (T, Fak) = § T TG Uwe 4

M L4 4 A ] 4 2
como Ywohyobiene la periodicidad de la red la podamos desa

—

rrollar en serie de Fourier:

. * ' sl Bme ¥ i nn!
6 Uy, q“'O:ZV‘V‘BWa ¢ ; B
son coeficientes numéricos y Km son vectores de red reci--

proca, sustituimos (=9 en @-9):

(Fak, Foler) = [em) Z B & (k- Km)



N
{
o

k,b‘ estan en la primera zona de brillouln, b-ﬁ‘: on

esta en la primera zona Dor ser vector Co rad racliproca

en la primera rona: ek ¢ v los fnicos  va-
. = =
- ’ - ! P
lores que pucden Gomnr R @' son ¥ o g soro wooo albi-
O

o no es posible porque son ondas provaginicse ¥ K=o 2o
- . ’. | , 4 !
g5 una onda bvropagindose, por tanto R'-R = Kwn @5 5010
posible si wm=0 ¥y por tanto:
. \
nw
( Fal, Folo) = (21 ™ § (k'-k)
-

Usando el teorema de Fourier y btomando en cuenta el woln

o

nen de una celda unitaria los coeficlentes son dados

poT: an! ‘
i g \km“f ¥ hV\Y\‘ \ . | & \
= e - . - — . o — nn

™ Q ¢ Uw\oumo dv ) Vo = ) gu“o Uaio = (203

Y (Fre,Fwk) = Sww § (R-k) , Lo cual es la ortonorsali--
dad requerida.

La funcidén de onda de la ecuacidn (37), se¢ puede
escribir como:
6-19 \P3 ?h.‘ S dkt An (k) Tale

v la ecuacidn @2), queda cowo:
\n\

[hexute)] Z Ydlr A lie) Tl = € 2 bt awle) Twb

‘.,\( v l",. T ‘[_\,‘\(!\
-Z;\:‘ %4‘&‘33‘(’ r‘v\h K.\‘\O'\-UU‘}] —’Fv\'b_lf'\v\‘ kLQ\) :Q%‘ %c‘\&l )A W v\\,g N L\)

= §'o\ww\e\\x°+0(w)\w\a\) A () = ¢ Anl2]
(3-”) 0

donde (Wh\Ho+th)\th son los elemenbtos de matriz con
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recpecto a Tul
Los elementos de maitriz nusdan sor o e
como sigue, para He
. o
N - Lo N 4
G0 (ki) 2§ we @ Ty, dr
H
| _'\3-‘(‘ P ‘L‘ﬂ‘u\
L ——— "’ 3 ! r
(Y\\?\L\u\“'\ﬂ‘) = S ¢ Ul,'r\o 2‘,“‘\' VL )J & U ywin 3\
A . _ ) rA 2
P (H)v , =t ) 97z -7
) . e -
\ A Ve o b gl (i o+
\_ - ‘E‘MV-Z'\‘V(T}X e Unto (Y‘) o ¥ = - ;-—MV E Ui
-‘,U\'.
'\.&2‘0‘(‘ ",2“\" ; v ha Q'"“ Ua't
X V(v o Uap (0] = L gyl @7 Uaolriy ¥ "
Z

7oLk 2 Y Yo ) 5 €

_ {
=" 3
£ L) @R g el ]
R et 2 B g (Uwote) ]
Lk ) 4o € g L
A |

. v \\
C ok T il A @ BT g [l )]

"9"
¢ U (4]
|

v Lulr
! * | . .
Y L;‘lo\ f_{._
2 " L0 u‘n( vy
B R R
- 2 ’ ‘ ,
e
e, ke P ) T e U
\\E- ™ FM
. \ ., P 1
Lkh"ﬂ‘)o‘f ) . é L \“,3__ N \;X,F : Uatp @
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€y es la energia cn el fondo de la nesims bunda y P os
. . . AN ST
el operador momento (—LV), tomando en cuenta que e
es periddico entonces por el mismo armumenso (desarrolla-
do en serie de Fourier, tomando en cuenta aue R k'estan

en la primera zoma de Brillouin, etc.) queda:

(bl e bwle) = B0 gee) fun, (ew o B2+ B

o) (nklWolwle) o sUk-te) [ (en + 20 Spp v Ba P

Pan es definida como:
. & =2 \
@'W) . P“r\l - _L___i(\_;‘_)__ 5 l‘“m) (.i_ Vd\} un'o A‘(‘

A .
Pan son los elementos de mabtriz del momento en ¢l fon--

do de la banda y tienen las propiledades sigulentes:

v . .
Pn =0 ; PAL 20 = (Row) 1o primera se sigue del hecho -
que P2 i 2éu(k)  la cual es cerc en el minimo de le

ZEJ\ . - . .
banda, y la segunda de que existe un centro de simetria -

en el -cristal.
Para los elementos de matriz U procedemos de ua

nera similar

(nk\u\wbﬁ = j Qt(hhh)w.U Uho Ynio dv
tomando en cuenta que u;ou“m tiene la periodicidad de la
red y desarrollando en serie de Fourier, (vik|ul|n‘lt)

la podencs escribir como:

ANy LY ot ke
\.(V\E\U\V\'\e“ - Z‘M. gQL(k k) B:‘V\ QL m cl‘('
tomando en cuenta la

69 (nklulwk) = M7= B MU -k + Kn

NG -(";_,3_3 gk

i\

g(_v] dv

£



36

es la transformada de fourier de la WJ
. | . . . .
ik -b- ({M implica wm=0, c¢s el dnico caso posi
ble dentro de la primera zona, esto gquicre deoly ue v &
A pe . - o1y e s R L ey
son mds pequenias que Ky con mio, la ecuncidn 4.8 sl
| - T
conmo nn {, i ) . { Fla_ doy
‘ (nklulnkr) = (ent® B Ulk-R) = Laat Y ie =Y
@)
de las ecuaciones (3-11) (5—1';3) (%=-16)

i 9|"« & o
(en s £ ) Anlel + 2 o Poat Ak e [ dprgliny Ao () = € Anld
W 1l

6

i

A
p\\m represonta ¢l acoplamiento entre bandas y egos vérini--

nos son prOporcionale_s a ko de primer orden en k.

P“:. pueden. ser cambiados por una transformacidn canonic;a

a primer orden.
) Anle) = = § dlr (nkiTin ) do e
y tratar de encontrar T tal que las ecuaciones para Yo ()
no contengan elementos de acoplamiento.
Iin notacién simbbélica tomemos la ccuncidn (9 y

(1) HA = €A

) A=TY =¢%9¢

(:w\)A ( 4'5H€5> e =0y sustituyendo () en &) ,

69 Te=d rhe) v L DIHS) sT 4.,

¢ Ho= o 4V |

escribimos H:\*“’H H(‘)Jru donde

G4 (Y\k\H(O)l.Y‘,\Q\) - (ev\ .,_.) Sen' $ (h—‘g_\)

k
2
A
nat § {b-k)
™ .

(hkl\_\(\]ihlbt) - k’.,,.LP

(n k‘ U\V"\@‘) =S m@v‘bgntonoes

. L soe
G = el o W (W s) G s) a g ()

escojemos S tal que:



)

. 7

() wa (1®s) =0
escojiendo S tal que: e (HM )

- ]
eliminamos lov) términos entre bandas a primer crden en R
A

(neint fwl) & b/\\e W@ i) - Lk (s [whk)eo

\—\o es Hermltlano ‘
s Pan §e-e )4 (vonklsinik] ~(Y\’ﬂlgl‘*° k=0
- ] ( \ \_énl*v‘m ] r\"ﬁ’_‘):‘.O~

~ k4 Pow SU?-\’-‘)“'X.(Q“ *;—m) nllsin

" V\\l\ -
- kd Pvm‘ gmmw—x ew sk ﬂ(vx s @) 0

G-27) (nb\s\wh‘):- bj_w para ne N

M Wpn!

. '
(hkls\n‘le'J =0 ! =N
donde yami = En- En' N los “términos de segundo orden de

H“), H(‘) gon: (HL‘\‘S ) .;.Jz [ (He) ) ;S J (HL'),b)
lo cual da: _

—L(“h\(“(‘)lﬁ)\\n‘b‘) d l"-gi(ifz-lgn) 2 i(nﬁg] H\\ W i)

nll

(Y\"E\Sl‘n‘\e) n\qlslv\“‘e) "\Q W, J
3
!

L ok slw] < bR [ Z P Pt (e o

Zm ntgn n'
en la representacidén FTak . Los términos de correccidn a
< se puede encontrar consideremos (nlel (Us) \n‘b‘)

usando (24 y27)

‘@-&) inle \Y_U,s)\w\g\) = X dk® (n | uln )[wk" [sl ya‘[e‘) -
ko ! UlV\'k—\ '

_ \ A\e"l“\e \S\v‘ l?.“)(""

RTIRTUR DR ntn

= UJvm' "




¢29) tiene solomente términos a »rimer orden en R, perc
tiene términos interbanda,a primera vista pucde pareccr
sin embargo que se ha adelantado poco la diferencia ssti

en el orden de magnitud, la ecu acibdbn G-H) auedn:
{

(o442 v Eake e el g (4 (el el
En esta expresidn se dgg;;e01an igg térninos en hsy los

de interbanda de RZ, el coeéficiente de fn(k) en el lado

izquierdo es justamente el desarrollo deéw(h)a segund.o

orden,‘esto debe ser aaljpue s3to que si U= 0esta és la -=

ecuacidén que determina €n(k) a sepundo orden esto puede

ser verificado utilizando la regla de la suma 4.

6325 PAWPIN | S el parake o

M Wan T galk) ~Enlk) b
Por tanto podgmos escribir: ’bk&D S

” Xén(b) -E] LQ#\(@) + S Y Ue'h;) k?n “"\) cl'Q.":O

Lenlel e $ale) + jdeg) Wl dbis

U(r) por asi decirlo es uﬁ potencial "decente", los tér--
minos de la ecuacidn @-¥ con m=0 necesitan mantencrse, la
razén es la siguiente, la solucibdn de este problema da va
lores de bgk‘ mucho mas pequcﬁos que .cualquier Xm con m=0
en términos de (¥ con m=o0 contiene componentes de Fourier
‘mds grandes que con m=0 -y son asi mds pequefias.

. i
Y o k) 3"\’ U‘Pp_ dv = S‘L‘VE up_'U—QL(k_H.rc}‘f

es una funcidn periddica de¥ y pucie ser

llp_ QP_‘



Km son los vechores de red reciproca,

O
i
Re

oy = ¢
escriva U p‘lp‘ =T L{nh‘ -

Ty . we e At A
1o nomis LI ohclon

. . L) . :
do W implica aue “u»ﬁggpfﬂfﬂ mpo ol orden de mipnitud
de las Ms mas pequeiio o igual al anterlonr,
m " A T P '\C ‘.‘/'
——— L [ M/

ULE\\Q‘) = ‘—% H,\g',u' S ulr} 2 L dr

si m=0 k'-PB= ¥w y por tanto
! | 'le"e\-\l\'v‘. 1 {h Lil)
-\/{ (h.b—‘) - (::—“73 ULY“ @, CI. -, h N

3 - 2, Solucibén de la Bcuacidn General.

Considerenos ahora la ecuacidn.

G-3) [e“m ~e ) Wnlk)x SUU@.‘M

donde €y (k) es la eﬁergia de la estructura de la Zands.
%k(h)son coeficientes de la funcibén de onda del clec—

4rén, cuando se desarrolla en funciones de Bloch.

U(k') son los elementos de matriz del potencial de impu

reza.

Tas soluciones de la ecuacidn @3 dan todos los
estados del electrdn en presencia de un potencial perib-
dico ¥y uﬁ potenciél de impupeza. cualguiera.

Obtenemos la solucibén formal de la ecuacidn @3
reduciendo ¢l Kernel de esta ecuaclén intepral a una su-
ma de productos de funciones de b , por funclones de :
si el Kernel es de este tipo, dice que es de Pincherle-
Goursat, o brevemente un Kernel PG , introducimos el con
junto de estados 9m los insertamos en los elementos de
la matriz, o0 cea esta expresién
(5_31) . g(\(_r\\ A‘(‘" - fv:'; Scl‘(" %:«(V‘) %\M CY“)

|
4

de Wi v Gos (r)

en (-1 ull, vl =5
gntonces: " (\e‘ h\\ A SAT S det S (Y—Y‘\ \[ﬁj"‘(bkr) ULW\ \P (JL’.HV"‘)

{
*
=

i




. ) ) . Ll U (!
1y & ol yied G0 ey A et Watard
L e
\ (’g\'\‘).ﬁ sa)

s

' . NN R

UKb\h\\ DUOUC Bel eaclish Lol T A L

™"

wr k R PR, ey e e TN PR
629 ‘u\k‘e‘\‘g\\}:_ﬁ(m (%) _(\M(;'}S.L suponeros cue U(r) es atroc-

tivo donde:

- -

r \ .o Voo SRR U A £ fm

639 A ()= ==, g dv Wallo) Lol 7 L
i e :

‘la ecuacidn

' by e =
TGl e ) dale) + L) Galk) =0
queda sustituyendo 3-34

‘ ( , Vo
\ ’ ! 713 () -
(Calll-e J Walt) = Z [ e () 0] =
™M
la solucidn general de esbtba ecuacién puede ser escri

\

como: wm ({ 4,(&‘
Bole) - pz 40 (e) Jde Gl Wulel oy
WA
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(J ) éy\(‘ﬂ\]-‘ é

donde (E e es una funcidn determinasda do las condicio-
\

~
(1]
——

nes a la fronvera. P indica la parte principal de la infe

gral. Sea fyn _ S ibf fw\(%‘)tpm (éﬁ

G3) N ¢ \
~—— ! } C ¢ \ ! {5} =
' _ P S -Cm(.f- Sm +<)\’\Q EJ & 6;,.““;/ -
5 el = Y L T )
§a7) k{)“\ } - TR e (

multiplicamos esba ecuacidn por gm%ﬂa integranos v canbia

mos m por m' v kpor k' - 3-33

| 0 L) Uo (') dbi 2 = g o (o) L (o] 2B ] Hwe) $(ele)
7 = cnl2)-¢ J + 4
: Ay Bl
nocenos {y(ue)d(Enlk)-G fulk)dbebny We
A 2 -

entonces:
(o) fw\ = EW\ + 2 QW\W\' E\m'
!

a cada soluciébn ; le coprespornde und solucidn de (3} dada
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por () y reciprocamente a cada solucién co §4) le co--
rresponde una solucidn del sisbema algebriico (4 ¥ de
esta manera podemos hablar de equivalencio cnire la ecug
cibn integral §¥) con Kernel del tipo PG y el sisbema ul
gebréico éﬂﬂ, consecuentemente ¢l nucleo del problema se

reduce a esbtudiar el determinante de los coeficientes

e é:vw ) EM:‘ Orvam! §m‘ = L)M ' _ﬁwx (&‘mwx';:ﬁ?ﬁww'}

y podemos analizar 10s casos en que E£=Cnlkly € %+ ¢nll)

considerando el 0ltimo de estos bm=o porque é (E“(h}'é) -
: Enlk leterni o5 XL
para € F én(kly el determinante es Séb‘im\bw4“'&4
jee A i
o et | - 2T e

los valores de B que satisfacen (49 dan los estados li-
gados del sistema y su correspondientes funciones de on
da estan localizadas.
Para E=ln(k), suponemos que existe una superficie donde
E=E(%), la funcibn o (B C) estd especificada soore la su
perficie si la funciébn § {T) de la ecuaciébén ¥ contie=~
ne una onda entrante en una direccién, y A(k,€) es arbi
trario solo en esa direccidn especfica bo, esto corres-
ponde a remplazar el lado derecho de la ecuaclién 549
por & & ( b -ko), con B=E(h) y sustituir & por Ltie.
Normalizamos la onda entrante 4=1 y suponemos
que la ampliacién analitica de la ccuacién (4) en un --

t
casquebe admite una s0lucidn con parte real €,con parte

imaginaria T tal que ! N4eEp , esta condiciédn correspon-
) 4
de a una solucidn cerca del eje real,

Fl sistema de ecuaciones () para esa energla

bm



%=12

o) { g (Y - ko)

(
é“(hﬁ—é‘—le

- 2z (évm‘ —J i

Y\‘

y admite un determinonte para B cerca de flo, los coefi
cientes § son grandes cuando & esta cerca de Coe Fara

el caso de un potencial de ranpo rfinitvo y escosiendo —-
apropiadamente las ﬂmlas funciones £ fon peaueias pdra
todos los valores de kparavh)hh v tenemos un nlmero {i-
nitom de coeficientes %. Ia condicidén para la existen—-
cia de un esbtado resonante puede scr vista escribiendo

la funcidén de onda de la ecuacibn (34) como:

0D Prr) = Z b §det e G b [0l 3T FRE

( ] \ b' \U‘* Uﬂf‘ \‘P“er")
. YR e
4, . . = T t :

G G ! (73 €nle]- ¢ -ve

Puesto que las contribuciones al primer término del la
do derecho de la ecuacibén (4) son dados por btérminos -

- i . .

conmemel translape de dwm(r) con U(Y) es desorecia—-
ble paramd>m, y los valores de fM parammm SOn gron--
des cuando € esta cercano de o, el primer término es

myy grande y esto es la condicibn para la existencia --

de un estado. resonante.,
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CURCLUBTONES

Slendo el primer trabajo nue se vealice ern Suncilones
de onaa de Cenbron ¥ Ffumiliarise o1 lecvor con La b
biblio raiia existonte hasta el uomontio.

Se da una discueidn detallada e ln evidencla sunori
mental de que se dispone hasta el wonento, concernioid
te o la posibilidad de otros estados excitacos del

- '3
-

Vd . - 0 i R ey
Tos cdleulos impiicitos en el arfticulo de Dimyzon sce

hacen explicitos de manera cue el lector puede

car este método a cualquier caso sin ninguna &i
tad, incluyendo la posibilidad de calcular otros es-—
tados excitados.

Se da un nétodo formal para calculur sstados ercita-—
dos, el cual'toma en cuenta la estructura de la ovanda

aun cuando su aplicacidn explicita no resulte facil,
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