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AHTRODUCGTION

: La fisica del estado s6lido, a fa par gue el oestadio de
la radiacidn elecbromagnébicm, es de los canpos proneros donde o
revolucidn cientifica y filosdfica (Leoria culnticar tniciada  por
Max Planck en 1900 v que hoy en dia se cncuentra cocumbaaada hasies
ser considerada la teoria mas completa en la descripeion  de fa
naturaleza, da sus primeros frutos en Porma por demas contandentees
al ser aplicada por Ja mente  cenlal  de Mbect Plastein a0 los
problemas del calor especifico de  los sofidos v oal el
foltoeléctrico en los albores del Siglu NN Awr . el esbudio et

’ . . .
estado solido se constituye como una de bas ramas Pundamenbales e

“ . ’ : . .
la fisica teorvica del siglo presente. Ghadioas o Clenbileos Come

23

Binstein, Born, Debye, Dloch, Landau, Brillounin v Lodio una plevade
de inteligencias biilluantes  concebimos  hoyv  vn adita una Laoria
fundamental unificadora para el estado solido oristaline,  en ta
cual el principio unit'icador mas  iuportantye  es ol Leopema e
Bloch. Sin embargo para los s0lidos no cristalinos  como =son ba
mayoria de las aleaciones, el estadu vibIve ¢ amorto de la mabed va
no se ha encontrado aun hasta hoy ula Leoria que 1o uniCiue. A
pesar de  esto, hoy se cuenla va  ¢oh una selte de W Lo
aproximados, une o log cusles se desarrolla agqui, hasados tambion
claro est,é, en la mecinica vudutica. Estos motodos se o hal o velildo
desarrollando desde principios de  los  anus sescila Y pelml Loy
abordar de manera aproximada ta mayoria  dJde tos o problemas  gque
presentan los solidos desordenados. La tormulacinon de una beurin
unificadora del desorden en los s6lidos prescuta Godo i rabu o fa

.
sion de la haturaleza.

mente humana en la coupre

£l presente  trabajo  intenta contribuir  en  algo i

estudio de los electrones en aleaciones amupr!as, Con esibe objoet oy
. . - . . o N
introducimos un metodo aproximado que hemos D lamado CoBiVelge i b

anidada” dentro de la aproximacion de  campo medio de poten sl



coherente para cimulos (GLPOAL ). Nuestee procedimicntao NI R AR
calenlar dentro de sy aprosimacion  la o densndad de cotades on
aleaciones amnorfas de cualquier orden, donde ol orden de  a
aleacion lo  estamos dePiniendo como el nlmero e elementos
quimicos que conforman ‘la aleacioén; ademis, f Ldea e
convergencia anidada es suceptible de ser  1ncorpomado a olros
métodos de campo medio,

No  abstante el interes  de dudole  Candase-atal e
representa el comprender los priucipios basicas  del  desorden  en
los solidos (ehlidos no cristalinosy, ta  verdadera  avodancha e
estudico abatida sobre estos materiales en la actuaalidad  =e  debe
principalmeinte al Pbecics L(:\.in:i:v;;jic.;n e b dndusioera de fos
seniconductores en ollos. Inteprdés despertado por o posa b Fidad e
dopar el silicio amorto hidrogenado, reportada por ol srupo de
Dundee cn el ano 1975, Tal commicacién abrio  crandes  campos  de

posibilidades a los semiconductores amortos debido primoedialnente

i

a sus bajos costos comparado con los  coristalinos. oo de estos
campos, abierto por la construcion de celdas  sulares de silicio
amorfo bidrogenado es la creacion de una enorme infraesteactura de
sistemas rotovoltalicos aproplada a la economia e Lat Inoameroa
capaz de llevar este desarrollo a las comunidodes  mas  apartadas
Cpara un analisis bastante amplio  al  respecto oonsmltese M.
Hartinez 1932>.

Es precisamente en el estudio de las propicdaes  basicas
dél silicio amorfo hidrogenada donde surge la idew del  wmetodo e
convergencia anidada. Esto es, al proponernos intental desentranar
la incbdgnita planteada por la estructura de la bamla e valencia
de este material mediante una teoria de campo  medico  CCOPCAD
surgen problemas en la conversgencia de la ecuacion aubooonsisitente
para el potencial coherente (potencial autoconsistenle) v oS con
el objetivo de sortear estas dif'icultades que incorpocamos la pdea

de convergecia anidada. Consideramos que los resalbtados de pnuestro



modelo dan respuesta a la incognita menciroliiata.

~ . ‘ . [
El presente trabajo esta escrito aon La tlusion  de que

en un futuro sirva como una suia introductoria £acil v seguica o
estudiantes que  provienen e la licendiatura vy comichzan o
interesarse por esta apacionante rama de o Cision (Fisica el

desorden en solidos); por ello el formalismo cmpleado @e apoya o

las materlias basicas  que han sido Cisadas durante [
licenciatura. Loz nuevos conceptos se presehban on booawedidoe de e
necesario, sin  pretender en momento  alzuno ser an esbud i

exhaustivo v dirisiendo la atencion a fuchbes origtuales  para an
estudio was protundo.

Sioal rinal, la lectura de esta tosis fosta apasionat o
tan s0lo una persona por la formulacion de una teoria e dadoles
fundamental para el desorden en los sO0lidos. la pason de ser del
egerito se habra cumplido Yy one sentiré comploetamente satislecho,

La division del brabajo se  encucntia  oh tia siglicnl
f'orma:

—  El capltule I define una serie de conceplos Lasicos geneialos
de los salido % come se moditican estos  von el desorden, asi como
la necesidad de plantear nueves modelos Leoricos para inbelrpretat
el acerbo de datos experimentales.

— Bl capitulo [I presenta los formalismos de amorre fuerbe, pod
de Bethe y teoria de campo medio, en especiat la  aproNimacton e
péhencial coherente; herramientas necesarlas pata el estuwdio e
los sOlidos amorfos.

——  En el tercer capiltulo desarrollamos el  modelo Leorico i
simularad la aleacion silicio amorto hidrogenado, definiendo  pata
ello un medio efectivo local embebido en ¢l nedio orectivo  del
campo medio para incluir la presencia de clminlos  Coonliguraciomes
atomicas locales), observados en QSP&CLYUSLUPidh A ba o
Raman. Son estos medios eiectivoy, embebidos unon cn otros, VDN

que sugieren la idea de la convergencia anldala,



e Pop Qltimo en el capitulo IV presentamos los  resultadus  del
calculo autoconsisteinte y 2 la  Iuz  de ésbos  intelprotamos  los
datos experimentales de Cardona ot al 1977V abtontdos wmediantc

. ..
aespectroscopia de fotoemision.



CAPITULO 1

CONCEPTOS BASICOS GENERALES.



Al levantar la vista por encima de nosotros  y o ver  as
caprichosas formaciones nubosas cambiando i1pstante o 1nstuanbe  os
preguntamos gorden?, ;desorden?, Jcaos?, LUSFSQ’idUb. ob jebos e
nuestre estudio, no escapan a este tipo de clasificacion . Tos hay
ordenados y los hay desordenados, ¢s abjetiva  de  oste capitualo
establecer los lineamientos que permiten hacer csta clasificacion.
Podemns especular de mil maneras acerca de esbas  conceptos,  por
ejemplo pregunb&ndmnas sl ono es el desorden territorio de loves
aun desconocidas que sigan la regularidad y  rigorisme  wategation
propios de la mecanica clasica, cuantica ¢ estadisticas o osol
dentro de estos misnos wistonng de referencia Leoricos donde debon
de ser emmarcados?. Esto Gltimo como es Lo Magico 6= Lo que se i
venido haciendo. Sin embavgo, la posibilidad del prieer enfogque sae
encuentra latente con gZran  fuerza e fis Mzt de Loy
invesiigadores de la Pisica del  desorden  atn cuando el estad
actual de la comprension del desorden no 1o permita por alioba

En este primer capitulo veremos los  priocipales  puntos
de convergencia y divergencia entre los  sofidos  ordenados vy

desordenados.

1>.= SOLIDOS PERFECTOS (CRISTALES)

La palabra cristal, se aplicaba antiguamente solament.e
para identificar al hielo y al cuarzo; es al f{inal de™ la  edad
media, cuando entra en puses@én de su poderoso signil'icado general
CKittel 1981, capitula 1),

Desde el siglo XVII, la observacion mwinuiciosa de la
regularidad en la forma externa de los cristales, asi como  la
observacidn cuidadasa del crecimiento de  los miswmos et Lo

. 4 . L > s
Laboratorios, llevo a la brillante conclusion: Los arisltales estan

constituidos por una repeiicion constante e blogques identicos. s

sin embargo, a los trabajos de Laue(1912) y UraggCiols) o los  que

-7 =



ilos corresponde dejnr Pirmemenie establecido que cada oristal estd
rormado, por una repeticion periodica en el espauiv de  glupas  dJes
moléculas, étomms, 0 iones ¥ electrones. Son estos  anos los e
marcan el comienzo del campo de la Fisica del Estade =olido Lal v
como la concebimos hoy en dia.

El grupo mas pequens de estos elemenlos e =e  pepibe
periodicamente en el espacio para formar el aristal  recibe el
nombre de: base. La red, que es una absbiacelaon  mabenitica,  Se
define como una disposicion de punbos  inbtervconectudos  wn el
espacio, =i esta disposicidn es periédiuu o5 Uiainenda rend
cristalina. Una red de este Lipo posee una mulfipitcidad it init.a
de periodos de traslacion, los cuales pueden sol reprenchbados ol
veclbores cuya direccion vy magnibud  estan deternidoadan por Lo
direccion y amplitud de las traslaciones., Es obvio  que oo bodos
estos pel‘iodos son independientes unos de obros: seboemos muy  hien
que Gnicamenle necesitanos dos vectores )inealoente ndependienbos
para generar un plano, donde cualgquier punto  del mismg e
encuenhra‘univucamunte determinado por una combinacion  lineal de
ellos. Asimismo, en una red cristalina podesos siempre clegit o
calidad de fundamentales, tres periodos Cde acmordo ool el aGlelo
de dimensiones del espacio, en nueskro caso nos cncontiaios @n g%
linealmente independientes. Entonces cualguier b periodu
espacial se podrd representar como una combinacion lineal de  los
tres vectores que representan o los periodu5 untdinensionales
f'undamentales, tales veclores son llamados vectLores plrimalios o
fundamentales. £i llamamos a estos vectores por a ,a .a; cualquier
otro punto de la red cristalina estara deberminado univocamente
por un vector de la forma:
o= n151+ n,aj+ n,al o, (Lo
donde n e &£ 3 L= 4,2,3
Dentro  de este contexto, s6lo  nos  basta  unir los

conceptos de red cristalina y base para determinar conplebament:



la estructura del cristal.

El paralelepipedo minimo C(periodo espacial  fundamental
formado con puntos de la red cristalina en 21 cual  se endu@ntia
contenida en su totalidad la base es llamada celda  clemental o
unitaria. De esta manera, una vez que ha sido  detevrminada o
posicion de cada elemento de la base dentro de la colda  unitaria,
queda compleotamente def'inido el cristal., El numero oo clementos
contenido en la celda unitaria puede variar desde ano eon los
cristales simples coms ol  cobre hasta  t0%en  lus aristales
constituyentes de las protelnas,

Cuando la periodicidad de La  estiuctura oristaling s

interrumpe en varias tronteras a lo largzo del material  se  Covwan

los  cuales estan constituidos  por

los llamados policristales;
grandes cantidades de pequenos cristales. A esbas Pronteras se les
denomina limites de grano vy oSu tamano es o fo was variado, Cuaando
los granos (porcion cristalina limitada par una roanterad  son de

tamano comparable a la celda unitaria se habla va no de materiales

policristalinos sino de materiales amorfos (sin forma), & lox

cuales nos refevirenmos detalladamente mas adetlante. Regiesanda al
cristal pertecto C(agquel cuya estructura cristalinag no Sz

interrumpe en parte alguna)d tasbién conocido  con el nombre e
monocristal, la cristalogratia se nlantea la pregunta de capital
importancia gde cuantas maneras se pucde  arleglar un coujuut.o
arbitrario de puntos en R para {ormar redes de bal maunera gque lous
alrededores de cada uno de los puntos sean igzualest. Lo respuesta
la encontramos en ¢l bello esquena matematico conocido como Teoria
de Grupos, el cual nos indica que tnicamente oxisten 11 coujuntos
distintos de operaciones de simetria, cada uno de ¢llios reune  las
condiciones necesarias para formar un grupo (Wigner  L950). bistas
operaciones de simetiria al ser aplicadas o un  punta  de  la ped
cristalina dejan a ésta invariante, estu es, Lranstorman al vector

de la red n’ en otro vector de la red n¢, (ue parte del  miswo



punto, ez decir, que los alrededores de cada punto son igunales.

! Coaer BBLOS catorce grupos, conocidos come srupos de simetiia
puntual dan origen a 14 redes. diferentes en el espacio KL lamadas
redes de.Hravais en honor a ser el primero en percaturse de ellas
partiendo.de razonamientos puramente geoméetricos allo por el ano
de 1848 (Davidov 1981, capitulo 1).

£l perfecto esquema de simetrias evistentes en Los
cristales convierte a .la Teorla de Grupos en el lenguaje natuval
para su descripcidn. Y sus principales propiedades  Plaicas  sou
facilmente extraidos de los Leoremas generales que  dan cuerpo  a
esta:Teﬁria 1 En una secocidn  posterior regresaromosn o ellas
brevemente. Toca ahora el - wurino o log matoeriales  caoetas (en

general, sistemas desordenados).

22 .= SOLINDOS DBESORDENADOS

- "Antes de abordar de lleno los solidos desordenados, a
los cuales nos hemos referido en la seccion anterior con el nombre
de materiales amorfos, precisaremos en {uima goneral el concepto
de desordaen.

De acuerdo a nuestros cinones de pensamiento, no  podemos
comprender un concepto sin su contraparte, esto es, el concepto de
desorden no es concebible sin el concepto de orden. Ahora bien, es
claro que aqui tenemos dos lineas de ataque; la primera es
partiendo del concepto de desorden llegar al de orden y la segunda
es lo contrario (partiendo del orden foraular un concepto  de
desorden). La intuicion, que es producto de la  experiencia nos
senala que el sezundo sendern es el mas adecuado, ya ue parecieta
que el conceplo de orden es un concepto mas limitado en  tanto el
desorden parece ser un concepto mas diversificado, y wicntras mas

restrigido sea algo mas facil es definirlo. De esta manera, uha

- 10 -



vez definido el estado de orden de un sistowy Disico gl
inmediatamente establecido el desorden como cualguser  desviacion
del estado de orden.

Ya en la seccion precedente hemos vstablocido un modelo

para. el estado de orden espacial en un salido (sOLido cristaling,

el cual queda determinado por la ecuacion .13 uha Vil
establecida la celda unitaria y la posicion de coada elemento
dentro de ella, Asimismo esta definicion do orden detine ol

concepto general de desorden espacial en un solido como cualyuici

desviacion al estado de orden. 5§ analizanmos cou bosdo detalle Lo
det'inicion de material amoerto que hemos  dado o la secocion
anterior basados en loas conceptos de seano y o celile anitaria
veremos gque ésta y la presente definicion seneral del desorden ou
un Sélido, zon esencialmente la misma. En Cavor de Lo clarudad
conviene dividir el desorden espacial  de los sl idos en dos
grandes grupos : Desorden Sustitucional y Desorden Topeslarico

Al primero pertenecen todos aquellos  sotidos e os
cuales,  aungue podamos delinip una red cristalina la posicion  d
sus atomes en tal ved se encuenbtra indeterminala. Paca o ed edindor
mejor esta definicidon que se ha dado del desorden  sustibacionald
tomemos el caso de una aleacion binaria que cousta e dlodeos Ay
atomos B. En ella se han rucmplazado;étnmus de un Lipo, digamos A,
gue .se encuentran formando un cristal pertectu por abomos del i
B sin introducir perburbacién alguna a la red cristalina. ki este
ejemplo . existe una red cristalina pero la posicion de sus
elementos en ella se encuentra indeterminado, es decic, no sabeos
con certezs en gue lugar se encuentra un Gtoumo Ay en cual i
atomo B, va que la sustitucion se realiuza on zenciral ohouna Dol
no perioddica. Otro caso analogo a éste lo enconlramos al  estudiare
la magnetizacién en ausencia de campo magnetico en el modelo o
Ising, es decir, la magnetizacién en un Ccristal gque Lrene asoclado

un espin con dos posibles eslados en cada uno de sus ALLNOS, Y oo

_..ll_.



aqui precisanente donde nous  Lropezamos  con ol desolbden. e
aunoue conucenos la posicion espacial de los [EXSY TR RTTECNENPIGIRS SPRTIR SR ITEATE R
ignoramos en ciaal de los dos estbadon se cocuentiog, Un poob v ma-
de este tipo  lo  encontiramos  con  bas  vacahepas, a0 presark b
encontrarse  en puntos  de la red  crisbaflina e che G an
distribuidos al azar dentreo de Jicha red Cveosioe Eilioth o af {91
para un Lratawiento de este desardenld. Por ulb umo mei o e somos o]
caso de  los  Atomes  intersticlales, Los  auades = cncientasad
ocupando posiciones interatomicas de Jos Gbadm e Uorman e
cristal, cuands estos Atomos iutershiciaoles S cBouoht ban o 91 Ve
formando enlre ¢l los una ostruchura cristaling cnbone es ol Sishoem
recibe el nombre  dJdoo superred. pero odatedo oo s asd Yy s
encuentbran distribuidos al arar bencmos un Caso das e desorden
Cpuede verse Ziman (977 capitalo uno,  para g avor blmero de
gjemplos sobre o1 desoridon sustitucional  a-i como tambicn  sa
tratamientol.

Al segundo grupo Cdesorden LOpalarico pertoncoen oo
aquellos sélidos en Jos cuales no hay ni sombra doe vod ceestal boa,
en estos materiales la ecnacion (1.1 no Liene senbido, osbo e,
la distribucion de sus Clomentes  constitusenbbos o braves  del
espacio no es periodica, en la Cigura Iopodemos apreeciae i SO
por demas clara, la presencia del  desovden  Lopologice  on los
sO1lidos. En esta figura, hemos querido hacel un contraste eabec la
Pepresenbacién psquemitica de un s0lido plano  crisColine  Pieura
1.a’ vy la correspondiente a un 501 1ido plano e presenta ddesolrden
prolégico (figura 1.bY. Podemos  darnos  cuwenta, o0 ohservar
cuidadosamente la fagura L, que mientras  on ta Pigitea U1
podemos escoger una celda unitaria de muchas maneias, oo ta Pigura
L.y es dmposible hallar una sola de tales celdies goo wediante 1o
ecuacion (L.1)  se propage a lo largo  del  csjescimen Coral ndo

desordenado).



. - » + + . . . - : ) . i
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Fig., 1
a) solido plane cristal ina, L) =olida plans con

desorden topoligian.

Hay sin cuwbargo un tipo de  desovden topoloyion en ol
cual puede existir orden cristaling On pegqueitiies e todps o s b

toda la muestra que confovme o} salido. este Lipo  muy particicl.a

de desorden  Lopol(gico

nombrado deesordon 'et(u"tl‘);,‘i\.t.‘ N
dislocacion. Una dislocacion es una falla ootiuciaeal el cirimial
donde se rompe la continuidad de La pericelio pdad Cune brabamientoo
elemental de las  istocasiones puede ey isoosme oo doi bt RS
cap’it,ulo 200, En ouna red cristalina perfeocta, ol tmero ol oo
necesarios para unir dou puntos dasocliaieds it o sisbema Cabtas oo,
de coordenadas  para  los  pasos)  es  dodependiconte del oo
escogido, en otras palabras eslo signitica gque ol mumero de prasaos
para unir dos puntos es un invariante de Lo ved  cristalina, joan
cuando existe una dislocaciton esta  canbidad diepende de D clam e
seguido, siempre que el camnino  seguido  cnciviere  la o Linea b
dislocacion el nlmero de pasos aumenta en ano, o oenh dos, 0 Lies,
etoc, dependiendo de la dislncacion. Es DO esn e s dioe quee
t.opclo-g"ia el cristal dislocado no es equivalente o Ta del cristal

perfecto (vease  Taguena 1WE3 pacs una cxceleote desaripe oo

introductoria a este tipo de desorden topoloricoy. Deocsba matie o

NYRYENT W

en  un cristal conteniondoa T distribacion

dislocacionrs, el orden espacial de larvgo alooaae bai bl por o0

- -



Aunsenclia, aunque, ol orden siga colsSeryvandose ch e ioaos. pegiie s
que no contengan dislocaciones.

Al hacer la presente  clasiticacion  de tos =010 Ldos
desordenados, hemos Lomado como punto de partida ol voncepto e

1. He han hecho olast bt Eoes

orden espacial dado en
mas Finas comn son el subdividir los dos srandes= e e b dos
aqui ; algunas de las subdiviziones  Llevan por weabi desovden
celular, desorden cualitativo., cuantitativo, otoo Sion cmbavgo,
puesLo que no existen teorlas acabadas sobre ol desaonrdon o= iy
delicado esbablecar Lo Limites et At e Lo
subdivisiones. Debido o estas divicultawles v como Lees Ghijctivas
del presente trabajo son independicntes de taleas ot icac tones
sot'isticadas preferinos no mencionarlas  agqul Cpaaede onsu b fodeas
Yoneczawa y Cohen 1981 para un estudio de estas ClasiDioo tones),

Los wolidos que presentan desorden toplogico  son e o

conoclidos con €l nombre  de  solidos  amortous  Coiie Porma? b
aleaciones anorfas son sistemas e desorden hibebdo,  con esio
queremos decir que en  Lales sistemas  conviven  ambos Lipos de

desnrdon @ tanto sustitucional cowo tupologico.

3>.~ NECESLIDAD DE HUEVOS MODELOX

3A) EVIDENCIA EXPERUMENTAL

Desde mi particular punto de vista, la ovidencia
experimental es antes que todo en la ciencia. l'or lo tanto, antes
de mostrar algunas de estas evidoncia en los solidos amortos, hardé
énfasis en esta npinién sobre  la  distancia  que  exisla entre

. 4 - 1oy . . . i
experimento v teoria. Huchos cientiticos se inclinan o contiar was

7

en la teoria que en los  hechos  experimentales  Cuno e olbos,

- 14 -



D

Diracd. - BEn wi opivion csto no es mas  que an reflejo  de 1o
astrondmicamente orgullosos y vanidosos  que  somos  los  seres
“humanos al admirar en demasia nuestro Ltrabajo y  torjar idlusiones
en esta vana admiracion @ La  teorila anicamiento introduee
conexiones entre los hechos ewpirices, pero. una teorda  poede
llegar a ser descartada mientras  los  hechos expoerinentales
permanecen. Para tener una clara difcrencie  onbie  teoria
experimento nos basta recovdar como  se expresaba el insigne
tedrice Max Planck acerca de éste, “los experimentos son el Unico
:medio de conocimiento do que disponemos, o demds  es poesia o
imaginacion.

Fasando ahoara a ia evidencia experimental on los s61idos
amorfos, nos bagtara mencionar uno solo para percatarnos de fo
necesidad de inventar nuevos modelos tedricos, ditereutes  de los
existentes en la teoria del estado sdlido, para  su o adeciada
interprebacién. Hemos escogido un experimento  de aspectroscopiia,
debido al prestigio colosal de que gzozan los rayvos X como  =omnda
experimental en la determinacion de  las  cstructupras  eristal e
Zracias a sus  conlundentos logros: desds law esbruacluras s
simples en log albores de investigacjéu espechioscoplua, hasta 1as
mas complejas come 25 el caso de la Doble Hélice. 1lamada asi la
estructura cristalina dei D.N.A. que ha venido a revolucionar vy
dar . una .envergadura . fuera de concepcion  a  Las  leyes de  la
Genéticaf

= En la figura 2 mostramos lo que puede scer un especlro de
rayos X para una estructura cristalina (figura Z.42  y  para  una
estructura amorfa (figura 2.h).

En la figura 2.a podemos observar que la  difraccidn e
rayos X Cpuede consultarse Kittel 1981 capitulo 2 para  une
introduccion al tratamiento de rayas X en estructucas cristal inas)
es capaz de darnos con gran precisién Lo posicidn e cadio o

del cristal, mientras en el amorfo apenas =i podenmos  vislumbrare

- 15 -



algo (igura
&) empleo

neutrones elc.

2.by. B estadio de las estructuras cason v mediante
’ . N L ;
de tecnicas de difraccion ya sea de rayos X, oleobrones,

ha sido llamado amortozratia,

2 Sdlido cristalino "
u o
] o 3k
I Sdlido amorfo
9 "'
oo
a3
P SUNVUNI INOS

Y B N L
S *J l

al)
)
Aranl e ds oy s s an

Fig., 2
b)Y e fagraiion.

Espectro: ad trist rz!n‘j;z‘éfl'tra.
[RTUIIEN

CTomado de Chawrarvi F. et ul

Se ha dado en Jdecir gque en los espectros  anoriograticos
(figura 2.0 wse plorde  informacion;  esta  ascveracion puede
conducir a malas interpretaciones,  al  decur gue s picede
informacion e ha querido  decir  que  la informacion  que nos
[RVIRITES

proporciona el especliro amortograt’ico no se cncucnbiyg an la

. .
tan clara de interpretacion a la que estamos acostanbiados (dentro
del warco de reforencia de tas leyes de ditracoion Jde biragyg)  en
los solidos cristalinos. En ¢l sentido textual. la Lrase "perdida

los ddus tanto

. . 7 . . .
de informacion” no Liene sentido alguno, especheos
cristalograrico como el amorfogratfico tieneh la Misme rlgueza

el

de informacion pero referida a sistemnas completamenle difcrentes y

na Ltiene sentido compararlos en ol miénm marco  teorico. Lo e
Thbarprotarlo  en

Pasa es que el espectro cristalograrico sabemos
general . enmarcandolo dentro del esquema de law leyes e Bragy
Mientras en el amorfo, no tenemos {as rejillas doe  difraccion deld

- 16 =
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ad 1)

Fig. 1
a) solido plano cristalino, by solido pluno con

desaorden topologico.

Hay sin embargo un tipo de  desorden topologioos e
cuaal puede existir ovden cristaling en peguenies PegioheS o ast o
toda la muestira que conlorme el s0lideo, este Cipo muy particidare
de desorden  topolisicn  es pembroado decormdon Lopadogivg ol
dislocacion. Una dislocacion os una allu csbiucineal del  cristol
donde se rompe la conbinuvidad de la periodicidad  Coane beatamicot.
elemental de las dislocaciones puede  revis.oase o Hitbel [REAER]

Capibule 2067, bu una red cristaling pecfoo s ol e rs do

uecesarios para unir dos puntos Casociando un sistoma Dol LS Lo

de  coordenadas para  los

e diebependdoend e del oo
escopido, en otras palabras esto siznifica que el o e AT
para unir dos puntos es ui invarianbe deo La vred  cristaling, poen
cuando existe una dislocacion esta  cantidoad  depoude  del camine
seguido, siemnpre que el camino  seguido  cnctercoe da Pinea e
dislocacion el numero de pasos aumenta b uno o el dos, o0 Lres
etc. dependiendo de la dislocacion. BEs por w=o que soe dice que Lo
topologia del cristal dislocado no es equivalente a Lo del cristal
perfecto  (vease Taguena 1003 para g cxoclente descripeion
introductoria a este tipo de desorden tupolosboos . De vsba ganicig
&n o un cristal contentiendo una distailuesion N AT QVEN e

dislocaciones, el orden espacial de lavgo alaoame i bba par s

- 13 -



auscacla, atnque, el orden siga conssrvamdose cn Pegiote pegitenees
que no contengan dislocaciones,

Al hacer la presente clasificacton  Joe dos sad Ddos
desordenados, homas Lomado como punto de partida ol conoepla e
orden espacial dado en la secoidn U fe ban hecho clasi U0 Gae ot
mas Cines como son ol subdividir los dos sratnbes crdposs del Tiohdos
aqui ; algunas de 1as subdivisiones  llevan  por nombi doesotden
celular, desorden coalitativo,  cuantitatiivo,  cto. Jin cudargo,
puesto que no existen Leoriay acabadins sobre ol desorden e Wity
ded feado ootablecer Jas Limites ent e o stiey e (BN
subdivisiones. Debido o esitas ditienltades vy Come bos obojebivon
del presceunte trabajo son independicontos de taales clasiltoaciones
solisticadas preferimos no mencionarias  aquil Cpuede consad Gt e
Yonezawa y Cohen 1981 para un estodio de estos clasdPicae Togems ),

Los solidos que presentan desorden Lopdogice  sou me jor

conocidos con <l nombre  de solbtdos  amortos Gwine ol fas
aleaciones amort'as son sistenas  de desorden hibeado, o el
queremos decir que on tales  sistemas  conviven  amboes Cipas de

desorden : tanto sustitucional como topolagico.

3>.~ NECESIDAD BE NUEVOS MODILLOS

3A> EVIDENCIA EXPERIMENTAL

Desde mi particular punto de vista,  la cyvidencia
experimental es antes que Lodo en la ciencia. 'or la tanto.  antes
de mostrar algunas de estas evidencia en los salidos amortos, haré
éntasis en esta Opinién sobre  La distancia que  osiste enbre

B “ N N Loy . - N
experimento y Leoria. Muchog clenbiflicos se dnclinan o condiar mas

en la teoria que eu  los  hechos  experimentales  Cunog b el bos,



Dirac). En mi opinion esto no  es mas e i aol bego b Lo
. :

astronomicamnente  orgzuallosos v vanitdosos  que somios los soroy

humanos al admirar cn demasia nuestio Lrabajo v Fotjar Dhdsiohes

en esta vana admirvacion La teoria G b b intaodin .

conexiones entre los hechos emplricos,  polo. o Luoiia pilede
llegar o ser  descoartada mientras los Lechon gt imenlo ) s
permanecen. Fara  Lener una o clara  diterencio cubie oo ta
experiment.o nos  basta recordar Como e expitvesaba el insigue
teorico Max Planck acerea de cste, "Tos conperimenbosn son el winion
medio de conocimivnto de que disponemos, Lo dhemie s poesia
imaginacion”

Pasando ahora o Lo evidenciza exporimental on Tos sobido

amor{c nos bastara mencionar uno solo i peroadaarnos de b

necesidad de bnventar nuevos miodelos tenrrcos, dhifecenbon de o
pxistentes en la  teoria del  estado  ahlide,  paca = adecnada
iut,c-zx‘prct.nc1‘.(m. Hemos escorsido un experiminto de copectloscopia,
debido al prestigzio colosal de que gozan Lo pavos 0 coBio sonda
experimental en la determinacion de Ly osbouaburas cristaliooas
rracias a sus  contundentes  Jogros:  dosde Bas estrucburas oo
simples en los albores de invesbizacion especheoscopioa, hastoa Las
mas complejas como es el caso de la Doble Helice, Hamada ast N

estructura cristalina del D.N.A. quo ha vendido o eevolucionar

dar una envergadura fuera de  concepulon  a las leves de Lo
Genética.

En la Uigura 2 wmostramos 1o oque pucile ser an especbioo de
rayos X para una estructura cristalina (Cigwa 2oa) vy para uis
estructura amorta (Cigura Z.h).

En la figura 2.a podemos observar que 1o dilraceion e
rayos X (puede consultarse  Kittel 1vsl capitulo 20 para uba
introduccion al tratamiento de rayos X en cstrucldaras cristal tias.
es capaz de darnos con gran precision fa posicion  de cade RYRYTIY

de!l eristal, mientras en el amorfo apenas »1  podemos  visluwbrar

- 15 -



algo (igura 2.h). Bl estudio de las estructuras amorfoas mediante
chootrones

el empleo de btecnicas de difraccion ya so0a de Cavess .

neutrones etc. ha sido ilamado :uucn‘!'ugr':xt‘iu.

- Sdlido cnstalino
I 30l
Solido amorio

Q)
. (TP

Fig. 2
Lspectro: ay Cristalografico, by amor fasrafico.
CTomado de Chaurari . ot al 1980,

Se ha dado en decir que en los espectieos  amorfogeat icos

(figura 2.0 se  pierde  inlormacion;  esta asoverac lon puedle
condUcir & waias  iunterpestaciones, al  decic gue s pioerde

informacion se ha querido  decir ogque ta Inrormacion oo ios

proporciona el cspectro amorfogralico no se encuchbra en fa Forsm
tan clara de interpretacion a la que estamos acostunbrados Cdentiro

del marco de reterencia de las leyes de ditraccion bk Prags)  en

los solidos cristalinos. En el sentido textual., la Flase "(n::rdith
de informacidn®™ no tiene senbido alguno, los dos  espectros tanto
el (:1'-isl,.a)0g1‘f|t‘ico coma el amorfograrico tLienen la misma riqueza
de informacion pero referida a sistemas completaments diterentes y

no tiene sentido compararlos en ol mismo  marao  teorico. Lo que

pasa es que el ospectro cristalogratico sabemos  1nberpnctarlo en

veneral, enmarcandolo dentro del esguema do las deyves  de Hragg.

Mientras en el awmorto. no tenemos las rejilios de dufcaceion del



cristal Cderinidas por los planos CrisbaloZtal boon e o o
los picos tan nitidos del especabro Cried alogeat e

Con esto hemos quertdo agsentor qae Lo =0t bidon e P
no pueden ser inbevpretados o partie de wiesbio conncimiient o
lag teorias del estodo SOl ido,  mismas it b sl ot ot
para sistemas ordenados. Los 500 0dos amon 1o Priecsietibogn pirop oo b
rundamentales esencioluento disbinbas o ton s b idoe G imt ol i
Para comenzar  sot sisbemas Uuepa e cgqui b baero Loriind Ui
Crigura ) experimentalmenbe se o et onbisale e fraind Sl
material s51tdo oy R0 S KRR LS FIECIN P AOPEPR I S EN SN DA O ST O 0

RN

Cain tri

energia Libre menor (es mas csbabber gue Las Do

Y TN A A TR M i
Figua 3 hemos mostrado que pucdel proscilat se Vi s Dases ikl
para un mlsae matertad o oesbo depende de s hiistoria, o dhecad
mecanismo que esbablece el estado ol 200 Ta s ciimbei ] s
mas estable ABORIUS pericnicce el sisbenn o ol esbondo ameri o
testado wetacstable) . sabomos por fonumeralilos obworvaciones e
un sistema tCisico abandonado o sa “libee albedeia”  en un e tado
excitado retorng o su esbado hoace Cortalil o D Capend dueamente i
embargo, en un amortt su U ibre albedrlo” se ot Gendbara Ul bde
por restricoiones que pueden ser: Lamono oo bas s looudas . etid

quimicos altamente dirvec

tonales cowmo son Tos covaleatoes v amin dioes

otros  mecanismos  que  la  carretada e colGe oo Leird oo 5

experimentales esta tratundo de detcerminae, Podemos darnos Caenta

sin m:’as, aue tales sistewmas presentan eunormes dotonl bades paoa Lo
formulacion de teorias fundamentales. [, Pastena Claglena  1viin
nos dice : representa Lodo un rato  a 1o wmente Dauisitiva el
investigador.

Encaminar los wesfuerzos o la cmu]u-z:w;l(m s T
resultados experimentales ha llevado a los  Leorieos o Cobsiiniy
modelos estructurales de sOlidos . amoeios v oo parcbie de eeiaos

tratar de veproducir la evidencia expecinental, b al oo de



esta seccion  hemos recalcado  la dmportancia el cxpes facid
conviene shora subravar ] papel fandamental gque jueza 1o Lo
en la comprension de Loz hechos de La patuaialoca, BEoGoorrco G
la complety eoberania v libertad de plantear aie e o aaodolo oo
La Gnica coudicidn de Gue no canbenzra contisalioo botes bata e
aungue sicmpre debe estar consciente de Lo difercadia e exisle
enbre el “mundo real”™ v osu modelo inventada dedl wondo Crsoor o
debe contundirlos nuneca. bsto Lo decinos  porgue . cie e hiometto
dado, el tedrico puede sentivse teliz v orguliose  de o comproinder
completamente todas las propiledades de sa owede b poro esdin
significa que on realidad sepa mucho aceroa de b miedo ccicrior i
Lo rodea, que es Lo gque busca roealmente o Porwnlae oot mode Do
Un modelo teorico puede 1lecsl o dar excelonbon pestlboados o
alguna proplredad poro fracasar rotundoamzintbe cb oblas o onbanie s
cuandn hay gue moditicar el siodelo o Creai o ey Ve amd
mejorando algunos, desochando otras vy orcando wuahive iiins ey o0

modelos como S0 avanza poco a poco. paso o peamies g e [T



sendero de ia l:CJ[Il[lI‘(,‘II:Eii:)ll de Ja o naturaloioa, Por o ebloy 1o ol o
Zachariazen (Yealre 19820, antes de gue los wodicbos estiractaral o
de los amorfos hicieran su aparvicidn conod mos procticamentbe o
deel arreglo AtoOmicH en estos solidos.

Aparte de los modelos estructuraios va ddesde pieincijoan.
de los anos sesenba  so ha  venldo  dezsocrol Lando gha Sere Gl
t.ecnicas e nos perind ben hoy en dia abordae en foepan AptON Feda

una buena parvte de Los  problemas  que prosentan los 5001,

amortos. Tales wodelous v Lodiiieas se ban buascoaodo dbentea b g
ficlosofia e aor o mawy pia b sidas posiilile & sin pretdes
mane jabilidad. Esperac faoone gerra Tdoanes Foniitg Do ik L 1

que sea a la ver PMundamental, rigurosa, peabistoa v wane jable para
1o s0lidos amerlos como Lo existbenbe pala bos crtstoddes, ol
pr‘acLiczum:mt.e tpasible en el estade actual de o Couprens can el
desorden.

Cualaguier woddelo  candidato o somudar irl dizmanide s
topoldeico de un sGlido Jdebe estar on acocido con o la fancion

distiibuc

radial obhtanida s narbiv de su oespeot poo de direac, fe
mediante una transtormada de Pouricr Jdoeo Lo rntens ndadl Chaeoy s
1979, Tal funeion es la probabilidad de cncontiar dha particud,
en una estera de radio o centrada en alsane ateaio cllgudees
egcogido como origen (Ziman (070 capitulo 25 a ba Pigara 1 s
muestra lo que seria la tuncion de disteibuo oo vadial normal o,
a la unidad de superticie, 20r), para an sotrdo cirnbalineg Clrganra
4.al) y para un sOlidu amorto (figura 1.,

Fara ¢l cavo cristalino Cfripura boad soe oblbvhen paeos

enooques o se el b oy Lo Al

< Y
nitidos en  las  pos
mientras en el amorfo Crizaea L.bd fuera de asociar el preime o
a los primnercs vecinos v obal vez el segundo. ol soncro de aloae.

dentro de los siguicntes Casvaarones esteprioos Thoooo o ser e

mas incierto y contorme @ ose hace muy graiele o0 IO L O SR T
1o cual puede ser interpretado como tendicondo g do cobbiine w
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b

Fig. 4
de la funcion de disirilueion
o Ui sodtdo vristatd

Curacteristicas perdiad o

lizada o la unidad de superficie en:
N 4 N iy 3
no, by sotido desordenado. ¢ Towado de
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donde en cualquier punto r sulicientemente alejado del origen goe
nos situemos sncontravemos un atomo. Do acterslo con esto, 1o e
podriamos ivestigar de la funcion de distribuciin  radial  es,  wi
las mismas leyes quimicas que gobilernan o] oimero 5 distancios e
vecinos cercanos en el cristal se aplica Coablén o loe s0ltdos

amorfos (Veaire 1082).

Los dos wodelos que han servido Como punito

partida vy
de los cuales uno de ellos sigzue dando wmy Hucnos vesultados yo o
esencial en el meoderno vsquema de la ==l Lara T osmod o
amori{os son @ ¢l de rod alestoria v ol wocracrisaad ing . (Eeat e
19822, Awbos e buen  acuerto  con la funcian de distrilacion
radial. Sin embargo, el wodelo microcrist 2! iuo ha =ido ampl fawenle
descartado debido a que on la bisgqueda de un povonabide acuerdo oo
los  experimentos ha orillade a sug seguidores o dncorpovas
estructuras microcristalinas vy fronteras colivrentes cada ver  mas
complejas y dificiles de tratar, micotioe. que  sns perincipales
resultados pueden ser obtenidos a partirc do obrvos wodelos  basados
en el concepiu wiicho whs simple de red alestaria, desde este punbe

de vista podemos considerar que el modelo microcristalino

iy
mala aproximacion para simular el desorden  topoldgico  (Weadre
19825.

En el modelo de red aleatoria, al gue tan vehemenlemente:
nos hemos ref'erido en ol parrato anberior,  se  acepba gque L
Lopologia de los s6lidos amortos se puesde  describir como  un
gntramado de atomes distribuidos al azar que manticuen en  general
su coordinacidn (ndmero de vecinos cercanns) v oosus  Jdistancias
interatonicas,

Con ayuda de las cuomputadoras = Lan tlegado @ construirv
entramados estructurales de este tLipo complelamente  distintos
(Weaire 1982) y que sin embargo se ajustan  esencialmente oo la
misma precisidn a los pocos datos que de Fa amortosrafia sabemnos

interpretar. Esto a mi en lo particular me parece bastante
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” . . ‘.
sorprendenta 1o unico gque podemos iaterpretar Jdeo agin e e

debemos basar una  Loovia i Lo sl rdos abbeb s ol nithsttha
praopiedad estructural concreta.
Al no  poder interpretar adecuadamente booy ot

amorfozral’icos se buscan  vlbras  alternativas,  ana de ollas Lo

presenta los doatos de las es SoscaDlas de Poboocmi=ton. BEstas

espectroscoplas consisten en hombardeasr bl s=olide con radlacion

- .
electromagneticae de alta  rec

uencia  mltravioloeba,  tavoes X)) y
contar el numero de electrones exbraidos de asta Fopbaba fEsba wn

Uha mancra de modie o densidad de estados cleoteonticos del solb fdo

Crezla  de  oro de Permtoy, e deoir. el Liacfon:

electronicos en el intervaly A e suciei

Una detinicion alberna de esta canbobal serta docie gibe
es una medida de ta (l«);‘g;lu;r;n:i(m die Ta cnergia, Lo delinicion de
esta cantidad ¢s tan general gque es valida Labnbo en o sl i ddos
cristalinos como cn fos sOlidos desordenados voademias medible e
ambos sistemas (Donovan et al  1wol vy Lardona et al 1WVL en

DSIJECLI‘OS(;L‘Jhi;‘x de Polocmizion uwltravioleta, U= Polioh etoal 1wvz

H .
shroscopla de Potaemtstog e rayos

y Shervchik et al 1971 en ospe

t

. ’ 1 i) . H
X, UrxXo. una catacteristica inbeinseca e codo owedaos fabl e

depende de la Yorma en que interactian [os atomos o ol sk nda,
Muchas de las propiedades del s0Lido dopendhin de esita
cantidad; como por ejemplo las Opticas, ol tanclagpr el cLronico,
la conduccion electrica sobre todu de Los  electiones Gercanns o
cierta energia llamada energia de Permi, wto.. .. Lutwel vy Kegel
C1960Y en los semiconductores cristalinos, Wealve vy Thoype  opviLd
en los semiconducLores amortos han probado e Las principales
caracteristicas de la densidad de estados estin deberminodas por

las interacclones locales, csto o Interanciones o primeros y

sesundos vecinos. Por 1o tanto, el poder interpretbar eston adatos
s . N N4 . 1 i .
signif'ica obtener intormacion de fa topologia local, esodendn, e d

tipo de comple jos abOomicos Cetmulos) que se forman en el amoelo,
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Bl pregentoe teabego exta encaminado a0 obboaer Pl ormeae b sashipee

topologla local del  silicio  amorro  hideorcenado .o pattiir et

estudio detallado de  este observable.  Docsde st o marao e

referencia teorico esho  siendtica  desoaerolboare nn mnder oy e

incluya esta topolos

>

fa local vooocaleular on ol P dfensidad de

estados que compararemnos a la experimentoad.

8B>  PROBLEMA DL MUCHOS CUERPOS

4B 4> HAMILTONIANG DE HUCHAS PARTICULAY

El problems  de Jas excilaciones elemnadabes  en don

ahd

L4 .
solidos, sean estos ovdenades o desordenados. cs 0 clacaaenbe ag

caso muy particular  del  extremadoamcente  coanpliooole preohilema e
muchos cuerpos. Ahora bien, salonos ques Joo aniormee ton itz e b
de un sistema se encuentra en su hamiltoniano, v oos To primeto o
debenos establecer al cstudiar el espectoo onectgetono o e b Sistbeana

Por Ja mecanica  cuanbica  Sabemos Qrice ol 2T BTV I
ectaciconario  wen gue se enonentra ol sistoeind vicne debeeminnde ol

las soluciones de la ecuacion de  Schrodivger  dndependiente el

t.iempo

fie = Eu 1.2

donde E es la energia del estado en que s¢ encuentra ol sistena N
el operador hamiltoniano (una letra con el simbolo subte el
1~ep1‘ESc3nt,a1~.§ un operador como es usuald, I es la tumcion de extado
Ceigentuncion del aperador D, El operador {1 deberd  scer escog i
de acuerdo a las necesidades, es decit, a las chianiboristioas i
queremos estudiar del sistema, Por ejemplo siono nos b resa e
monent.o estudiar  las propiedades e e e pretiden tler !
acoplamiento de espines pademos ignorar oo el foanp Hhond ano ot
propongamos 1o cnergia de tal acoplamiento. tanba entie particdlas

cdistintas como enbre ellas nismas,

”

i
[\
<

1




Para nuestro sistema, congunto Gons Gl Lo por N Lo
atbwmicos y n oelectrones Cun solida) plantoaramos an Lol Thontiae
para la mnérgia de Las pacvticulas on ol coamper coudombi oo Cidtieey v
cindtica y potencial), que ante Lo dmposiba bichad b Pemalver o
Tvemos simpliticando. Tal hamiltoniano dofewera coniacnet, comn Voo o
podemas suponer un operador de utxn:1w;i.q cindchaaa de fos elechrones
(Tﬁ), uno anﬁlogu para bos wieleos atomicos \{L>, e b et e
potencial Ciuteracciony de 1os elecbiones con ol bos i smos o
Hno ;il:ﬁ;lngo para los picleos atomicos (l'lh_,'), vt opietador
enegia potencial de interaccion do 10s clodiiomes con lom e Lo

atomicos (ﬂH .

=T + 71 +( + i -
il L r, U Uy UL R
donde
5t
IS - k1Y . < - 1y e N
l"’ “S—.L ‘(v 2 IS Jhi jt » ) ClL.g3an
4 32 2
13 I Iy 4 )
Vo . 7z " . o * S s el operador lapdaciane acbiando solig
[SAN Ay~ e
1 1 .
. 4 - .
el i-esimo electron, = 1,2,...,n fz
T =55 tF - g -
M Eu N P 1 ’QH; T L sh

. . .o .
M, es la masa del r-esimo nucleo atomico (homos ebiquetado estas
masas porque el sistema picde contener Atomos distinlbos,

¥4 i

2 &% 1%} IV .
e o= Ll + s el operador taplaciang actuando sobyp.e
b (7\1' ()'1;2 B
X S, =
el p-esimo nucleo atomico, v o= 1 2., N
i1 = S S -SSR e
N-N Lo n® Fx’Pz' TN £

es la interaccion coulombiana de los nGcleos alomicos (depende e

I3 . K ’
Las posiciones Kp de Jlas nucleos);

b, =0, «F-T )=15355 g ERRERE
e-a o~ ) 2 .u(c‘“!l? U

. . .
es la interaccion coulombiana de los electrones Cdepeade de sus

Y, & em ba permrtividad el

de sus posiciones relativas, F( - F; ), o

vacio, e es la carga del electiron y Uinalment.:

24 -



3 L ;o= - .
”N'-'; - UN—‘-..-(‘ Yo By ! Gl

es la interaccion de las nncleos  atomicns  con tos cloobion .,
Cdepende tanto de las coordenadas de log nideos Eocomo e Lo dee

las electrones ?f

Tambion la Tuncion de estado del sistoma, ¥, Liche o=t
i - .
ultima dependencia

sk O T T LT R;,E,,. S S O

J P ™

En 1o Funciia s s oo Cloth [ CRCHEL
consideradadas :©  eoxcitaciones  electloni an. Poe debiida a0 T
vibraciones de lox nacleos  (Ponones): e cotibe Lesdas ot L s

debidas al acoplamicnls clocteron=vibia von do ba bed colis pnde e
ser el caso de la superconduactividoad oo ool meeebede sde Prodol s b
CFrahlich 19500, E1 nGmero  de vartables  fndepirodionloes b i
geuacion 1,2 con el hamiltoniang CLG3 o del b de T Pt
lo gque, a lo s que podemos asplrar s a0 uie peobaed ol ion

mediante una cascada de aproximaciones s sivas,

3B.2>  APROXIMACLON ADIABATICA

Debido a la conservacidn e boa ehercia, o enbie Los
4 - . o .
componentes del solido existe un balance chergelico, esto s, b
.7 3 . .
perturbacion de la cenergia  de  alguno e elbas wsalicita 1o

- o “ . .
variacion de la energla en los demas para (ue o=t

Lo ses ey

Claro que los mas sensibles a  cambiar  wu estado de cleerg i
cinética son 1os electrones dohido a la peepicies de s ined.
comparada con la de los nucleos atdmicos, 1 mawa doe estos il Gimos
es tres ordenes de magnitud mavor gue la corbrespondatente a0 Lo
electrones. Por ello. en el operador de o encrgto diel Emate ma
Cecuacian 1,30 podemnos  consulerar  que ol opesadid e ehersi
cinélLica de los niclens es i perturbacion pogueta, Bebide o ot

yoa que nuestro objelivo o oes esbudiar Loe ol b tones e

vibraciones de 1o reod CHendboz 1005 para una pibbcdos oo a0 1y

[ 1

]



vibraciones en redes cristalinas y Darrio 198l oo estitcturas
amorfas) consideraremos la aproximscion de (que tous clecbprones s

4 PR
mueven en  un o campo  de nucleos Pljos,  osbo so conooe godo

.

adi

De la  ecuacion (1.3 observamos  qie o \:mat'i-;‘lm e

- y i .
Luteracecion de las nncleos, representada por el opetaador U,l N o
I R

una constanfe gue a 'in de cuenta puede haccrce  aula esoogicadao

adecuadanente ol origen de  encrgia. Las  posiciones B de fos
i

i n . . . ‘

nucleos dejan de ser variobies indepondientaoc Dol canvertbipse on

Giriblmos  la ecumiiin

narsmelron 1 jos. Gon esta aproximacion o

CL. 25 como

(Fg + “,;,~.3 + ”N-»-,-,)'l' = B 1
donde ,
| - S W, :
o= (Y R RC)) . Clodad

R; rebrésenta 1a distribucion fija de atcleos abomicos.

La funcion de estado (I.da) ha pecdido tadd Lo
informacion sobre las vibraciones de los  nocleos sl como la
extroms riqueza del acoplamicnto glectron=vibracion e la ved,

»oque en ba o ecuacion Codo ol probiboma o se o ha

A po
reducido Gnicamnente a las excitaciones electronicas, Lol eCuacion
sigue describiendo un probiena e itk s Gzt o
(multielectronice) y per iu Lanto imposible de ser resuelta. B
gsiguiente descenso en el Lorrente de apeoximaviones  Liene  por
objetivo raducinr el problema mu e Len Lron § oo a VG

i .
monoelectronico.

3B.3> APROXIMACION MONOELECTRONICA

Un método ampliamente Usado en problemas atomicos de mas
de un electrin y en general en teoria Jde muchos  cUSrpos  cnnh
excelentes resultados. es et metodo de Harbree—Fock, el cual

permite en {orma aproximada reducir el problema e muec e,

- 20 -



particuias a ung de nna sola particula o oclheaiambe faoa et a
caipa promedlio que o simbibayee ba thbeie i Bt thes A
particulas. Bn nuestro cooio del salrdo s To oo b b et

considerar que ol elocbidi o mneve e Faring bidepe ondivile: et

cde un campo promedio producndo poe | R PR PR T A T P e
slecbirones, Tal  vampa s Tlamwado aubawoneai =G ol Sed e
movimicnteo del clection oot o Lo didltas odon Uivass [T
CONSECHUNGT . Gebosm mod i ioan st acoion —adae ol cio Lo

Pava un Lrabianienin serio ded e baandes jeidode Voo

Galitetes CEHY poara i inteoduccion oy Ty B S T N RTIC TRN RUTT R
I ; I ]

pstado sOlido hithel 1wan v Cad baway tens LRIV PTRET ST O S St T .
eshozars en Loaminos ity oot bes oy Dot oo O Y O DR R N
el ocongunto Jdeocledbiones i porbtouioe ik peeted e e o o

cappo prowedio, el priiecapio Jde encolinerone vegade e e b Pane o

de estado (1. 4o esto Lotabmente abbisimetr ko o Phiba b mal
de pares  de clectronhes, Mateinab b camenta R S A
escribiendo lo funcion  de  extado  sedianto U db betoiibegidee b

Slater o

b CF L i

W1 ,2,..., 1) = ) i . (SR SN

[ I S T T (R G S
I .

La energia del sistema de eloctiones oo cdala pop

1Do= QUi CLos
donde fl es el bhamiltoniano de  Ja  eouncion Cf v B e 1
funcidn dada por (1.5),
Minimizando la \:.‘ilf.‘l“'.::’i\:l del sistena maliante un cllout

variacional de multiplicadores de Lagranze tidetorminados poara 1o
tuncion Cl. oy, manteniendn cstaciomaria La coanbidaed sl i s it
variaciones iotiniltesinales - S o et boes Clute 1 e

DO s ohibtegie et IR I TR TR I R TR A A

monoelectrdic

.
- A



2cuaciones integroditervnciales acopladas e Havtee-Fooll gue en

general solo pueden ser resultas en POTma DU o

ite & 00 + face,eop eooddre = e (L
L [ . L Lo
donde, 0 o=73 Py b o Cred dPee
L y R 1 N 3

es el potencial pronedio de las demas etectbiones,

OCr.red = = T ke U G

es un pobtencial no locad que vaene de Lo iodistingnbilidad de Los

clecbrones, s Hamado potencial de intercambio v

es el hamiltoniano del i-esimo eloctron en of  potencial  de fos
< e . e ? . .
nucleos fijos, es decir. T os como en la ecuacion Cf.0) v H;\__ i

el poteoncial debido o lox puclens Ul jos sobie ol 3=Os e eluaLion.,

Partiendo de funcrones de ostado 'I‘:' Y catlunta (2" e

.« ! = - FAR =S 4 94 L . i C s PR IR Bl i} A i Bt e )

) , o a partir de estos se vlculan unas nnevas b voowohoed fas
Qf L2y 8™y ast o sucesivomente  hasta que 400 o TN e

encuontran en a‘L;z:(m iuhorvelo Ao gonvergoencota o espedd Dlcado de
acuerdo  al  grado cher aproxlaacion repited padin, i Lopii e
correspondiaente ol potencial de intercambio cs oo genctal  pedquenns
comparado con @l potencial Q. Isnorando esba peguena ool oo ion.
la ecuacion (I1.7) puede esribirvse como

G AP T T Eo (.

donde VL = U;_U + ﬁk es el potencial  promedio debido o los
nicleos fijos y demas electrones.

El problems ha sido reducide al de un sOla wlectrdn
mediante ol campo auvtoconsistento V:. Paro, en general la a1 O
CI.82 no puede ser resuelta y es necesario scguit bacorporando sas
tecnicas aproximadas. Cuando el  potencial  sutoconsistonbe  es
peviédica Cque es el caso de tus sOlidos cristalinos) = Dactible
obtener caracteristicas senerales  del  compoltandonto de Lo

electrones en tales sistemas. En las  siguicntes  dus  seodlohbes

- 28 -



revisaranos estas  brevemonte, hacicndo  Jefercieia o Liabu jos

especializados al respecto.

5B.4>  TEORTA DE BANDAS

Como mencioteaos al o Cinal del pairadc anberior v
potencial autoconsistonte de la £ L oh o it ajti
simplemente | lamarcmnos YOU ), prescindronde v fox subindic o,
resulta ser puridd;au v las sistemas cisbalinos, Lebo o @ s
que el rellego do Ta diivag baniia b o s baden dore B sl aded
cristal al trasbadavnos desde ol punto T a) 7o+ a0 dondes i3 -

tun vector de 1o forma Loy AL pevordar o obvzen ded potca o
VT’ ), observamos ue dopond: Lanko de b disbithne ion pertodi o
de los nucleos atOmicos Ui o como de os clecbioines it o et i
r'ijos, pero se encucntran cepatrbidos por Lo anteconsistenc ta e
Hartree-Fock  en  su o ostado mis ostable o Lhaves del solado
Cecuacion I, 8. Esta nos lieva a considerar st bee densidoed e

prubabilidad de ecnconbrar cleclrones on puntos cgnivalcites el

cristal debe ser la mismse, osto es

=i VT ) = V(T +0) Crow
entonces IS T I T BTG L O TR A S Cloiuo

donde $(77 ) es la l'ﬂnLllt’.!ll e extbado del v lecbion vit el =Ob o
Cecuacion I.8) y ;+<F')|2 reprosenta la densadad de peobabi Lrdoede
de encontrar al electrdn en el punto 1~
A partir de la ecunacion  f.wy. obicryvainsg Que el
hamiltoniano de la ecuacion ¢[.8) para o cristal es periadice,
(ICF ) = fIcE + 7y, Lot

Con el objeto de hallar la forma e Llas  Funciotn-s e

pstado B(F') gue satistagun la propicdad 0100 =erd nedesar
contar con la ayuda de los  operadores e Leaslocion der oo
como:

T LD = ¢+ T bt



doile £C77) o8 una tuncion arbibiaris en el Cristad.

FPodemos cote Uaci lidad partremda oo T vouaeaon (00180 v
la definicion (F.12), probar que ol hawmiltons au ded o4 iotad es un
invariante ante tbraslaciones, dicho  en oteas pabado as, Pov
operadores de traslacion commitan con el b ] tord .

(. T 1=0 . Coasy

Esta ecuacion pos  indica gque las cigeitune iones  del

hamiltoniano son  Lambisn  eigentunciones  Jd los  operadores e
.
traslacion, esto osg

T WEF Y =4 T o Clotdan

i

Do ta derinicidn 1,120 podenos escribiie Lo couasiog
Cr.idar como :
P+ T = 4 Ty it

De las scuaciones (1 14LY vy Lot ohbinensus
fa %=1 . CL i
cuya soclucion general CAlLhors 10r9d es
{Q
A= e ¢Lo15h)
A partir de la definicion €1.L2) obtenomos la  sigtiehte

propiedad
1Y

T ¥ Ey = TPW(F'> SRR A B

-—

donde 0§

1

o+ it
Con la avuda de las ecuaciones 1000500 v o podemos
reescribir la ecuacidém (1.164) como
£Q €0 ) RTC )
e e M ATy = e POMTFY L. tate
de la cual podemos deducir  gque se  cumple  ba o oeauscion o 1an

siemjpire que er sea de la forma
)

O =T o s L. the)
i
B
siendo E el wmisme para cadi Lraslacion.

Mor lo tanto podemos escribir que
. L0 i ]
’1'“-1'(17") = dCF+ 0> = e Ty SN

Esta ecnacidn nos indica que  las  functonss  de astodo




electronicas v el cristal estan deberaibteelos pd o Socbor B .
acostumbra ebiquetar o Lo fune ion de estads o oan sitbeite b i
para dejar indicado esto que soabamos obe docars ok Gy

S1odefinimos ana runcion g, OF 3 Conao

[T L T oty ol
A
es inmediato probar a partic de la detinnion . (b idr oy e 1,
. 7 .. R
ecuacion Cl.17), que s periodica, os deoie

,l“(“)_f') R S TR TR | . [ S N

'

Segun e couacias OO 8D podeaoss e pibie o VT Ceiue

Y AT
ES B T S T oo
otos resut Cadass o conoa i dos codio fearema e ok
CCallaway 186500 Podeawos ver ue soi omdoes priodnes wenditbadaes e

WhE Pune ion poeraidalic o cuvo pe v toibo v ol misat e b de Ta fat

s dmportaite hacer Lo sigudento obecivae ton: ba Pdne e
de estady monouvicclionica Covnation L2035 cousconehcta the
simetria de troslacion del cristal Cproaptedad de crden de Lacgo

alcance) v oaulemis. no es una tuncion perioadveas o boe s U

fin embargo, de La couacion .39 es umsdlioto paoliar i fa
funcion de estado CL26) cumpde Lo cotadio s b peep oo el i
la probabilidad e encontrar al  electron dada per oo eola 1on
C1. 1), Esta caracteristica de Ja Cuneion do osbiado cn La o gque

el nombre de estados deslocalizados Cextombidas? a0 tas Ploi e
de Bloch.

En la ccuacian  (1.16a) hemos  inGeoducidn en Pogin
indeterminada el vector £ con la Univa condioion o e val ol
e Vit

la propiedad CL160) para s oarbiboarl,

No obstante la torma Lan ambizoa de detivee b be Loomens dhndo e o

4 .
despues la trascendente propicdad de oo toricar 8 antaadn b
clectron  Cecuacion  f.oa0), ot del ot aibeiite iz ik o

ado del vector T osoa clariticado

signiti

1 sigmificads esencial proviens  de boo aractisr b

5



gque hemes  wencionado  y o subravado  al o pruncipies el p.'qu.u"u
anterior: el vector B pertencoe a todo el congunto de operadores
aque trasladan la runcion de estado a  todoe ol crisbal Ceclacion
.17, dicho on otras palabrax, s una caracberisb oo dJet ool junto
de operadores de traslacion. Bsto nos obliza o Lo by gen
del conjunto de operadorcs. ara ello, e primordial chrines ciento

aque las trasiaciones en el aristal detinen an coape abebrane v e

conjunto de operadoves  detinidos moediant YRR TITTON PTGl B B
rorman gl representacion irreducible del o ogrupo de Dy lan bonees
Capéndice AY. Bsto nas bleva o decis gue =1 vector | Calacher g
Uttt rcprymuntduiﬂu trrcductble del erapes b Lie o tones. Sin

embargo, no exisbe unae nnici |~0;':1w:5r:ut,m;izvm terashissibbe de un
crupn dado. 81 oste en abellano, como es el caso ddel o arupa b
traslaciones,  hay  tantas  vepresentaciones velede 1 b i
elepent.os tenga el grupo. Porr Lo tanto. habied banton  vectores

como representaciones irreducibles hayva del grapo sle Geashaclone:s

compalbibles con el cristal. Eno el apeadice A ostendemos os
comentarios sobre el veclor FE BRIy bor ilamos tiget

. . NS . . . .
interpretacion Cisica definiends para ello ol espacto pediproue o

espacio-k.

De la ecuacion (1.8 obtenemos la coe del eleation
en el solido mediante:
B, = <~£-}:|l'11&1v,'> . Cdtad
Esta ecuacion pos estd indicamda  gue para cada valor
posible de K, existe un valor de energla,.  por  loo tanLo, Labid

tantos niveles de enersia permitidos como valores de B existan.

El conjunto de estos niveles recibe el nombre Jde
Aliora bien, la banda de cnergia permitida que  hemos  obtenido e
desprende de la ecuacion CHo13r, pues es de ahi de dosde bemos
partido para obtener la funcion de estado depeadicntic del vertor

7', Sin embargo, el hamiltoniano no Gnicamenbe os favarianbe  ante

. ‘ I . i 3
traslaciones sino tambien ante operaciones do stmetela Qque eh 1t
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seccion 1ohemos Liamado grupos puantanale: RS

encuentran las rolaciones, poelloeNiongs o s = ot

gsimetria  de  Lrastacion  dio opigen o e badeda e [RITIRT S

apareceran otras debido o Lo demas simebras o]

bandas de encreia, pueden estoar srtiteloes oo Ta o

e oAl feess e
SR S L R [

e ambal | DA

aba energet

de tal forma que entre ellas existan Pegtones Je ocinerg i probirintd

N

Al Lrastapatdas. No obstante que oxisia

o pueden est
ellas, estas conservaran  sn condoependenoa priies,

simetrias distintas. La ecuacion ol U poaa el o

crltistal Lo ocooribiieenios s o
e, (7 0 = 1 4, (F
P (.

donde @ representa Lodos agquelbas Ssimetvtas ded v

obrastacion Gpae Uorepee bl

a la simatria o
cuales depende o ehersia del electeon,
Hemos estal Lo ido T eNistono fos i

bandas en log cristales  gue on los  amoitos o

l.ld:»»|‘||u' vela g o

NS0 A PrEt PR U 1Y i
fer i (1] i
[ S N R
Shal disbantan

peet Foy e v g

cmbrotany g e

Lieshiis soenbodede

alguno, pues, esbas ban surgudo como conscoucie i ode bas simeta s

(it:l 1;1‘.5.::»{,':,11, i D> e H

amorfos, Para intuicr el origen de 1as bhahdoas on fos

sizuiente subsecalon veremos an esgquema hasbanteo

. N IR ST G4t s ey {
seida (AW PR VR PR I RO Glbei it [ i

atortios, e o

TntatLive g

nada formal sobre el oricen de las bandas de eners o,

BB.5>  ORIGEN INTULTIYO DI LAS

oG es somebrdo o e

Cuando  un a

intenso, sus niveles energitioo

nuevos niveles de eneprsia e VAo po san exclus g vos
del sistema completo Catoms mas  campo  wloobe oo

4 . . . .
t'enomeno os conocido desde los indcios  de Lo e

s desdobloa, este

BANDA

o e len b

e apaleelen

de b ahome, S

coabeariiiad

aliton b o

cono ef'ecto Stark., 21 ahora, acercamns dos oo Lo =t e jontae
Cdel orden de distancias abomicas) cade dpno o Usentaia™ o awion

del campo eléctrico del obro Ggue a esas drstanciae.

ENRTTREE S £ Ve PRI



est.o hara que sus niveles  se desdoblen,  cs dooar 0 aparesadian
niveles encergelticos pertenceienbes al o sistoana moleoad g
Ghbra forma intmtiva de verlo es pocdicanddh ana analiozia

con el acoplamiento de osciladores yao gue poass b oo taGion e

Schrﬂedingor el dtomo  es oun et s lanbe okando o
osciladores de  la miswa frecuencia se owobban el o
{recusncias propilas que pertenccen al  =is=btoana e osetb badog o
acoplados y que son diterentes de las Creduetitoes proptas de fos
usciladores aisladas. Do esto manera, podomes vaisucdroar b Ghion

de dos atomos como b aonplamiento de dos s teiines omo badibos canda

e ol w5 especteo de Pres e tas prop s oo oy bt oment oo i

chergia, ples l; = b 2, Lal acoplamiento ot i, Seuiendo fa
] 14

analosia, Ger cnetoia CPreciiencia) el oo mive ! e

enersia permitido del sistema oscilante  aesbado, csto es s e

’ . . . R .
atomo (Cigura 9. Do esta farma ol seguir acuplondo was v e
atonons (sistemas oscilantes) lom  niveles  seonrvan desdob baudose
Iasta 1legar a formar bandas dee cnerglas permitidas CPreuieno s

1

permitidas). En la Figura 39 hemos prontado e ana mancro hastanto

infarmal 1o que también intormalwents hemnos dicho.

Para un tratamionto pirnroso de esite puabitir ol vigta o de
las bandas puede verse  Madelonz (1978, wpud o anccamenbe henos
querido  establecer una vision  inboitive,  Srvurendo con CARR
volvamos a La tigura ', en ella henos supuestbo i ataadne ool Lees
electrones Cgue  corresponderia  al litios, el Pl i e
exclusidn reparte dos clectrones en el primer aivel Vo e e el
segundo (15225’), slempre dque ol ALOMO s ehouehbre on s estado
base. Cuande se unen dos  de  estos  alomes  se cuchba ol 6O
electrones, 4 de los cuales se  pueden  acomoder  en bos niveles
bajos y 2 de ellos en el nivel inferior de los dos saguientes  Cla
energia del sistems es aora menor que la enctgla o de los LI

aislados). Cuando se  han  acoplado N atomos,  ob ol sistens



lE
[ B 3 zona
|
2 2ona
e S R,
! 7
. :
K} Bandade tanduccibn v cla
H .
& e e . M
M ; M“j“—J
- _Mz_'f«,.‘.,df envinla (banda prahitda) E,
J— Rl AE ST et s oA SaC NN
Banay d, valencia lleng - v
UL e 6l vel
— 1 rona .
‘ )

2
dtomo  atomos  Somos  dlomes

o)

Fig. 5
ad Esquema dee los  niveles de energia det Litio v su trans
formacicn en bapdas ol unilrse los alimos cw il crinbal oo

]

wltimo nivel ocupado se  encuendra et de ba i de
~onduccion forwmandose asi oun conductor melalico. 1) el
whtimo nivel ocupado colndice con ol tope de a bawda de vy
toencia se forma entonces un sewmicowbiotor o i arstante dy

pendiendo de la temperatura.

existiran 3N electrooes que seran repartidos en bas hdﬁddﬁ ooty
una de ellas consta de N niveles de  encrgila permitidos), 28 e
esbos electronss seran  acomodados  enc ta primera banda y o dos
restantes N en la segunda. Cuando el Sisteiig soe cncueibea oh s

petado base (el estado de miuimg etergta ooarie cle alsend b

T

energia termica, a T = 0 K1 estos N oelectrones serat oo
los g primeros niveles permitidos de Lo soguinta Do, aaaed e b

e
ROERY 3




1<

los otros 5 libres.

8

La estructura  de bandas  permitio onbender cine Porma
natural, el comportamiento eléotrico de los sGbidos cristod v,
Cuando., como en ¢l caso del oejsmplo, el Ulbotwion adae. o aparlo o

encuentra dentro de la bandi, Tos eloctrones cotoabnes o esbe g |

nEsesitan muy poca enerria para mrgear o iveles  de b o

superiores, va que la distancia energolian cufre e miveles ol

v

una handa e del orden de 10777 @V Chalinova 1975 vhietgia g
puede ser proporalondada POl ULa pgueny Flucbbuacioh Lermica o
em:-r;_:;'iu termicoa es del orden de BoT0 B es Lo wonstanies
Bolztmain) .  Coando  somebemos o esbos solcdos s connse bl o
metales a un canpo electirico, oz clecbmsnes odquivren del Ganpe
la (31‘1(‘.'1‘:;i:4;« para pasar o estaados s mn:x';.;'('»l,i~:u-‘-, sedeetrs o |
campo doeterminag upa diveceion, Las veloordades de o Tos elecbeones
se encohbravan dirigidas a o largoe de estoa oo Pou, el 4
precisamcnte lo que Se Conoce como corticnte ol dea,

En el caso de que ol Uit imo nivel oonpadn cornoida oo
el borde superior de la handa de valencio Cbbamado s Ta Banda
H!Ex':“: alta en la escala  de un«l;;'in CNYOS Ve e e it ran
completamente ocupados), como en La figura S U onavel mae
pr‘éximo, al cual pueden ser promovidos Los olocteones et borde e
la banda de valencia se eicidonbrea o una distaieia I (1-(:;;,“[(‘:11 o
enel‘gia prohibida, Hamada brecha «:exn_yr;;f-t,ir:“) qites s e booriden e

eV, mucha mayor que la energia que necesitan los ol trones deo o

Sl Lon [0
I

wetales para pasar a »u nivel mas

(ue e85 uba caracteristica propila et cristab o5 Lo
suficientenente grande como para impedir quie Tos elecbrones posen
a la banda de conduccicn (la banda arriba cnergeticamente de Ta e
valenciad. Los cristales que presceiban esba calacberistica e su
estructura de bandas son  llamados alslantes o somicondocbores
dependiendo de la maznitud de liq‘

En los cristales donde la brecha o8 det  orden de Lo
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&?llffl‘;§;.<.s Lormica o Ul Lemperatura dada, se oadena cbconbeoar un
ninero apreciable  de electrones  on Lo bonda dic condaeo o,
quedando en la banda de valencia estados vactos. Do ol Dol Spi
al aplicar un camnpo electrico, tanta los o locbiohe- de fa Boadacka b
conduccion como los de la handa de valenca it e e veloo e -
en direccidn del campo produciendo Corprente, % bovois Lelpeisataig
tendrenos mas ¢lectrones en ia banda de oorebin fon 8 s v london
disponihles en la de valencia, por bo cuad Lo fichibe cnties Cosa

Los cristales  que  presentan Gube compeortambetig sed L v oo

semiconductores v han s1do ahigeto Jdie

Stat enmtadie helardo oo s
potvncialidades Lecnologioas en a0 Cobimbcda dods e dimpross e e
electronicos. Cuando Ta Drochia cs mucher o i, o on ol ontdo o
si1licio a temperatura ambiente ('IEI_E vt eV l;hl' T I 10 1% S O
dificil encontrar clectrones en la bamdo de condie o prot fo
su conduatividad  cord  demasiado peiirena Cestins arisbales won
Llamados aislantes). La  diferencia  eotie  sanidooundin Cores
solamente de  grado;  todos  los  semlconductobes  pueden e e
aisladores perfectos coulorme  su  Lemperatara  di-mionye, v foim
aislantes )ilegar A ser semicondUcbiores o Lempolrabilas ay alios o
no se f'unden antes,

Puede suceder, como ya Lo mencionamos, que La batddios e

conducaion v ode valeng traslapein, e Gal omoeda e Lo e
minima de la banda de conducelon sen menon Qe Lod eheElzia waN i
de la banda de valenciu.  En este caso. o los cloctirones fos
conveniene desde ! punto de vista onersebico Cderranalse” desde
los estados superiores de la banda de valencia hacta fos estados
inferiores de la banda de conduccion, dejondio deooesta maneta o b
banda de valennia no del btodo Ilena v oque ba de conduccCion s
encuentre parcialmente ocupada. Y al dgual vpee foes semicondictores,
al ser sometidos a Ul campo eLecLrico. o= edec Lirvihies die aindboas
bandas pueden conduciv incluso en el cora absofuato M oaumentae ba

tenmperatura la conductividad aumenta comos en los scanaotdic oo,

- i -



Los cristales que pregsentolr eLtas Caractepristioas son 3 bamaelos
semimstales, algunos de ellos son APSERTCGL. At imii,  Bisintto

n la siguiente SEQCIGR  veremos como el dos  solidos
amorfos eslas propiedades electronicas  cambiain esenciabmente  on

alzunos casos y en otros no.

UB.G)  BANDAS EN LOS SOLIDOS AMORLOS

La ausencia de simetriass on Los auior os sosta L ddea de
la no existencia de una estrucctura de bandas en ool los . pues sl
es el resullado do 1oy simctlias del cristal (soocion G6-11. Sin
embargo hay evidencia experimental de lo contiario, como 1o oes, 1
existencia de una bhrecha Gptjca e b energia de los eleo Lianes en
los vidrios, ast como la ewbrecha  stmibitad  en fas o peopteilades
electronicas de low solidos (silicio Vo e loftto . on TES S TTS I
cristalina v amori'as CACH. Clark 12a? . Donovan ot ad tuesid v 1ve0,
¢ ¥, Peterson et al 1970 . Hotivados por cstos resiltados

experimentales Venire v Thorpe (VMeaire v Thorpe 19015 Iograron

: [ - B i 1 B
degostrar teoricaiitiihe, basandose en un modelo b andaee taertye
(eapitulo 110 la existencia de una brecha on ol GG LG

o 3 .
energetico de los olectrones en los  semiconductaros  oacrlUos del
grupo IV. Estas bandas que aparvecen oo fos amort’os SO

conceptualmenie distintas a las de la teoria do bandas Coriginadas

. s . .
por las simetrlas del cristal). pues, estas  subgzen b oeisenc iy de

simetrias. Debido a esto no debe de  ser wmotive e asombio que
posean propiedades esencialmente diferentes (obt v Davis 1971),

come es la cosxistencia en las bandas de valenclia v e consducoion

de estados extendidos v eatados locallzados. [ estados
localizados en los cristales surgen en Lo e la

periodicidad del potencial se ve alterada oomo pucde ser a
prersencia de una impureza, una vacancla,  enlace snelbo, et

(havidov 19820, esta propiedad ha sido explotuada on el dopado de



Log cristales que prosentan  estas  caracteristicas  son §banados

semimetales, alyunos de ellos son: APsenico, Aol tionioo Uit o,
En la siguiente seccion  veremas coms ol los salidos

amorfos estas propiodades electrimicas  cawbian  esencialimente  on

alzunos casos vy en otros uo.

3B.d>  BAMDAS EN LOS SOLIDOS AMORtox

La auscncia de simetrios en Lo amortos et b jdea dde
la no existencia de wna estrucctura de bandas onoeblos, pues csta,
es el resultada de las simetrias del cristal Csoooion SH=40. Sin
emhargo hay evidencia experimental de lo conbiario, como lo oes, La
existencia de una brecha (’vg)ti(:.'i @i La v:m:r‘;;i.. deo Tos clecbrones o
los vidrios, asl como ba estrecha similitml on las pocgrrehdes
electronicas de las so0lidos (silicio Vooome i b0 S nus anis

cristalina y amortas (5 0 Clark 1207, Donovan et ool teait v 106y,

C.¥. Pelerson et al 19702, Hotivados por exstos resinlbados
oxperimentales Venivoe v Thevoe (Veaire v Thorpe o010 Lagraton

demnustrar Lu&riuumunbc, Dusaildose cn un modebo de amaree UHepte
Ceapitulo 172 la existencia de una brecha en ol Cepeen Lo
enevgético de log electrones en los  semiconductores  amoiclos del
scrupn IV, Estas  bandas  que  aparecen  ©n L RITEIR MO S0

conceplualwente distintas a las de la teoria de bandas Coriginadas

- 4 . -
por las simetrias del cristal), pues, estas  Sutgen on ansencia de

. 4 - -
simetrias. Debido a esto no debe de  ser motivo  de asombiro que
posean propiedades esencialmente diferentes (Moth v Davis 1971

como es la coexistencia con las bandas de valencia v odee cobiccion

de estados extendidos v estados Localizados. L s bados
localizados en los caristales surgen  en Ivgapes dotnde La

periadicidad del potencial  se ve  alterada  como puede ser la
prersencia de una impureza, una  vacancia,  chioace stelbo, et

(Davidov 19820, esta propiredad ha sido explotada cen el dopada de

- a8 -



semiconductores  cristalinos para  su b b baniton Lescnobos i
(Hackelvey 19860).

La seccion  anLerior Nos  predispoic pora aceplon @
existencia de bandas en los £0lidos amortos ool hemos doelo
vistaso de manera muy informal de como  lo=  givelos  abamicos .o
desdoblan para formar bandas de enersias poermitidas v bandas e
eneregias prohibidas (brechas encrgébicas) . En bal desoripoion e
hemos dicho nada acerca de s1 los  GLomos  =c o aziapab eh Do
ordenada o desordenada,  sino slmplearcnte hodios toaaycae o L
influencia de unos sobre otros para prodacs e ol dedobbamtent o v
sug niveles atomicos. Deosde oste punto de o vista Poaal, Lot oo
los agrupamicntaos ordenados ceristales) come cn oo desordenaedn
Camorios) debe onistir estos desdoblamitoentos e dan oregen o 1o
regionhes e energioas permitidas v probibidoes Dolemios vecatoar o
esta vision local de las bandas es induepeiedicnbe e b st r o
que puedan o no haber en el =Obido, por bo Lanto. estas batdos oo
conceptuatlmente distintas a Lag bandas e Lo teocra de Dandoes.
Esta concepciﬁn de las bandas  es un punto e coleverrenc o
importante entre los solidos crisbal fhos yo aliobdoe: ¥ an Piaitho e
partida intuitivo para aceptar la posibilidad de Lo esistencia de
bandas en los s6lidos anortos qUe serd delostrada ca ol signiont
capitulo.

En los solidos  amortos  existic una sian canbldad
defectos causados por el desorden,  cntoe box cuades Juegan un
papel muy importante la ligaduras sucltas. estosn deleclos provos o
la localizacion de los estados que  se  superpoteh cn b esoala
energética a las bandas de estados extendidos (Mol v Davis LU
El problema sabre el tipo vy grado de  desordeis nceesalio pata
provacar la localizacion de todos los estodos  de una estractoiea
determinada se encuentra ablerto. La cuerz o g mavea Lo Preonbon o
entre los estados localizados y extendidos  es Lhanade baede o

movilidad vy juega  un papel fundamentol en Lo vondductivadad
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clecbrica en los s61idos amoltos, pues i ol nived e Permit s
encusntra por debajo  de  esbe borde  on Lo wan e esbados
localizados, la conduccion se tendrd gque produocir por o salbos con
una energla de  activacion (distancia encryretica vubiee estados
localizados) tendiendo o coro con la  bewpoeratura, S0 por ol
contrario, so  encuentra  arriba  del  bovde de v D edad e
comportamiento wiela metalico. Coando el niveld o Formn o orasa ol
borde de movilidad QUUDTE Wi Lraneciod e e —abs baait
Clransicion de Andersand . Tales problemes ohe Leanispotbe 0o son
tratados cn el presente trabajo,  para e sdisousion o Corwal ok

[ENEUESUE A I

eslos, puede verse DL thouless (19000, h

21 objetivo de este capitulo que Dhosa oo Pin b sde

poner en relicve las difercncras conceptuales de e propiiedade s

de los solidos amortos y  aristalinos.  Eooooob prosiaee o apiitala
describivemos las bécnicas empleadas al emoarar ol probbema i lu
densidad de estados en aleaciones amorlas, yo othe nesbia el e
dar respuesta a  algunos  de  los  problesas planteados por Lo
estructura de la densidad Jde  estados e sibicio Al

hidrogenado.






CAPITULO II :

TECKRICAS MATEMATICAS EMPLEADAS,
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El potencial antoconsistente Vi 0 de fa ecuacion O
que en el caso de los cristales resultd  sor poiasdiog, el
camorfos no es posible determinarlo pues oo CoBocemos Lo estirus tara
topoldgica del sOlido. Lo Gnico que de Lo amortiogialia sede s
interpretar referente a la topologia (secoion 24 del capituta 1
es que la estructuara local Cprimeiros vy osooouidos Vocinosy difons
en poco de la cristaling. manitestandosc  estae diletcnsia oo Lo
deformacion de los Angulos e tovman P onbaces, ba long i G ol
enlace con otro Snnmn, orbitales  sin calarmar i ebia Ghose
anillos de diztinto orden que pasei pos oL, ot oSy Uracsth
1969, Paul et al 1976, Paul v Connelld PO, s joes e bl
aceptar, como primoera Jhrmxxmuujﬁn a ta estenctine o de Fosr aliiens ] o

La existencia de un orden o corbo aloonoe e cont iz Ub b

comun a todos Los atonos Yy sSomejanta ol crrstalineg tenr Lo e
refiere al oumero de cordinacion), Esta primela aproNimation, o

como las conclusiones de lot'el y Regel Cfotel v Hegoel 1900 de que
- ’ . .

muchas de las propiedades electronicas  de low  semiconductorses

cristalinos estan debetminadas pol as theerace oo Tocates. Lo

. . R . . . S
dejo mas opcion a la iotciativa, que encamibar o estwdio Leobioo

de los amortos a nna descripeion local boesada en ol orden de corta,
alcance. Esto definitivamente elavo a un primer plano el uso de la

- N v
aproximacion de amarre {uertae.

1)  APROXIMACION DE AMARRE FPUERTE

En la appoximacién de amarre tuerte se  cousidera ain
conjunto de funciones electronicas ortonormal es conbradas  en los
sitios de la red ; de manera tal que Poirmen un oobpiter sSompleta
para los estados de los electrones en ol solido, s decir, que b
funcidn de estado en el solido s  coustiuva wediante Hite

i 3 A H X 3 - - oo B
combinacion lineal de las Cunciones de este congunbo  ortonobims .

- 13 -




Claramente ectas tunciones 0o Son 1os ovbituaden atdmicos . poges
aquellos corvespondicntos a abtewos distinton to Uolmo e boy o
ortogonal. De aqui en adelante, nos reteriremns o las Db doiies oo
este conjunto completo con el nombre de scuwdoo hitales,

Si ¢ es el seudeorbital  del clectron en Ul Siiode

arbitrario g de la red, su ecuacion de Schrocdinger oo Lal sitio

es 3
b= ope BD g2 it 4 - <
l[q‘o' = 3 7 + Uu(l 2 ]‘,'l B [.”.,1 il

donde W_(F7)

1 potencial correspondiente al =ityo oo Pore o 1
.7 I
tanto, a tuncion de estado norinalizada para estos eloectbpones on oo |

.o .
solido, puede ser escrita como

i
[ G L S R ENC U i

/v
donde (D72, Goan N siends o1 namera de sitios de 1 fred, ew ol
factor de novmalizacidn requetido por las cowticrones e comp el
y normalizacion de los sendoorbitales,

Estas funciones CII.2) deben satistacer ba o enuacion e

Schroedinger para el sdlido Ceouacion [

ﬁw = [ - b 7% e VT oo o= . [ e B
P

A partir de las couactiones (IO v o) podemos escribic ol
hamiltonano del electron on el solido  etr Lerminog e it

hamiltoniano de =sitio

=1 + werH

N}

, Crr. Lo
donde W(T’') vs el potencial de pevturbaciﬁn v oose enduentra dadao
par
WCEDY = WD - U (T CLTL L
La energia del electrdn en el s0tido la obtonemos de 1y
ecuacion (1.6 con el hamiltaniano C1T1.42 v lus  Panciones .
estado (IL1.2):

+
[ K Y .
L ) e : Cif.tha

£=E +5
o T N

. . . p
de esta igualdad, deducimos que la  energia Jdedl eleatron en ol

R T
| e

- 14 -



4 . - -
solido se compone de su energia en el sitio de la ted y  de o

. . - . 1
termino suplementerio. Abhora, e Lugal Jde nn nivel de energia I
.o . .
el solido tenemos una  banda  de enersia,  ouyos D Hnd Les -

determinan por los niveles wanimo y minimo ded sczundo Germi o e
la ecuacion (II.5a>. Separuando en la suma los Lerwinos ciando jios

vy u s reescribimos la expresion antoeriov

bl B . .
E=E_ + ¥ , t E E — f YT @ TR SR TE Bl EE O o DS YO
' 22 B P\ .

donde

ORI OIS ST

de witio (s

Como las funcione suddoorby Laloes) decaen way

’ > -
rapido con respecto o la distancia y, pitesbo e e moaonitudes e

las integrales de la fouarion [ I [RIEN JTHY sobeinoedae

principalmente por ¢l traslape de Jos seoudoorbitales centrados oo

sitios distintos separados una distancla b oo comtribaciones e

los términos de la suma so toducen con cral o Papicias  contoine

aumenta. Por lo tanto  se  considera  soncralmenbe uha [ETTTEI T

aproximacién Lomar ¢h cuenta unicamenbe las conbribnciones de o tos

vecinos mas cercanos. Do acuerdn con ésto, oh L ccuacion CLL o
)

se hace caso omiso en la suma sobre g, de codos aeqao o Leeminos

que van mas alla de los primeros vecivos Jdel sitio i) eslo exs:

! (.I;VCI - X
E=E_+ VW + 3‘ E -——j-l-u-}:- o WOy o \l"l‘ , CLb, e
o e L, 1 i
L4 N
Cprimaeros
veoL nosd
ef'ectuando la suma sobre v obtenemos
- , . N & W - . 3 Gy
E=E, + W, + gjm‘ J ayn WCF g, UL
ey .

(prumeros
vocotLnesd

def'iniendo
v,= B+ ¥ . y
\'Jw) = <au"j'11““al.>¢v> = f <v1“.-;,“ LIS ENRARTACY »

s e . .~ .
escribimos la ecuacion (I 5d) como



E = wl_, + E i W‘““

(B

CHL. e

Cprumaroa

MLl NoE
Partiendo de esta Ultima ecuacion v dee ta condicion  die
completez de los seudoorbitales que esta dada, eun la  notacion  de
Dirac, por:

E!)' d')) >< ‘-’r'[,; f = 1 . Cti.o

podemos escribir el hamiltoniano de amarre fuaecbe Gomo

Hep = 2 he2¥, Gp + s ' |‘,~)“;> W g
1 PR
TPy

Vo Lt

1

Puesto que el potencial del  sitio U es on gebelad
desconocido, los elementos de mabviz k3"£1n>|nuwh41:u'r Galoulados,
Para galvar esta dificultad se Loman como padamcbios,  mobive por
el cual son 1lamados puréln«:}l,rm: de amartve Paerbes Lo forma e
determinar estos parametros, os ajustando los caleuatos  de algung
magnitud 1‘:i:~;:i(:;,t__ como por éjemplo o densidoad de ostadon, a0 Los
datos experimentales.

Notese que ol formalismo de amarre Cuerte fue  hecho  en
general, sin espetificar, si el solido es cristaline o amorto. For
lo tantn, ruede ger ablicado a uno 0 a otro. Bn el cuso cristaling
debemos solicitar a la funcion (TT.2)  que  sed una Cupcion e
Bloch, esto determina el valor de a Ca,, = expl ( FoU oy, oy low
seudoorbitales pasan a ser las conocidass lunciones  Ge Vanner
(Callaway 19643, In ¢l caso de los amortos no podemos pedicie o fa
funcion (II.2) ser una funciém de Bloch, pues. Osta Ciene senbido
Unicamente en los cristales; lo mismo suceds con las tanciones  de

Vannier. Ante esta encrusi jada  suele aproximarse  Los orbitales

’ I3 . .
atomicos a los seudoorbitales, esto es, soe considera gque  los

s 4 . N - . -
orbitales atowicos correspondientes a  abomos distintos sSon
ortogonales. Esto puede ser una aproximacion aceplable  pava los
electrones de las capas profundas de los dtamos, para los  auales

su estado se ve poco influenciado por la presencia de obros atomos
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en Siocercanta; no asil para 1os elechicne s o v oo gue s o
fusrtenente arectados por 1os atomos cevoatns. v 1 brasdag. ;
sus tunciones de onda no puede ser consiverado ile Hie este e

de los amortus tampoco  pueden ser catealados deees Gomento b

elementos de mateiz

pues,  aungue coholcamon H SRS LETER N i

X‘:'l A

caso es el potencial atdmico, no conocCoros VOT D oo ot el e
cristalino Cver lo pequefia introducctdn ol prosentc capibubon

Paede considerarse. que bos elentprones e valewers b
los Atomos e Tlecaran a rormat semicotndic Lores o aislantos
encuenbiean uertementoe Dorados” compoiraedos von o clocbeoge s ol
‘alencia de agquellos Gtomes que Tlegarian o Pormiar metalos. Yoo i
los primeros Se enconbrated i ba banda e vadet oy Los o 0 o
en la banda de conducion, a T 07k For Do ot peonlaiios st
gque la APPON RGOl Ao aiaee Cuerbe o ode e e v fo .
menos cualitativaminte acertada, cn bes sositbooneda Tobes, Wi, - h
los alslantos y o de menos e Los metales.

A conbinuacion revisarcmos rapbamente ol laed Fonoa,

de amarre fuerte propuesto por Vealee v Thorpe cheaire 19000 para

prebar la existencla de una brecha on ol espectass e cnergia b

los semiconductores  tebravalentes  amol Ui, Lo ot iz wian
4 . . .

electronica de los electrones de vadlencia do Do coiaotdua oo

del grupo IV es wny parccida: cuntro electeones dispuestos a0 s
repartidos en un estado 50y Lreg  entesdos  p U 1 Y
interaccionar enbie si estus atomos o ol otios, Panling vy Shatey
(Pauling 1260) nostraron que ostos arbitales distiatos Gy 8 e
cuya diferencia en energlia oS pequens, puedet scl sustitaidos  poe
cuatro orbitales 51)3 iguales llamados Bibridos, divigidas en e

direcciones de un teraedro.

Ispy = afs> + B{p >+ cp o+ dip b SEE
donde IR I R A T R A T R

El hamiltoniano Jde Weaire vy Theape  constder s sababe ot

dos parémet,rc;s de intersaoclion: \r" corronprndicuia o La Tobetann voa



. z z : N
entre dos orbitales sp” de un mismo atowo v V| pelrtenccienbe a
interacion de dos dbomos o travos del enlace Cviase isula 09

H }-.;,,-EL :EJ I‘I’Lu >vl<'bm b+ 22 M'l : >!‘;;\"1‘; co R )

it

o

donde v = 1, 2,...,n denota al r-esime atomo, y los subindices

i, = t,2,3, + denobtan los enlac

Notese que estamos  tomando Lo autoenersia o de Lo
obitales igual a la energia de interacoion de  los  orbitales  doed
mismo at.omo (Vx). Esto Lo hacemos potr comodidod, ya que ol tomaa b

direrente complica demasiado el encontrar solucion analitica,

rig. 6 .
Funciones base e interacciones del hamiltoniane de Wedire v

Thorpe.



Fl desorden en 1os angulos  del  beiiacdio Cbeborme o
del angulo formado por los enlaces) se el b Pt tpalents o
los elementos de matriz \"x, micotras el desotdenc o o tong s bad
del enlace con otro adtomo se manitiesta pruaocdiabmente ot VL

befiniendo los operadores

A = sl <1 h y
A Z ”’le.z'_z‘ Iil/‘L><ll‘} i y CLL. 100
i = | , i 1on,

ST Ib, ok,
) 20

donde z es el numero de coeordinacion, que  on este camo due Lo

semiconductores  teotravalentes (¥ g oo cacibhly vl

hamiltoniann (11, 9) coma:

th = ::\’l;'\ + VZU . Cli.o i

A partir de sus detinicionns, ex dmaediate probar e
los operadores A y B satisfacen la dos siguilentes propiedades:
A). el operador A es ul pperador Ddempotente., A9 = A
= los eigenvatores de & son (1
.. s [0 .
A4, el operador BY es el oprrador unidad, B7os

= los eigenvalores de B son {-1, U}

De la ecuacion C(11.11) v de Jas propiedades ¢0) ¥ i)

obtenemnos:
i = wv DA = 2V VoABL ¢ ViR CLi, 1260
Lzalth, a1 = o CrL.1zm

la ecuacidn C(I1.121) nos indica que Los opetadores vy zAlA peiden
ser diagonalisados simultineamente en el subespacio e A, ox

decir, cualquier eigentfuncion de A 1o es tambien de 2ABA Sea (e

. N e - . [
una eigenfuncion de A con  eigenvalor 1. en el apendice B

demostramos que las  eigenvalores del  operador ualid para esita

- P y 4 .
f'uncion propia estan comprendidos entae -2y 2.

Ale> = CLL. 10

zABALEY = elEd CLI 1ot

-2 %&£ 27 . Cib. o

La ecuacion C(T6.12h) nos muestira e {27, ox asimdsun.

una eigex‘ni‘uncién de la ecuacion C(IL.12a). Usando  las eouacione:s

p— _l () —_—



(T 13 encontramos los clzenvalores de Lic o e dens (1

oo th“)f\l"\) = 2:‘-'1"‘-’21\15.-\ + '\;’.\\' fe s

it - z\'lﬂ)[f} = (\"‘\’,,z: + Vay e

[N D]
[ I SO N )
o1t

Si E es eigenvalor de I, a partiv del  pesultado de o

mecanica cuantica:

iy je> = rCEd ey

donde rain = Q7 -y i
tCEY = B7 - zv B
1
y de la ecuacion (I1. 14D obtenemos
B2 -2V E o= Vo VoV
{ P4 j 3

2 N . .
tanto VI como el producto VOV son positivos,  pov
ecuacion CIT.1d3¢)y dmplico Lo stzulente desizualbdad

Vo= 2V Vo s BT -V E YV ouV oy
M4 | S b3 e I3

o

la cual podemos veescrabies come

A A

-V 0%
1

Veamos primero ¢l caso cvando 2V - »V o <)
entonces la primera desigualdad de CHLOLED)Y quedas

- 2. . ey Y N
2V, -~ z‘.") : C2E - 2V

2

CrI. 150

vl fa

[ RN

CHL. 1ol

CEL. 1Y

CHLotiao

do acuerdo a las propiedades de los numerox peales CSpivas - 1030

implica Jque existe solucion para

CLLo i)

CLT. 10

s v
w
’ D ARV
y E = =z . \2
4 : -
(vease figura 7).
[R— J—
{ |
¥ 1
\ A
2 1 4
"de acuwrdo o la scuasrvon (LT, 17 A% ERE L

Fig. v

. iy M 'Y
Solucion grafica de ta desiualdad CHbotua

1 M



La segunda desigualdad de i, {ale

Yo ey 32 < 3V v )
(2E A\«x) = (d\z + .-4\1) CILL 1w
implica que existe solucidn para
E = -V, CLLL puhn
» S o\ 0
oo V2 + .»:\] (4 16 QO V0]
(vease tigura 6.
—_— € ornm
! } N
\'12 + Z\(l he .‘2

Fig, 8
Solician gréfica de Ta desi ealdad L T9a).

De las desigusldades I1.18a v Ly v it 19a y 1o

hallamos la solucion para la deigualdad CLE tab) Cycome filmira W)

e euha

l el gul o l
s
i) } [ )
T i ¥ 1
vV, + =V Vv PA Y -V
2 P ] I'4 F

.
AeBandas de energia permolodoayeed

’

banda de enargia menocr anda

BANDA DE VALENCIA BANDA DR MU T b

Fig. ¥
Espectro de energia del lonnittonianog
de Weuire v Thorpe.




51 shora suponcnos =V PR CLbo2000

= ZV‘ - V2 <V . CLE 2000
lo cual nos dice que el tope de la banda de valencia es waynr  gue
el tondo de la banda de conduccion  come ven bose seadmebo Lo

- cristalinos (véase figura L0,

Iu--nbr;\n dr de val ornat dee l

! s ] I
[ ] ¥ ] -
V. o+ uV v, = V. -y
P4 “ 1 2 i \?. \2 \2
fobanda do cordus o oo i
Mig.10 N

~ - . .
Espectro de energta del hamiliontaws
de Weaire v Thorpe para la coudicion
ClI.20a2,

Hemos mostrado que oen los U MkES Pyl [EA G
estructura de bandas independiente de  las  simetrias.  Gnicamente

como consecuencia de las interacciones locales  (para un estudio

ias exhausbive de  las pirepicdades do oote hamiltonianoe v
Wealre 1971; VWeaire y  Thovrpe 1WV1a, 195 1, tWil.  Sohiwarts oy
Ehrenreich 1972; Heine 1971).

Determinar la forma en que los estados se disteibuyen en
estas bandas (densidad de estados) presenta soria. dirioalbades,
su  calculo no puede  scr basado en mode Lo Lupulégicn
determinado en buen acuerdo con la funcidn de distritocion radial.
Es decir, calculos convencionales de eigenvalores v oelzonfunciones
efectuados en modelos Lopoligicos concrelos (ue Se  ehcushblah  ob

“ .’ .
buen acuerdo con esta tuncion, dan resultados para la densidad e

estados en ocasiones muy digpares respecto al pevimento (Palk v
Boudreaux 1973, Connell y Temkin 19710, Fsto oo haoe mas (ue
confirmar lo que hemos dicho al Cinal de la soecc i 2odel capitulo

2

I: no debemos basar una teorilia de los solidos anoprlonm  zic nihgZung

[

I
851




propiedad estruatural conareta. Se  comprende o, (Ue eXislaony
dist.intos caminos para ealrentar el problema que plantisa o
calculo de la densidad de estados. La elecuion de vno o de obio
depende del problema concreto. En el prescente brabo o camiharemos

por el sendero determinado por el método Ilamadu comilos oo od

i

de Bethe “"Cluster—Bethe-Lattice (C.B.LJ" (Yndurain  eo al  puiioy,

del cual nos ocuparemos en la broxima seccion.

23 .- CUMYLOS CON RED DE BETYHE

En el caso de las aleaciones, como demosteatemos oh Joe
siguientes capitulos,la cont'iguracion abomicea foueod oo Punedamestog
en la estructura de la densidad  de estados, Conoel o Lérumino
confignracién local, nos referimos a los seupos Contlos) atdumicee
formados por un atomo cenlral Y OSUS Veolhes Gortalos. oS Veo lpos
cercanos se pueden extender de Lal manera que ol cumnto seas 1o
suficientemente grande  como  para  sinular ol awerto. pero o
suticientenente pequento para no hacer inpostble  of  cilaulo. Ooa
vev determinado el cﬁmulm, e impone algﬁn tipo il Ccondicion o o
{rontera. El probiema afpxi, L que ge necestian et o demas iados
grandes para compensar los eleclbos espureos  inbrodineardos pols La
frontera; un metodo seguido a menudo es iwponer  CHendepson 1901
Ching vy Ling 1975) condiciones peoriddicas de fronbera, con esto
el problema se reduce al estudio de un  cristal  con WG enorme
celda unitaria. Sin embarzgo, este enfoque introdace en la densidad
de estados, como es de esperar, reglas de  seleccion ineNistentoes
(ﬂebidas a la periodicidad artificial).

Estos efectos espureos no controtados, tpe Lo
periodicidad impuesta introduce en la densidad de  estados puedon
ser eliminados, y el tamano de  los ocamutos  coducido, 5000 s
encuentra un medio cefeclivo adecuado, capar Jde simalar el efecto
promedio que el resto del amorfo (complemento del camuaior  prodies:

en el atome central. La red de Bethe nos  proporciona esbe diedio



efectivo en forma adecuada.

Imaginemos qgue nos  situamos  on un Al e Vi
semiconductor tetravalente; al mirar hacia todos Llados. de acuetdo
con el concepto de red aleatoria  (Seceidn 3a del  capitulo
podemos imaginar su  estructula (Lopu}o;;id> ol an enbramado
infinito de dtomos con Coordinacion LebiaGdr bia, dente ol desorden
local, como ya lo hemos menclonade ol principio b La o sSoedoiom
anberior e encontrard retlejado en La detovuicton oo fos angtban,
del tetraedio, e, eto. . Bl jamos an clnalo, o dec v, i pegitetis
congunto de atomos g vodoon ol Aomo R g Lo cncn b e .
situados (P, t1ay ol v Lral, e, et [NSTRITN b
Cretlejandose el desorden Toocal  en los p.un'un«-l,lmx e et e
fuerte). BEn la frontera Jde eosbe entmtdo exisbilobs cidoces e Lo
que satularomos, cada upo de el tos, con una rod Tnfing b de dhomes
que conserva ol orden de corto alcance col cntorne de ook abome
es el misne), pers b contienhe nioun o salo auillo corrado (Fig.
1iby. Fsba red que recibe ¢] nombre de red doe Bethe Chouly 19260 o
arbol de Cayle CHavary 19075 oo ol medio eloctive gque simnlard ol
efect.o del resto del amorto sobre ol dtomo centeal  on SR T T TTe
encontamnus situadas.

La red de Bethe, altamente socorcidic poosa  wimulane
entramados amortus, es  oclaramente 511 at b i HEA Lt b e
Gnicamente, sin  ningnna  “realidad  Cisica™. Pare proselyvar Lo
homogeneidad gemn&t,ricu de la estructura v Lo evpuiivalbencia de tas
cuatro ramas bLetraédricas Cenlaces) que  surgen on cada vorbioe
Chtomo de fa red de Betted, debemos de pensar oo cada s de esitae

ramas como un paso a lo largo de una pueva dimension, oo una o aod

.

con un numerc infinito de dimensiones (Fig. 11ho, Lo sorprendente
25, sin importar lo extrano que pueda parecor esbo teds glie sae
resultados  en el oxtadio e las proptedade:s vihiactonad -
CYndurain et al 1976, Barrio et al 19022 y magncbicas CSalahery oo

at 1976> concuerden estrechamente con 1os hechos oapetimenbales on

— ‘ 'l —_
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(b]

Fig. 11

. . . — N . v g . .
Aproximacion C.B. L. pictorica. a) En una red amorfa  elegimos un .

. . ; N
atomo al azar. como punto de rejerencid Sv.. Separamos un  pequeno
cumulo de dtomos gue o rodec. b)Y Concctames una red de Bethe a

cada enlave suelia de fa superficre ded onmid oo de Gromos CTomado

des Mo vaens T rnE



una variedad de sistemes. Veamos alzunas rasgones Jdeo piol gque, esd
artificio tedrico C(red de Bethe) puede ser un buen medoe efective
para sustituir al resto del anmorfo fuera ded cuamitlo scteoc Tonados
En primer lugar, la red de Dethe es intinita =in comdicinmes
de contorno artificiales que produzcan  estiructuras  espiileas, o
segundo, de acuerdo a  lo poco  que sabenos anberpectar de o
amorrografia, @l orden de corto alcance Contorto de ooda G Lomo? e

conserva con bastante precision en estos  Scutcondie Lobes  amor i os

(seccion L del presents capitulod. 1o sietnbo oo ol s el olbdon

de Largo alcance; esto wmismo sucede en La vod e dicthe como Lo
podenos observar o pairiir  de s detinicion b Lot fusar

tenenos las observaciones: ). — las principades oot ctoristivas. o
ta densidad de estados vienen determinadas por ol o onden e copta
alcance Clotel vy Regel 19600, Madeluns 192080 flcdne 3 Veadve 19000
23, -la sayor parte el presto de la o sstructara b o deanesdad e
estados vieue determinada por el tipo de ol bos Chrayedtorias
cerradas) que tenga ol  entramado  de Glomos OlarGinez (witl
Madelung 19780, siendo el orden de un anillo ol pomera dis pases,
(saltos de ALOMD B ALUMGY Hecesoriog pava pecpesar ol punbo e

partida Cque en el caso del silicio eristaliog cu a0 o la Viguea

Iy

ctro de totoemision Je layos ¥ parda ba

12 mostramos datos del esp

banda do valencia del silicio y germanio cristaling iy t2a s

L.

12¢) y para una tase amorfa (Fig. 12a v 12¢): en las Uiguras  pata
la fase cristalina vemos estructura (picos nitidos)y e el cucrpo
medio de la banda de valencia producida  por los andiblos
estadisticos (Martinez 1982), mientras en la Case ahiorla venos Ul
estructura mas suavizada., En la red aleatoria de un 00 ido ameitfo,
aparecen muchos anillos de distinto orden que Ciendon  a suavidare
la estructura de la densidad de  estados  (Martinez 1982, Bel.e
efecto de compensacion wutua de los  distintos  Lipos e anidlos
parece ser muy parecido a la ausencia bLotal de anidio= cen la ved

de Bethe, la cual no introduce ninguna estructura debida o Lo

- 856 -~



séncizacdesningin aniillo. :

B TR IO T TR S S TS RS PN vk i

nd gersaarin fob

{0
10 5 g w5 3 '
f-\vi"i"-v;',"A B T B .
o v T,
Energila
AR ST R A ¥ R PR T
1 iy o iad i i
sh bﬁ‘.‘ ' Tl" 12
3 v Denszdad de estados de la Banda de valencia obtenida me
S
sdEt | giante espectroscopia de fotoemision de rayos X en: a)
~Siliecio eristalino, b2 silicio aworfo, ¢ germanio cris

“taline, 4) germanio amorfo. C(fomudo de Yonezawa F. y M.

if gl Cohen 19810

i Lot b .

ﬁ} i vs Debido o' estas caracberisbicas, podemos esperar  en una
'ﬁrimera~aﬁroximacién, que la red de Bethe pueda simular al resto
del amorfo. £in ewmbargo, es Lmportante tener presente SUsS
"limitadiones (Barrio et al 1983, Barrio 1983

Bl hecho de que en estia red no: existan  anillos  cerrados.
hace! que el nimerd de ! atomos de superticie crezea en  una

proporcion mucho mayor ‘que ien cualquier estructura real.  Para  la



red de Bethe infinita, la razon entre el numero Jde  atomos  en Lo
. . - . .
supcrricio ns y el numero total de atomos W tiende o ba vonsbant.e

(z-23/Cz-1) (Barrio et al 1983).
n

5= gz CLEatao
T

donde z es el numero de coordinacidn.

Tomando en counsideracion, dentro-de esta  conaciian,  que ol
nimero total de atomos es el nlmero de atomos de volumen  mas el
numero de atomos de superf{icie encontramas  immediatamente 1o
ecuacion que relaciona estas dos cantidades en la red de Betle
n = (z-dn, . (G I A 1 P

=

Esta ecuacitn nos estd diciendo que la velacion el olmero
de atomos de volumen al ntmero de alomos de superticie depende ded
numero de coordinacion. En nuestro caso « = 1. o cual implica
que el ntmern de atomos de superCicie es of doble  del pumera de
atomos de volumen. Esto  hace que  la suprlicie o Do
despreciarse t'rente al volumen, Veamos como reperoube esto en la
densidad de estados:; Fn el apéudice B mostranos  que el especben
energético del hamiltoniano 2ABA de la secoion auberior Pt b
estructura real de coodinacion 2 esta comprendido eu uni banda e
va desde -2 hasta z (ecuacion 11.13c), mienbras  en o una ved  de
Bethe de la misma coordinacidén su  banda  Charrio  1903)  estd

confinada al intervalo de energia
~2vV -1 s & £ 27V z-1 R CiL. 220

esta banda es mas esbLrecha que la del s01lido real.

Veamos como esto es consecuencia de no poder  despreciar la
superficie respecto al volumen. La ecuacion de elgenvalores  del
sistema es

mABA py> = ey | CET. 28
2ABA estd dado por la eciacion (B, 1) y v por las conadiones
(B.4Y y (B.2)  del apendice B. A partir de eshas eduacliobes

escribimos el lado izgquierdo de ecuacion CHE 25 como



St e wABA s = T S agleras iy, Cri 4

«
en edth eclhcion tenemos dos Maneras de evaluar la suma  sobie
Eaéﬁéﬂdiendo'si 2l Atomo « o5 un Atomo de velumen o un atemo e
supeffiéi@ﬁ“Eh’éf briméﬁ‘casd"(vébseila Cigura 13) ahservanos e
;eﬁigiéﬁ tantos atomos « distintos como el nimero de  cootdihu lon

Len el caso de la figura 2z = 43, Por lo tasto, de La suma sobibe 8

M -
solamente sobreviven 4 elemenlos de watris, esbo e

AR jwy =S5 a, tw CIL. 2
Ty =1

donde a,, son los coef'icientes a5 que subreviven.

Fig. 13
El atomo o es un atomo de Volumen.

- B0 -~



. . ’ )
(i Sloper el contrario, el atomo ¢ es un  at.ono de  supertrety
apt.e hay un atomo b Aot voluaneh que

’ s .
Cvease 1a figura 14y solam
[ ToopaiiEih N HE

s - -
azado al Atomo de superficie ¢ Fr eslas cass Lo ot

11,242

encuenbra enl
i solo Lestini i

a ecuacion

2ABA > = S ag .
(T

se reduce <

sgva_@”envl
113) )

IR t
“donde hewmos puestlo aﬁ’= Ay para indicar que el atomo o E= el
- ’ N . .
. at.omo anterior al atomo e superficle o
i §
St o de superficre

u‘JPul‘f Lul v
/
/

N

.

\/
7
1 4

Fig. 14

omo de~5uper]iciw.

El Ltomo o €S umn at
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¢ El coeficiente an de la ecuacion CLl.24) para el Abowmo o 1o
obtenemos de la ecuacidn (I11.23> al mulGiplicarla  poln i, e

decin | . .

[P SR m--<a]zﬁﬁﬁ|w> = elafyr. , CLE. 2Va)
(TR N Yoo oL = .

donde Calyy = S u3<a|ﬁ> = .. Ly 2vho
S S T A oo EN “

. [T : s .
S ares un atomo-de volumen, a partir de la ecuacion (01, 245

oy

reesciibimos la: (I11.27a) como -

i H P

Pyt E a,, . E?Clé, CIT, 2800
" - . : . R A

y si o es un atowo de superticie usamos la couacion (LD 200 pary
e

scribiv la (I1.27a) couo

dg_, = eag Cil. 2uy
donde hemos hecho la sustitucion o -, s pata bndicar que ol

’ ’ . :
atomo « es un atomo de supertivie en este asa,

Como observamos, hay  ecudaciones  do daos Cipes paba Tees
coeficientes de las funciones alomicas, sweyun los alomes scair e

volumen o de superficie (ecuaciones VL2800 Do dtee esbraobalba real

conforme el volumen tiende a intinito Cso hoaoe amy srande) podenes

despreciar las ecunaclones (11.28D3, al hader osto cuovmbiralos g

a, = a =1 V a,; es una solucion de o ecuacion  CHF 200> aon

eigenvalor & = z, el cual es un Limite  espeoctial (ecuacion
II.lBg)t Sin embargo, en una red de Bethe, o1 siquiera en ol
limite infinito Cecuacidn I11.21) podenos desprecial fos coliad Lones
CIT.28D); debido a esto, no podemos llegar o sabarae los bordes e
la banda.

e aqui, las precauciones que deben sor Lomadas e oinetiba on
todos aguellos resultados que involucren cowiusiones e detalle
(=11} 105 hordes de Las bhandas. Fara mayul  IoUorihicion sobtes o
limitaciones de la red de Bette puede verse: Barpio Gl s i
en calculos de espectros Raman  y  seoCioies v dispersion b

ronones para neutrones, Martinez C1962) menciona o Uad Lo total e



T

la red de Bette ren los intentos de calcular propnedades
termodinamicas.. 1. 0 ,

Una vez escogido el medio efectivo que sinlara o amorto
fuera.del cimule y tomando en cuenta sus  limibaciones. lesha
determinar eéste cuantitativamente para luego calcular st clecto en

- o - .
la déﬁsidad de estados del atomo central del comple jo  atomico
Cclimulod... Para esto existen muchas  teorias  de Campo medio
Cefectivo?, en nuestro caso empleavemos el metodo Ilamado
aprpgimacian de potencial coherente (C.P.AY, el cnal, caleula

autoconsistentemente ¢l medio efect.ivo. Antes  de  ocupartos el

C.P.A. diremos unas cuantas palabras acerca de las  tunciones  de

Green, pues, el C.P.A. puede ser enmarcado dentro  del  Poraadisno

de las ffuncionas de Green,

3>.~- FUNCLORES DE GREERN

Uno de los nmetodos wmas  ampliamente  extentidox  para
: ) e - o . ‘., .
resalver la ecuacion de Schroedinger en solidos anort'os es el del

¢

: L, o . . - L
pirOpagador o funcion de Orcon (Kramor v Yeniese 1070 Py whaen
formalismos, wmas rigurosns, elegantes y  elaborados e el

H

;Pesentado:$dui: pero,  para  los  objetivos perseguidos oen el
preseunt.e Lrébajo es suficiente. Para una revision rigurosa de la
incobporacién del formalismo de Green propio de  la  Leoria  de
campbs a la teoria de muchos cuerpos vease Julian Schwinger CE959)
yspafa su aplicacién a problemas propios de los solidos  vease
Zubarev (19602,

7 Ya que el 'hamiltoniano es un operador lineal herwitiano,
la ecuacion de Schroedinger satisface los lineamicutos  gencrales

de la teoria de operadores lineales.

3

H

3

Sea B PRt CLL, 4w

1

un operador lineal del espacio vectorial B en el expacin W

. .
L.a ecuacion

- 62 -



LV o= w g CIL.30)

i

reprégenta en general, cualquier ecuacion lineal o sisbema o
ecuaciones lineales ya sean algehraicas, Hirerenciates.

&

integrales, etoc.... dependiendo del caracter del oporador & y ood

los, espacios B y B. o
v, Sl R es. un operador | suprayectivo CHof Pman 1ogud

signifiica, que podemos encontrar una intinidad de operadores

K* : ;m»

- B Lal guo,
EE R .

Ve T e kW o= T, CIT.ul)

.dondehv>“es na solucion de la ecuacion ¢LL.300.

Cuando 2 es inyectivo, el operador % ex Guido, ¥y ew

entonges lamado el operador inverso y dendctado por LY b
N . g
este caso la solucion (ecuacion I1.31) es dnia,
o0 .. Nosotros estamos  interesados  eu el caso donde el

operador £ es un operador diferencial, pues, o! hamiltoniano es un
operador de egte tipo. Hagamos la sigoicule  uh=orvaeion  de las

2cuaciones diferenciales con respecto a do dichio apenas ariiba
[P R )
Cuando en una ecuacion diferencial twponcmos Comdicionges  di

cont.orno, estamos escogiendo una sola de todas Ltas posibles

£

solucignes o 1 souacion diterencial, aquilla que sabistace Lo
condiciones a la Crontera. Dicho en tArminos  de  tos  operadores,
dedimns que el operador § de la ecuacion (11,410 es  Gnico,  os
decir,: cumple las condiciones de contorno a.  reliriéndonos  al
uperador i, que este es invectivo (Kreider et ai (9600,

£n estos casos, donde el operador 2 es un operador
diferencial, el operador % es llamado operador  integral, v ta
ecuacibén C(II.31) se escrihe C(véase Lomis yostrambenr 19249, Cour-ant.

y Hilbert, 1953, Kreider et al 1980 para una demostracion rigurosad

como
1 Loy et !
. RN 1
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- LB GO T wCE Y dPe 13,32
ix ,

‘dondé CECETYY es la’ Puncidn de Green.t

Esta ecuacion nos indica, que si conocemos la funcion de  Greey
dntonces condcenos ‘lal solucidn’ v(F*D de la ecuacidn  ditereacial.
De estd douacidn podenos interprétar la Cancibn de Green como que

propaga al punto r’ una excitacion orviginada o aplicada en el

puntd ¥, algo asi como un potencial prodiucido en el punbe 15 pore
una fuente puntual situada en T°: de abl que veciba el pomsbre  de

propagador

e © Sustituyendo la ecuacidn €17:33> en ta <1130 ubtenemos
. LA i

e £ famd e >y T . SN -y — :

-t L6 T w48 = SO~ T2 ow(F2y dr 1L 398

IR RN [ERREMFE COUE BN S §

R YR s U E AR D S Tadi
donde ST~ T2y e la delta de Dirac
P RS AR

El uperador ? sv hq JnLPudUCIdD duntro do la integral. pues, acbua

S . L .. Ce=
sobre y no ObPP . Qomo esta ecuacidn es valida vV w(I7) e [
P R E BTN PRRTEDR ! B ;

- oLEcrt iy = oLF’-F¥>:>a - CLE. 34>

Sustituyendo el operador difevencial general 2 por el oparaders
particular = - ﬁ, donde {1 es el hamiltoniano y © una variable
comple ja (wag, zdelainte se,vera esta, convepiencia) Yy usando. las
propiedades de la notacion. desDirac. (De la Peiia 19803, la ecuacibn
CIT1. 340 toma la.forma .. .
T & I [0 [ I R CIE.35)
donde 1 es el operador unidad;
lgvpugiiguFQQ ger_respelbg rgrmalmente para G como

6 = -t CTis6as
Esta ecuacibn se conoce normalwente con ]l nombre de  ecuscion  de

Dyson. De la ecuacidn (T1.6) y de la propiedad (IT.060  podenos

reescribirla de la forma

- G4 -~
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N
= X e R ti.hedeo
IR P

de donde obhservamus Cnpeotd La bt e 1a fune i o e Gl b

polos simples ©n los eigenvalores Jiscretos el TR R R R U R

polos cont inuos Clinea singubar)  en el empeoabit conbantie bt
hami Ltoniano.

N interesa encontrar fa t'um:ifm e G wi TEER

<
energla real dada, pov o tanlas, Pronenis

g o= kot CrlbLune
y delinimos GCEY mediante Ui proso de Limite, oSt Co
P - . [N .o .
GocEY = Eoomo, UG oo+ 0! . o
¥ I )

: I - oy - -
A partir de la pruaciob 1T aoh) prulEmoss 89

Gopy = bim L E T

g ook CE

Usando el siguiente resultado de la vaviable ot Lo da Ohwetnd

1978, Lozano 19649

ZAm -_,_—‘l——-——"“ = i'—l{-—- VoGt 3 ctl. KRR

g~ v by
donde es la jntegral ;'11~1’m;:ipnl y Sta)  es fa delta Jdieeo Do

reescribimos l1a ecuacion ¢ {1,030 comy
‘i‘j’l}(‘

graey = PR TS SRS R R L sea | cinAty
(RN @ Ol i ) )
Tomando la traad e osta m'.u;u‘:.i,fm ablLenemos
~de PR
1 OECR <O e 1
tLr4{G gy y o= z_“((,-!“‘() [ o] [:‘;r;l,\

= PS I T A1 R crEd
ST DR O 1 ¢ :

La cantidad 5 ot B - Ex‘) es La dens dad de g Lol PO t:\l.{;:ud.ir:u
iy

¢y, por lo tanto

CEdY

pcy = F }—t,ruwn-i.

esto es, la parte jmaginaria de la trana ez L fratcion

dividido por # nos da la denis idad e ps Ladns ferand

v

shova (que  hos henos 1‘»\':.-1‘c:.apl,.'uln ider Ao ot

resulta @l formalismo iz Green en sl catenda der 1t e b dee




estados pasaremos a lo signiente seccion  doudes Prievinia e Yo
lineamientos generalos de las teorlas de Gampo medion cic faminos
de las funciones de Green, para despues. pavbients  de tal
formalismo general, efectuar la aproximac ion e poboneial

coherente.

42 .~ APROXIMACION B POTENCTAL €Ol

4AY .= TEGRIA DE CAINPO HUDLO PARA SIT(0S

En cualauicr teoria oo aampa medio, b aeedio o forbive s
encuentra  simulando ol sistenma rival R ERYES piopiedades
mac:x‘osc{)picas, es  decir. el campo omedvo e b i ST
propiedades son las propredades pronedio el ar-toma veat

Be acuerdo con esto def intmos o] aamps medio o

G i Il
donde G es ol propagador del sisbema real, o son
G = g~ 7! CHEL i
édn . ciendn &l hamiltoniano wonoelecteonioo  del  sistema,  en
nuestrn cast, Jde amarroe fgerte: (’"‘ﬁ.; e5 el propagadon el oaeedio

efect.ivo, esto es
G = (B - > . UL A5

aqui H_ e 2]l hamiltonlano monoelectironico ded medio Pediivo

of
{1 = - !"2\7'4 + & N I LTS
it 2 s o

en esta ecuacion - s el o campo medio o potencral o ofectivor Lo
i
vy

pareﬁl.ési:: angulares <> representan el promedio estadistion
sobre los ]'):arfnuutr(n;: Fisicos el sistema real.
De la ecuacion €11.15c) v la detinivion ded Lo Lbonianc
fi de amarre fuerte pademos escribir:
it = 0t +V CHEL LA

donde V es Lllamado el potencial dispersor v esta Jdido por

- 66 -
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wwando la couacion CIT.4E5bY podlemnos e

[} ir.. - NG o= [ R
= (- oG VG [N T I

La ecuacion (.46 Lo peadens I RY TR

prualando CP1,8520 v O17. 038

H
H
-~

Dei indendo P S N SR CiVLn

o f
coeribimos la eouancion CTHUO0T aouwo

G o= 0«4 .54 S B T
P e R

donde & es Mlamado el operador o maleiz de dispeesion,
Uromedianda 1o ecuacion (V50 a0 bowles ob sistemn it

oblenanog
iy o= oU, w0 eEs G CHLL e

es o Andependiente  de los parameteos osboabicidoos det b

sigstemna real:  pers wmienbpas i,:_x, et bidopesit e b der

4 *, 0 . o
paramchreos, S no beoes, pies, deponde de Vo seties tun A I B U S

proviane b, os  wlwmplomente Lo lilerenai

depende die tales

ntre ol potencial ded vool potetn tal ricticia ahel e o
et ive.

CliL sa

-

Ahora Dien, ol observar las eonaoionosmd $

doducimos gque el promedico estadistice de baomabeis e daspars o

enonnlo, wm decir

. . . e : N .
eata explosion conocida como  condivcion  dealboconsiaboiida e

i

permite, on priucipie, oadonbar eu Potig Gibe e sttt awe b o
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Pala aprectar b comphodided v b wmnae v pvdoed

,
resolver esta couacion Cocl TLUSY descompons e st e o i

es valldo ol principio o smpoerpen)lGion Cfr e st od farhen b

di dispersion on una Sta de conberbuaione: B RTITAR EEEN

sotados con cada Sl b oL s e

S - CHiLcan

o esbe momenbo, con el olijeio dooapte el medie o wfeatiive
gaea Jo wman winple posibloe podenos propoies s e o Do st
condicinn

- e P

. = ¢ T [
I 1 E Lt

es decir, el polencial obfective Coampo | mediad s Lo e

elecbron experimento el misno poloncial en ooda  witgs ded sl

elect.iva.

Foir Lo Lanbo, o oowaecdon (01000 Gokey L Poeans

Vo= M LW - el i civahn

De la ecuacion 11,517 obbencmos

aneden Ja evuacion CLTOSS) por ol upetador “'3', P e

lado derecho ohlonomom
G o= e . Lo

. : ; vy : N
estas  dos  Olbimam  counaclones vy e la detindoaon CLE o

cecribines ol operador 2 comoe

=~ B VL o+ (’uf S0,

sustituyendo (1L o) an (1L aE) obtenemos

& o= 0% <\lfl - 1w 8 R0 CLL. 640

0 o= <’€-!l, - ot o+ 8 BN CTT. a0

COlnh HT

totn oouacion expresa Lo mateis (ope

suma de dispersores tiadividoaales, O

[

Detinivomss. ol opors e dlmperabon aeso b o el

Gitio t—esinn en Uedma anabnoa o como bemes b Dinddo o sepeiiebor
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(ecuacion TL. Mo, e

T R : CLY e
i t : 1
o el e G ey o=V CLiLo

R TS N GV r G CLL. oo

IR I S S vy (LI 0w

custituyendo aboia

CrroTan

pEro, (’j" de acuerdo o [1.v1) as

p

O = &

H 1

por 1o tanto. b coouion

& - 43 a ‘ 4 ~>- < 4 i; & ‘“,F ;‘ U\ [ L

(RS [IE
y asl sucesivoamento 2 rorma jtoerativa cxpivesanido bas O, etn da

forma (L1712, oncon b lans

S ¥

sobpe Lo ( NRAE Jdoed

sistema e ta ccuacion CHL o4 oblencines

By = T
' i

il

donde Y. ol o+ GLY n CLL.77
4 [ ~ s
C11.700

’

fLeTm i a la  ecuativg

%
i

sumando y restan do

CI1.78) v peasrupands tLorminos, obbeneios

, -

¢

A

+ G

i
i f

&S

el primen Lipmino e conacion puede st Pebe ] e o o i
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» ) - .
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SETE TN

Tribvimos LA

Do oo o ot wouacion oo TV
O N SRS SR (TTR

CLi. oo

pracbicamonle

fprasin Lol b bbb o b o L como Lo podemos

cdeecreig e e s Jones € L0 Thasba wpu ba unidaa
BETRTE I O IR I tomos hewhe cs ba o vabides ded principie de

por Lo demies ol Covmad Laan Jde

RS RIS IES RN Cof

sinps weeetio e cnaeto, Conoob Tin o de ebbanet s ann cotwdicion  de

3

oo e et o snricientensnte slmple oot pata proder
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el Bal o cele e e

b U prsieene, gqun el

e bandes o ceda s bibir s Al efectuae ol

seambi o CSovert LYoV, Pavlor 190Y 0 vsto

=g . CIY.ui
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s CLLL o
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de acuerdo o in couaclon CLLLS2) 0 ol prdaesre Leomine

Aualicemos ahora ol aundo Lerwlno, .'4‘1.» pra
. i
acuacion CLY. o6 fmplica gue
el s PRIV - P R o p
SEER SRS B R R I S B P PR Cti.isto
. i X et o IR
S1 S0 aled R TV DRI FERTIATE

independicntes o) promedio en la o ocuncion Aithat e Lo pettieete

s . - P
afectuarse primero sehee los parametros o000 v despies aobpee e
2 +
Dacametyow o es duain
[ S S R R Lo ,
w v [CHN Chi.

denota ol promadio

A la dndependousia estadistios

acuncion boma Lo fotna

LD adh o

) T

’

pero, por la aisma pal Vo pespaecho s boas domas

potenciales dispersores) s

= omp Le

= (V] -
[

- @S SETSTEY
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S m CTE s

fa ecaacion CLLLO2Y al dguad

10s ahora 2l Lerr el L lind e,
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o)l croundn tersdns de esta ecuacion CGlonde o

wonntbor coma s

obsorva Dmedicbaned o o Lo arouamonton o

G, = € o= CHLUL 8oL
o (B
el terminn dondo o= oo podemos cscribivto do Lo siguiente malisin

haciendo wso de Lo indepondencia tadistica de oy [

debido o Lo ecowacion (LT 800, Por lo o taubo.

. Sy
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analogamoente ol ter o podenes eoparaclo de la siguisate manci

i

’ . b . 4 ' N
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I
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eoya i o [N FRUR RSO RS R

E I ER N S I

R O R S S R
PEPE S NS PR ROG

i

&

¢

@l tercer Lermino, donde Pdepondenaia

estadistica de o, (3,

G GUS,b s,
[SON3 |'} i i
= . CrL.agvo

a  la ecuacion CLL.GHG el seguude

pues, - <& _>¢ 0
3
Lermino, donde cosgl=d, ol izual que el anboerior o podenos escribin

COMO

I PR PR
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pues, [ 0 Jdoebida o Jaoecuanion SLL BT peei b time o

primer Lermino, doude o F g fd =Sy esd Tro et b bmces Gline

O T FTIT TS I O

ecube Lorming eno el U no os o nualo, plies,

que a eantidad , , gea nula. el mismamodo e
. . LR . -

amplica oque Sx02 Lo wea, Por o tanbao, o he b wl ouarho Lesbatiie
gue ba ecuacion € (1. a2 compsnza o boned contribuciones distiaba

o cera.

(e embn Foprma, Y dio acuerdo oo da coyacion CEToEG

cgerihymns el propagador desl wighema aomo

I A R

la cual nos dice, gue ol GO AL no sabesrande fot Jdefiniaion el

'S o 7 . ~ 1
canpe el Aduda popr la eduadiou [ 8 T 5 N ERRI e fran

corpeosionss

e ordens mayar poual o al o earto. fin e Lo

e ion de potencial coherente hiace . o8 Gl (SRR

Qo
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S R

N .
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fhp 1oy, es de

v

= By o= 0 C11.

b L.wi)
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alcance Coque R determinado prrincipalmente por Loz
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denas vecinns).
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\;>' = s 4+ " Cif.wtes
i i EEN IR TS
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CrL. ot
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bR P a compuesho Lambjen ifes cais conbe b o lila
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Do esba mancra, la condicion del GUPUAL parva camulos o proponer

(LS
<S! = 0 Yo e tnl CILL 99

ir., La matriz de dispersion asociadoa a un sitio ucra  del

vaneds al promediar sobre los parametros cstadisticos

.
cumula se des

i /
fuera Jel cumulo.

. CLE. LU

de tLal Torma gue

CLT. 101D

Tonmrar

toe pomibles anrerobacinnes stanliat fenes

1

- “
A2 fuera del cumulo, BEn o olbras o palabros,

enbre los sitios 2y A
podemos docie que ne existon obros  cwmnlos Tucra clel esoogtd

Conmiplo Inly. Fobe enfoque nos pormite aislar ol comlo oscogido v

por 1o ftanto pesar su inilaencis, por ejemplo oo e densidad de

o -
sundo LetiminG de oo ecnacion

adcs, AL no 1onharar ol

smos ol fzunal o que en el formalismo paca wibiog

obi

correceion orden  maver isual ol cuarta

[Tt T o

v
e

Zaber Pormalisms do Gl s, para camfos

s apbraabibe on

sistean anorto o no o amcrio. Sin enbarso, Wiy

principio aocun by
en la practics Cal o ger  aplicoade o sls=temas couclrelos?  pueden

curgzir probleomns on Ia aodde Lo wonscion CEL QU para

deterninar el potencial ctfocbive o Lambilen Llanado e oiZas Lones

z 1 i . : N -, S . . . N e
antoenergia del mnedio ofecbivo, Eobe problema depente de cada caso

concrebo que s o brabajoande v se presonta o oen Lo inmensa

mayoria de o sistonas Croemos ue oh el preasciie Lraba jo

podenos prosentar upa hevramienta o oag enfoque diria yoo Oa

salvar este problens (oonvergencia  de la o cowacion HH@P) en

cualesguiera de los oo Hosbraremos esta hortamicnba o eLiogie

stoma conarelbss Sitianio AmMOrlG

aplicando el metado o un



hrdrozenadn, Binowl o sigidsuihilo ciapatute,

U

sl bialo amorfa hidi padlo pori Inmedyatomnean it bopeeee s desmarto b b

elomodelo mabemaldcn gue U samnlata,

l
-



carivdio 111

Mopilo THokICy.

Tesis N7 el

ul B LE waubiilA



e
Tas principa

I dre acko

la indust.r
desarrallare

mabemhtico

).~ DESCRIVCIGN DEL a-Si:til (SILICIG AHORFO HibRo

I EN e TS | fruto dondo i i

les caraoteristhi Gee o abe.ui

ques 1o colocan on Lo mira ded

e fos semloonduc ol dar,

ia

mos oL wordela para Yo aloacion bos

ooamarre faerte, ped de Lethe v G

(o8}

pasihi Lidad,

aceptorosn de

P

J

Cianbie
eyperimental
Cpaesde verse
WEN T Onarsin
reportalias e

4".1.
la presoncia
colructur o
densidad de
PR Cresonan

forma de pre

Ao

neral ot

100

104

1081y Bastos
envbados loca
estados por

exbados Toca

coululue

a==itfl s hoy en dia dna wlooion

A ovlee Pos

chiesia roal tdad,  de wer

Vit

Tar misma mateeda que el st bio g aed

o Trator der o plasmar el oxbehsmo

sobre dsbaa aluwadion 6n Nha oo

pova Lal o eteobao Hrodshs (RS

© dee o

alouras

g la Liharatura,

sy . —en 1 i ks
Siaan W locnpitn Po 1 Camacion

IS

de orbirtalos il entazar Pt

ol ida amorto. BEn el

i d

i) aciens s Lo b misd i

i

cia paramasnebica e leationear.,

paracion Cyva bemoss dieha Goanddon

[ TSRS TT U PRERE S LRIV ITHE AL AT TSNS R N T8 WA T T

Glalmente Jdistinbasy, esboo densidad

culanes suizbtos por cada ol Ci

introduacen o

shlac s d Lo

Pizgados o ba brecha del silboaio,

cada cm’’ oy cola @V de energia

Ploados ot como Lrampas peats

O ast colmo P bos electpones cedidos por Loy

i}

NSRS (= '1‘_Li'nj N

RTINS

TR I

A

<t Coonduee

oo

ton Gorba as timiproeii b e
M.

Garanlor s b eas

S
s tdees
sopbicio

e anbée

[ S TS

SRE

AR

CRradshy

1N

Licda cqut o

[T vl

[AF e

bisingun Loy B
Coktd b 1o
Vorne by miis

il

PEAL SN e

}

SHADD

L) futte b P g oo

Lol e deboidoe w0 s

i dhonaltesr
stalion CSpar v e
5

Lyahii jo focsini Lo

Aipid s atiding il
M ampd Lot
Domioss e ot
P il
amcTo pura,
[ERNTIC AR NI Te FR SR

i

e ]

ettt o

TR N Teeatd

GG

et b sl e b

TOV0 0 By

Foameis

Cantachad e

Sl

1 ERE Rt e Rt

HEIRE Poed e

(A

Poen it eatrones o

u‘.'-lnuh Toer



Artitan Lambich coma conbrosn de ledombiaas o agstda tie b

Ll i Peosber vy Uil cbing ooy Drbeed iy

(IR TR

frchiee

ool LTGlaibilant oo iz, b o

tratamiento o L, GOnG

nipsun ef'ccta apreciable. de vol Povaa g v Lo prrdmeso .
cristulizar guie a disminuir o Uorma apreciadele @abons estadon,

Eetas ohservacioness han coadiie Do o acoplaar o didee ceiibenss

i i vtanr g

. - ) PN .
Candbacdis e TR DEEPETNS FOFR {.

coracher e bioan abad wr b bo o o U b T eed b e g banba i

silicyo ovisboabing on ba Loeoholo IO R S (TR T FYE EERRN USSRt S
embargn,  onanda Filtaio oo hiddeosons Ukdnods Vet il

UG para desclipoiasd g Lodhdone s innont v b e b Sl S ien s s

enibarme s ancl mon Saturaados s Slaoaime. TR SO TERIN

Pimpaeando e vatn amnera ta hreaoha cnero o b e v s
tocod tzadon daspenoeblos Choamposd en Vol SR NE I S S AL Wi ) Eand
CRovrdon ot ol 19T pudiendose cnlonaes Jopios st e diecral o

cows del silba i

los donoroe ce b d i Cpaia bt

cp Loy

descipoion de Les feoniao dopado  vesnme Tl Glhanbe v speeas

LYTR, Graciaszs o esto e pueden Cenlruaie Yoo bhdenos el X el

10760, aobdas solares COardnon HELAR (SRR Lronslloy [P
TOLOTECERLOTES PBaita Verosralla CXchimisn e i i TS I Vetvidbr

haw grandes posihUlidechos, desde ol ato TUVG Gna e ol bad

de Cpadey fess ot oo lois o sorincittba e e hade conbeado on

determinar el verdoders paped del bideogene en L peopiedadies Qe
silicio amorro Lidrogenado. B Bidvtmens g0 s Dimi G il cahie
Limpiar la brocha. sino o adeiies Lo abrve. cmpojamds of borde o
la banda Jdo o vaddencla & ensrglas mas Lajas o inbeeduciends en olla

Una heva esbructura COarchnna e al IREIAR IR fosba s bauctirn s

st el boaido el

Alonlo que roal e

Pl isuncnbe ol oo

ormal isme vopllcado anberiormenbe, fntre o Ltaaba e Lo oo

mas  dmporbantoss gque owe han ctectbuado s para capd b i

caracteristicas encuenhcan




I ' R . : [T A i s .
Do Allan ¥ .;uuu.img.nnh: ta EREANAAR NS B ES T R Rl R [ HO

1 de Economou vy Fapaconstanbopoulos Ciwaily usando G FC A0 puaia

Una; aloacion compuests de wiltoio, hideogenn vy ovarimbes,

Mty umande Ta aproximscion de mabe i e

Lransteroncia denteo del ved de Bethe aleatoria,

SO

Bl de Louls by Verges QLY jrroponiendo tin e oo

[P SR

aut.oconsistente, gque en el presente Leabajo probamos gue
(Z‘::pém,lic:h.- QI
El de Tasziiena,  Dbarrio vy Gastillo (1980)  usado  teovia e
Rittler-Falicoy,
.o conbribucion del prasente Lrabajo  al introducies  un

@ cle= ia CGOUGE 1o

enfogie pava peemitin La Convergenis
antoconsistente para Lo ‘;nt,c,u;-m.-rgia del medio effectivo, ox 1o
ceneralinacion dol metodo  de Louisz  y  Nerges  para incluiv i
proesencia de disbintos cimulos. st contidbucion auva  principad
CALGCLErLELIES 655U eNLrema  seboll Lo, Lrd b P! Lot
sovrprendente s exteuctura que inbroduce La presencia el

- 4 R . . N
hidroscens en la banda de valencio del sitio amorto.

2>.~ CUIBILOS Sift

Ixperimentos dier absoroion o ingrareoja oy @lecbo Raaon

revelan gue el hidirogenu se calasa al silicio satarando ano, s o

tres enloces de los cuatro disponibl el sibicio CBrodsly ot

al 1977, Martinesn 1962

ey deat i, iLos weNpoerimentos o meshean

Lencia de wolGoulas  de silano ? .\'iil‘ ui oL

tulan o

la e
hidrogeno li;, (ue s cncolbrarian eh Porma inlerticolal, nl o Lampoco
la prescncia de hidrdzeno atamico  sirvieudo coms  enlace  pleate
eulre dos adtomos de =ilicio.

Por lo tanto,

CLif. 1o




ssbos bheohos

Cuhin duuibe T 00 ¥ e i b £ Olinas i ] wmidbio oo bives Cred
Bethed, para aplicar el formalismo del capitulo antorior, aontonga
colic atopo contral up atome de gilicio.  £1 oo so exteudeira

unicamento a suy primecos vocinos,  es decir. ¢l cammido constara de

silicio v osus cuatiao

cinco atomos eon Lotal: el gtomo ceabral de

VECLINOS il

ER RN

Plarte

cuatro vacinos corcanns detersinan st sepie e

el aumulo. esto el atomn centeal

configuraciones posibles paia

de silicio podra estar rodeado do

.- [ . . .
Ao cuatra atonos de o milicro

-

1

Liron abaaions doe o wrbicio v oy

A= sdeer ntomes e st licio v odos

e un qtome de o wilicio v oLres atomos de hidrezosno.
En oste modedo ao poraitivemos  gque  hava  wi hudrogeao

molecular il hidrageno atomico v tampoco  culaces  =uelbos en ol

silicio.

1 hamiltoniano de amarve fuerte que empiealonos

descerito en una base ortonocvasl ague comprende coabes oebitale

4 " 4 . . . . .
hibridos sp™ ortoronales, dirvigidos a lo lavgo e las  direcociones

del Lebraedro Cesbracbuacas Jdoel diqmants? oo cada atomo de o siliciooy

un arbital & en cada atoms de hildrogenn,

clavo que este hamiftoniano es apnos realista que los

emp leados on §e sol idos oristalinos, QST {ie ena bl g
. . A - .
considerando distorsion en los angulos del tetraedro gqne existe on

Toe amorios: o pesar e ol bol v e companda de 1o red e Bethe

Cieedio efcotivod, nos b roabizar una descripeion del solodo

en o oanbima relacion con las  propiedades  locales  de o los o enlaes

(J(]:

snopoulas v Oohoen 19276,



B dlosn o pieoss e

Curhit

1960, Martinez F0u0) cunden tnieeris

e matriz) distinbas de ooron

encroia veopia del hibeido v

cales L bee o

/ v ba TR HES CNTI R NI

Voo P e e

[ TSP N

distinteos el mismo atomo. BEntee el conjunte die bitiesdos s o

orbital s de hideogenn tuioamente aotsideramos dos ity

intoracoion  Feonomouw v Papaconstantopanlos

Clhigura $hho o U e CheTgia propia deld

hibrido sp o I oS make b, o

parametion e dataoiee st

faape Lo Lanbes,  de aous

antocnersia do un stiig g o

mediante la wateiz de d

Callb oy = a = ‘.l
Ty ¥

1

\!

1

.
o esoun atomo de

Y la aubtoenergia

Lo {il foy

shoo hama b toan b

nlas,

it

teaty:

ot

e b

St ol

s

[AAREIN

P con g edeiios pepresiu b

onoael

TUTEEE
v \

! 1
v v

! i
U, Y

A1 1
i i
Y i

en esbe casc o o5 unh atomo de hitdvogeno.

Liamaremos W' o La
s sy s s , 4 e
atomas de silicio Joflas o

vecinns), el superindice o fidd

cabo a bLraves dol ontace L ws

matriz
y o
G Qe

decin,

e Prheraco ion

st o bos

e i

hidrogeno mediants

Lo mat

.’H.\‘:Hh e ol

oo tnbpascion sl

viando

apuntan mubuamento Gon Lo e bados ol g

1) esth dada por CHapbines (9823

foss

W

cplacey

e

wilbici

(S5 0 I S

rin

entre

t

[ PR PR

{

i

o

mibic o

Lleva

e

frliea



N N,
/(4 \\\ A\ Vo~ \\
V. T '

AN

FAR T §¥
Esguema  de las  inleracei ones posibitos  eatern das ot omens

R . ) 143 . . P
aX de s7licio con nna baso sPpUL DY wn bowe e s e

Ta o
. T, )
una base sp” v wu Quonn de hidrogeno con e orbital s,

- 06 -



(v.owow v
, ‘ v’ O
ol = owl o= wo VY 1 - o
(*‘ {v k= “ \ Y i | i N
A 3 B ta -1 .
\ Vv \Y \
3 4 1 5

4 . . . .
donde ¢y 3 son atomas e 51 LICLO Vet s,

Ao inberaccion ML Gpara s monoao

Las otras wate i
obticinen o pavbir de esta medianbe  la -,i['l{j‘l,.uli\v'iﬁ th

Vet

operaciones de o simebeia Letvasdericas Cilri e Lot Ragdain v Yuduiaoan

LRTa

chonsde B =on bas mateices de lag coPpespondionbes oepaiiantates

simebirla, dadoas CHe b 30000 Mot i 1264y i

§ [ ) i { i oy
v Y b, = hooouoh {
0 a0 1 TR U
it
iu i { { Q 0 o ‘[
b= P00 v, = i DYoo
8] 1 g ] (S S T
es decir, U; e oo matar iz ue Lpanstorma o b cnddce boeh el
e 1o btz e bonae acpd oapre esmta G pesdenns e

porque hemos sapiaesto g dos

coorditarion tesbiveslrion,  sioesbe booes el clsn. sl s i

amnorio real Cogue by variacion en tow angulosn tebeaodvicos oG
Lranstornaciones bo peden e aplicadoe TR TR SETTR T TSIy U
complica demies bado Goomo prosdieiies ohrscibvad ooy bovanehibae

Lo mebiiy de la interaueion siltcio-hidhiogmame g Loy o
ded endace 1 odel sibicio Cfrg 2O eata dada pots

[ I I I
Cofityr =owl, = o N % CIVE.y
AT R VR b
en este casa o oes uloalomo abe 2ibicio yogdun hi(lx‘-«\g;v-xlrw.
o Leatsarmes

v olas demas puevamente s obitienci med gt

CYTI 00

W= utulo O

Nibridos s cnonenbian ot el

i




wooo=utulu CHitn

[SEN foass R AR A TR I AT ife Fnber oot

Los valop
silicio-silicic los homes tomado de Carvico o al CLoung v 19oun
los  covrespondientos o los PALAREL Do s e Lo fnterraes G

silicio-pidrogena die Papaconstantopoulos v Daanoma CHOGT v o csban

dadas on Lo tabla 1.

TABLA A

Interaccion i-8j Interacoion Ji-4
i, = - (), 80 U‘, = LN
. 1
. \‘jl = - 1.4uh s = = i)

Paramebros de interaccion del bamitboeniano

de annvere fuerio e oV

LOETYN o0t
Llamaremos o o o aubocncrsia e lo ced de Bothe  en La

cual se encuontra emboiiido oL ctmuedo de mestao wodelol Este

’ . . P -y

cumulo, como 1o hewmos  tondicado on la secuion 70 el prosente

posihles conllsuraciones, poprescnlbaramns O

4 : .
capitulo, tiens varis

todas ellas medianie un cunndo gque henos Dl cnmintbo aleabivo

Cvease Digura LY. Fn o olba ohasryamos e o vt ina

lio efecbivo™ dentro del ciamule que conbicio thormacion e o

distintas contigzuvaciones posibies del clmalo Dlamareos @ osbe

"medio efcctivoe” medio oprectiva Loagal.




I
|
— e 77
I
v
{
o
1.
@
5
e G e @ T
I
L
|
%
&
i
{
e oo G
1

“+ e D) e + Vo mm 8 e o

u ES ®
o . »‘U i} 17

< i8]

4 . < . . .
& atomo de silicio cooabune de hidrageno
g auboanergia del aedio olcotiva
¥ efect ivo ool
S Fig., 16

‘ r .
Cumulo efect ivo gue pepresenta todas Las

posibles conlijuraciones,

v Cwerd o effechivo local) el artilticio

Este e precianms

rundamental que poermibivad =advare ol problems de ba

SRV A
mencionado anboricra-nta v opor supnesto ooadoubar o autaenorgia
del medio ereativa Coed de Dotbed, Bste motodo pueds seie apiiaato
a clmulos de cualguicr tomano voalewsiones Qe cualgaior orden en
forma iterabiva. Qemos ioabioducido cnoeste momenho dos coneap e
que exigen ser explicados: nno es el ovden e una aleacion vy el
obro es el de aplicar en Fovtma dtoerativa ol comepta de medio

efectivo local., Bl primero es simplomente ol wmmero e elepentos

quimtices gue contorig La ableacian, ta eupdrcaaan det sesuandn o
pospandremos pava despues de haberlo desarvollado en ol present.c
modie Lo
+

Ptiquetomnas con (0 el sitio ceontrad ded oamulo v con

J1,d> al priser vecing que e enauentea conecbooda ol atomo centiaad



Gk crdoaor o B et beedbaddn vion foeiTe
i
P enbace
| :
e &
» ;
¥ sifeley b,
sitio 0>
1}; 1
Nowmerelatura para tos sitios del onelo
eFectiun,
Antes; de aplicar el CUFCAD para cumnlos veamios fo Diging s
10, en la cual deliuiaes Lo it Llamarvomas Las capay o Casiimarine

de la red de Bethe.

cuioos ahora on oun o sitio de o peesima capa de Lo el

L aonpeado por

e Dethe, L wibio, en nuestro caso puede e

silicio Cig. 1950 o popoun Lidedgenn Uiz tvbo. e R W I AN KV

existe Conexion o la o capa pbl Ovease UigobYad o peera

Bidrogeno, o partic oo esbe sibio se inborroampe ba conesion a4 o
Slguienbe Copa VOnme Ciglo bl BL osmitio e o cnapa ot e o
origen al o sitio e Lo Copa neoen el anal o owe enduenbia Ul jada

nueshia atoncion, Sorsosanenbe Liehe e ser o sibloio, pabgue s

ue ldrarens ol sitio que hemos  elegido uo hulidese sido

Sieoque el hidrdgeno actia comt  tu sabatadue

generado.  Podemas d
de Lared de Bethe.

\

Va e hemos L jada Las bdoas  apllcavemsss o 0P8

.
para cwmnulos:
Colomquemes ana imptureza en el wedto oleobive Cped e

Bebhie), os decit, eh oun osibio enaldudora ole La peeesina aapn

- 0 -



] @ ®
. | //,
® te Y
G e B e @ e & &
- ~
. s l \\\
° @ @
7 ~.
: 7 v 1 \\ s
& o [

El atomo central da origen a una primera goneracion de |
atomos, estos cualre atomos reciben el nowbre de La eapd.
Esta primera capa da origen a una segunda gue condiene 12
atomos v asi sucesivamente, en la capa n habra ziz-l it
Estas capas son i ambién Llanadas cascaroncs de ta rod de

Dothe.

- l)l -



1 \ .
0 C 9. i)

capa n - capa n capa n + 1

! | l

~
<

Ch

[,
L
7
s

e atomo de silicio
s Aatomo de hidrdgeno

O nudo de la red de Bethe

Figura 19

{ - L1
\_\\ ;

| I 1
capa n — 4 capa noocapa n + 1

. .
o atomo de Impureza

Figura 20

-9 -



(Pig. 203, Lo condit TN SR B SN T R ITE ERC TR A T TR LR
s e gue fa matria  de hrespere R CTTRRN FRRE R TR RN R destn
apularse ol eroctiaise ol promedio st ol I PP LA
;x;’;(}luli«.,:u Podedueinas una Senaeion Cociacion B0 PIETIE RRTR R TL L L

eeras 1o CrtLuthy, A apliaaria < et casia cue ol e

etectiveo e 1ha pead de Bethe, 1a cserihhmos oo

; = P e Gh 9
Yoy ! E } f—;\x(' il chiby

donde P, e 1a m-uimlnl pada de gque Lo bmpupisda et wiligin,

es la 1’!1“01‘.)::1»3,1 Letad e que 1a Pprei e e Bideogeno ¥

=

Fip 1o onitima e don e capitalo I EE O TRE N R EEN TS e

(—':_\:;‘)l,fl(:i\.els pagia b i'xrniu}»ili(i,uhcz: g Lo tiiibs e i

C()U(‘,\"flﬂ_.l‘ii(:iﬁf)I\‘l*tC [ Hedrigenn ¥ wilicto.
[ este ccnasion oo cpstd taricde ol PERTTTT 8 1Y R REI - b

':.,‘hii‘i-';:ulc,x Capendicn RN SR SISV R U o

.7 . N B
cruacion (.o Y aUYO

et tave O conbivin b ihl’ui'“ll\\]i"’l“ el

pru(:\;.\;:;;uimy det o medio

cinmu Lo bnl- pov S dmbeelo L pHRE Londa bt nl e o il

g LinE s cnenentra ont TEVIRRCITANER miadive et

cupnt o que

Lagal 0. bnde ieags St hemas e e e Gt en Podu

plotorica [P IS S T TEr.ve.

L oauboene g a er Ha

ety pas Lon s [u";‘m‘xi.iri\ esuribite b

¥
GR Lol e med 1o ety Porical 4o cesby e

= J SIELE

red de Bethe o
F =

Ahora veanos Lo detarmiiar ol medio o i ool Al

igual que el medio crec b v deouna alaacion propresaciibe tawhios Los
s H it Il N - . .
componcntes de 1a aloarioh. Sl media eieebaye fosnd repiemeibas

del cumulo. Faot.o hos i | TR T

st Lo Lo

todas las pusibles

i intoerpretar b wwmnula Ceome B cateacion’ donile 1

Cinters ol fenrae o

componentes che st v benciont o wOR Tas Gl

csouna ill{,l,'(‘l‘!'tv‘(uxili\ill cosL i peTo Y conveni ot e XS

EUPITTTEN DETIE O RO L e

peormi b enploar 1a st bon AuLOCons

Al colocar 0 i ol L.

CorL AL siaples o




. - ~
- i o R l
. "‘;_“ . o -
h - o B e
N -

Capras

e G
|
i
+
i
i
i
[y

-

o bhion ——“-7

= ol & e @ e @ e O + R
55 l - =it

la autoenergia de 1a red de Bethe

es el medio eleativo local

Figura 21

R T



Lapurens eps una de las pusihles uunfignrucimnwﬂﬂ v o i
matris de dispersiiuit al pr-’»un-.h,u» wobie Lo

ta

eplent.lvo tocal, =#
Covmatd o el s b arse.

otad isticus de calead ion”

4
parametrms

25

La ecuacion C(n. oy parad pate Caso
crii il

o [ -
(,~:~i - pa hi o ’
[
1 uonriguraniun JFUiLTUFid el cami b Lun
Ll sl

donde  © pepresenta
La mwit]m\‘si Lie

PP
o

ta ol acion’?,

ento arbi {prario de

slem

neurra la cont’i

sondient.a

1

D acieitdo

pjctnriua on

Ja Tigura a0, Enoesta

pusshlus arpeslo

Las 1un.xn,ﬁn.mn

al ele

1o v de

£

Apyad LOm

3

monto O oher

Lopienra
N T RITE Y

1o

Lo e

[N

AN

L conlipuras

- U(' ;

y :
el

[ et} 7 Lot

aleanini .

i

prodemos ey

prei contesis

<

b i donder

ion (Ve

ol

Ve

t,‘t.'lh:x:i(’x{\ CLfL.rty i

aeatbares

ot

REAE

her I

aienhe

P gy ador

A Poprmt

Lo mGs
fnlican Vos
[N L] RICRIN

15 Gimtintas

el medio

cunriguracionr
TR 1»u1wnitixnx cacribir

uuuuuiﬁn CITL. 1D
ciaded e to

L.a
1a autnenergt

efect.ivo jocal & en Lormines . de

CTIE LA

IREMEE

I’x(?f,)

Afective

)]

o, ©5
R PLCE R
ecuaclonegs CILY. Loy CTLILE2) nos perU‘ﬂjUnqn i uuuaciﬁn
uuboconsisbente para calaular ia untomner:ia der 1a pott de fiotdie &
jtevativanen te,
= ) (o) CErT. 182



impureza es una de Ias posibles  conliguraciones- v el wedio

efective loca!, suowateiz de dispersion ol promediae solye Do

. p " e e e
paramelros estadisticos Jde la “alvacion”™ Coumulor  debe annlars

P N
e ecuacion (D.8) pars este chso

G.oo= ozt CIEEL a1
oo

donde ¢ represcita una contignracion arhitraria Joel cwanlo (nn

clement.o avbitrario de Lo “aleacion™, P ooes Toao probabiibidad de

que ocurra la o contiguracion o,y o il propagador

correspondiente al elemento ¢ de Lo "aleacion®.
B aruerdo o ba figwoen padmess repreesentar en Palma
. - - 'Y H e PR -,
pictorica en ta eod de Bethe o cowneion CHL U0y como lo amestra

Lo Plgura 22, Baoesta (igura, dos patebiiersis agitlates indicaie Do

crs ba Plgara 280,

tres pusihles arrersios de oo aontiguracion (ve

di=stinbas

Las Pnu,tn.nn,nu son das probabiibdadoes e
configuraciones,

Lo senacion (01711 nos peemibicd  ecsoribic ol medio
electivo local ¢ en tLérminos. de la :xll(,t;¢31x(:1‘;;§.;n ol wedio  eleclivo
o, wexbo es
&= fz(u) . CTLHL. 12D

Las ecuaciones (11,100 v LB 122 nos proporcionan g eoladlon

.ente para calecular la antoenergia de Ta ved de belhe o

auvtoconsis
iPterabivamente,

o o= fE = fl(fz(ﬂ)) = Cor . CLIT. 13D

- 05 -



o

- 96



—_— - D

o

B B e e
H
o] i
2
\.m.,,r
/ kY
o] ol
)
+
)
o, M
kS
T - —
P
r
c’ |

[

23
- o7

Fig.



¥

Gy, BCUACIUNLS B

e ibid

(=

ad ]‘llh')cie !

N P .
La ecuacion de Dyson V1,48 GO

X N { (I CITT. 140

donde I es el hamilboniane de oamarie faerbe de Lo seccion 8 de

este capibule, {0 os cutonces ol propagador ded stema,  Tomando
elemenbos G patriz onoesba couasion
Bl [Ty = el Py b e iy CLTE 10
{e2 =on las tunciones: de cstado por sibio, oo el caso del
hidrdseno onoun orbilal 50 v oen -2l caso del silicio won cnaten
crbitales hibeideos op”
Heawly  1a condieidn ez comp e il Ceciiac ion Pd.oo

sor L bLinos estoa b bina Gon

B G

=1 b S el aniopsy CHIt. to
My

los  slementos  de owmsteds <GBy = 8, pava ol SO o
o3 '

correlacione:  ontre  orbitales  correspondicntos  a ddos Sitbom

distinto a low elaaenibos dilagonales <a{Gie: = G @o Les Laaa

antovorrelacion.
ESTON elewoentos o matvie cnn o a s v mabteices de bad
pues, hay cuablo orbibales o abiilos on el Caso del mtbiato et

es complotancents cictto, pera en el aaso del hideosone para haoer

e

compatible la dimensional idad hemos puesto  cuatvo ocebitals

los cualos une es of crhital < del lodeo

vy los aleas Lees son

orbitales nulos o, TPL.0Y,

La densidad de estados on el atomo o Gloeasidd da
local) esta dada, segun Lo couacion CLE S por
CLET, Lvas

T e O L
;:(‘,&L) i fwm {ta ('(;uf

LORYas -~

donde G mo<aler = L S oGy, LIt v
y e o

los elementos  de watrin LI cotin dados  pol Tas matrices
CITT. 2y, I oy, Ccobt 4y, Cprragy, .oy, ctifa.
Debido a que ot hamiltontann  es i caaarre Paerbe, oo

elementos de matriz ii“.\ golamente son disthintes de aoro addedo A



o5 digual 2 oo o cweedoe L ew e de Tas Sunbig peimeron vecinns

'or le tanto, la suma sobre A oen la ecuacion ol 1%by  solamenlas
consta de cinoo sumandos distiobos de cero,

facribanios alora los

taciones para fa Fuancion de Green
el una red Jde Bethe o coovdinanocion auataro:

Para hacer clara Ia vzcritura doe eetas «Ouaclonss . WEdeemnos

la notacion de  la fignra 1Y, Fa  esta notascion 1o ecuaciuu
CITILVhY es
T W
o o [ ” PR 1 G Ty HEP]
oo b 0800 Lo LRI THE. 50
S

donde H",” e la interacoion epbre ¢l atomo central oy ol preimer
vooino a traves deol eulace o, G; ., 0 ta correlacisn onbiere of

- N 7 :
alomn centbral v ool primer vecing @ traves del enfoace 5. Usanda Las

mabrices CIIL a0 la vesoribimos oo

o - " N _ R .
EG o= e 6 T U‘HU&.‘HUj . (G IS PV

2 - - L
De la ecuacion (L1 10) oblenenos G,

¥
T T 1o TTL. %)
Iﬁ(r“., !!ll(!!(l g Hi“n‘_'“ >_ . "12(;?’“ CITE. dwa)
Pt
o bien
F .
sl T w1 1 TR « + < TRETR: SRt CUiL. 1wy
L(y’“ Lil('u'l “l(i('UU T )H;.{ LS [N R H D

.
PRt

donde Hi‘j es la autointeraccion Jdel silbio U gue se encuenbroa en

el enlace 1; !{1” es la inberaccion entrds el primer vooino gue se

i
gncuentra en el sitio (112 con ol atomo conbial, wn predisaich b
la matriz transpuesta de iI[’H: H;_) es la interaccion cobee un

. . ,
atomo de la acapa U con un atomo de la capa A oo Lreavees el enlace

i, si la rod de Bethe ss pura, ow sha ieprescataindo o
unp material puro como el silicio y ol bamiltooiane  os de Gmarre

ffuerte a primeros v

inos Hi es deual o W0 v mdas generalmente

i 0
) = i) , slendo ¥ fa inbtoraccion cobre an atoma de La
N, nti el n [NV
4 . oy e . , “l
capa n y un atowo de la capa n+loa bLraves del enlace o0y I

serd la mabtriz transpnesita de llx” gt

: o . T TR AT 1
Analogoaments a como homos @scrito Gl podemos cscvibie G0

v asi sucesivamente, de tal  forma que obleaemos  an conjunbo

—- R -



intinile de ecunciones. donde G' o O dado por
1]

pgt . o= dt gt 3 I G RS ek

(R4} Vit y):(‘l ey oty o ,r«"l,() - S A |
[
4 1 . s .
afui :‘r o B Vo carrelacion enlpe wl Atemo central v oel atomn e
0"

la capa nogue S0 Encuentia ipheractuando con la capa n-loa Lravés

del enlace .

Lo independencin de las ramos Cenlaces) di la red de Hethe

(Ziman LOVO, capltulo 8y nos prrmlte delinlr cuab.ra matrices  de

fransioperd i da

= 4 iy, 2t

interaccion  a  segundos

el Cmba sotacion, dobide oogque no

independionte del enlane &, que conecta dao capa

n-1 ocon ba nedn
A parbivc de (LD 21y podemos escribie ( LU 205 o

G s i’ T 1 67
v - [OURFEECE (R B L S Y

N [
(DS S = WOT G + i
vond, U T T S [EPE N

l. LT, 220

. N >
de donde obhtenemos la ecudasion Ptopratiya

T = (B -1 -

B N

Ty ot CITY. 200

IEURNCE S B PR |

vara GOmo

1 EUR AR CLLE, 280
IV TS S ty, nid

(e CONUEGHRIOS

La Gual pedo sel

nt O

nn d i, el

on Perma explicita bas ponnciones  de

shorva escaribirawn
La seccion anberior. Hmpecomos pol Ja ecuacion (11090 0

Para tacilitar La notacion considerenns el cnface donde se

encuentra la bmpurada Como el enlac L. De acncrdo con esbo oy Lu

que  hemos dichu el La o aecaion pterior,  enooolooenlace Loose

y wn o bos o obros Lies el lacos se

enconbrara una antoene
cncontrara la autoenersia & el medio electivo Toaal Clig. 24

Ll amaremos H‘i” 0 1a dntorvaceion del i biclooon la

a die da ped de fiethe a tiaves det enbace 1,y WL Crs)

3

auboenergl

ion del osilicio con L aubochersla o el wend Lo

a la intaere
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etect.iva loca 1.
P
2

" ‘
F UL e -0
o l

¥

Fig. a4

pe acuerdo a la ecuacion CILT. 16, donde G, ©5 <(~H(i(‘g' e

= GI“_'(, eanriblimos

. -t B
L7 . O P . -
=+ a G M G o+ 5 wool CIIL. &l
5 [5{s AN e “~ R AR
H Z
en esbe caso gt o G, . I
{1 1 ¢ j ]

Al igual que ©n La ecuncion I .21 e pudimos detininr At i

de tiransferencia debidoe o La .U':(i:"*i'nrmh:m:i;u st i e o

enlaces, agqul podemos pacerr Lo mismon.

for lo tanto. Aot inimos 'I": \ A R mediante

oo CTIL. 2500
(;«]’:; - , CLTT. 2002
de esta tormd esoribimos LT, 24D cona
g6, = i-b:yp?[AL‘EE”?“?{J‘EJifQRi?HEI CLipL 2N
pero, tant.o \'.’;(,). H;m COmMC ’l‘rf ¥ l? con desconocidas, por lu

cual definimos gimplemente

2 = w;“T? CIIL. 260
P TR e . CITT.260)
i s5E0)

de acuerdo con eetas detinleiones podemos eseribir CTIL, 250D comd

e sremsm oSS A T

. - X
T T Lot (LTI, 27D
b i L , !
1 P 1

autoehr o e S cnctenlla eb vl

Syl i Ly amos ahora La

. . N ‘ e . .
enlace 1 por un Gtomo de wibicio yvoase i 2

- 1i1 -




(R Y

La expresion explicita de la funcion de

arreglo la encontramos sicuiendo el miswo procedimicnbo, e deair
1a ecuacion (1. 18DLY Loma 1o Poran
D O B S S O S DN ¢ S A CEIY. 28
[N Pl = ks - B
cdonde:
2 5
()‘,’_ [N 1 = i ,
3 {363 2 [S1¥]
Wl A i ]
It = 3 i = ) oty
’:-?S; ’t(l g (’;u Pl N
v la expresion para Giw (U:“) 1o podemos  determipar o segun o Lo
ecuacion XL 1940, es decir,

Greon

para

E6r = a gl e wltes o owlog! CrIg. s
= O BEGTEN A, O
5
y i 4} . gt - ALt e TR
d()l:H.IE 6. = UL, \ We, s Lo branspiesta deHo Al

‘observar Lo omatein dadae por CLELCLY vemos e
utt o= oy!
S B
nog dicen que
Gloow GLoo= 16l = Y6! CITL. 00
(@40 24 Lo y oz
; i ol N et
s oo - 0 v hol ( Ca0b)
("(‘_;5; B (,l(l ] .! ()(]“ = i]()}" 11 l 1 ’l)

estas ecuaciones. la ccuacion CLIT. 2090 puede  ser esoliba

Usando

CONo

EG!. = a6l o+ wioh a3 2 CIIT.31)
Bt =oss SRS S “j sy !
donde PR NiqT? CTLL. 32
; S

esbao implicoa que

Lt

re

¢ Bt

2

300L) vy Ll CITL.200) uos  permiben  escribic

la CITL.

psta couacion.

ta CLLI. 260 de la siguienbe manepa

e



. 1
b = L E-a, Loyl E-a, -y 2o twtoq
a B Sy il "" Lo ! s

CIIL. 0

ahova La obra posibilidad,  wsto es, Cidethicdon

Consideremo

saturamos el enlace 1 al sustituinr 1o auboenceglo o por o an atos

35

N I N s .
de hidrogeno como o mucsbra la Pigura 20,

s que en los dos casos anberiopos

Siguiendo los mismos pas

encontramos la funcion de Green para este arreglo ;ﬁ. o este caso
Ta argaci An CTTT. 18a)Y boma 1a forma
EGL = 1 o+ a Gk o+ WGl o+ % CLIL. @i
o . “TH e IS =y 5 S
& o -1 - ol i ot o
donde G = Go, ¥ G = O By gy, Yo Mg
a e = 1lgh ¢ SER)
k:l‘s o o 1}(7” ) L1,
Gl__,(Gi Y se obtiene andlmyumunte e Gfﬂ, oy decir
HS +Q > o
sl 1 [~ oy e
P = & -t . . 11,97y
U YWohs LG CLrL.
1
1 = , / 1t b6 Lo transpuests 2 o . ue B
donde a, “11 ¥ 1lh: es la transpu v odle 15'1, que
acuerdo a la ecuacion (T1L.7) es
¥oowe oy
iyl o0 0 0 R
Vi 0o ou o0 0 [rL.am
g 0 0 0
Reescribiendo la ecuaciaon <(11,37)
" . - oy oy Al (‘f‘ ( 1.0
()”5‘_ = (G DY d“) ‘n”::' Y . [

&sta Jjunto con las ecuaciones (ILT.3000 v CLEE, 20D s avadan o
escribir la (IIT1.355 en ia forma
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2 - Y JRETE P TR =gt - -, -1 : -
Gy = ¢ (8} a, HS“( I a”) uns E; A ) . Crer.4m

De la ecuaciones (UL AV, CLET Q4D v CHETO 0 cworibimos

la ecuacion (E11.93 comn

‘ —- . -3 - R ] -
¢ B a. 2 21 b
= P CEL —a_ ~ ¥ ¢ Bt - a5ty 57!
sSiH A SH 21 s CLIL41Y
+ P OBl —a =¥l ¥l - a0 - < - .
55 sty 9.4 s L - . 1
PEE

- - . . . g il NP 44
te donde obLenomos una ccuacion para “

- - i . - RESTE! .
ag ”:E;H( Ed GH) 18

Hs
S Lyt t j
- - o L
-l - S P T
a3 -ﬁ-‘ -, 4 HE T en

CLET. D
Ya tencmos la primera gouncion Cecuacion ITT. 10D

. -+ =
29 = ¢ 3‘)’) . SRS

T s

Escribamos aliora en forma explicita la ecuacidn  CLEL 1),

lomencemos por la contiguracion mestrada en la figura
. %]
{3 (a3
. .

& —

LN
™.,

¢ — ¢ —

8 e

!
-
o
S
-3
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U
Llamamnos b'f
e

£ . N . . ’
el guperindice on  dindica que hay  cero hidrogsenos on SIS

a do funaion do Green de cota contiouracion,

. . P . N N - .
conliguracion., Siguliendo el wmizmo procedimiento anborior obbenens

-3 [TLE -1
of & 1 = My}

, .4
M = [ Et -a, -xY =S W _CEL-a,
- . WS by

_ SUS I ED)
Para la contiguracion de la Cigara 28,

&
N |
~
O s @ s @ e (I
a |
S ®
Pl B
(&) o &)
Fig. 2g
.’ - < .
cuya 'uncion de Green denoLaremos por ’%”1’ donde @l superindics

7’ . . . . k4
18 ahalogamonie 2l mtecior nos dice que hay un hideogeno en o el
+ & . e .
cumilo v el subindice 1 degspuoys de of nos dodica uno de los Lrew

configuracion (viease Piguaras 2.0y 200,

posibles arreglos de e

obt.enemnos
24 H - v - Loy b2
; Py < - — —_ o - - b} (5}
el o= LEL a W CEL ay e

L G B T IR CLEIL. A%
3 7" - Tyt

. e . . . p
para el arrveglo de la figura 29, cuya fuancion de Green  esta

denotada por ;":,1?, pbtenenos
i 2

¢! = B -a, ~2Y- E-a, -5 27 o'y®
ef 2 = 1 5 ‘—] PN 3
I A G CEE U S U E-a, -5 o7 w17t criroam
SH 11 1L 5 ui ey l 5
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Fig. 29

para el arreglo de la Pigura 30, abtenemns

)
Ml s LEeag =3 W G E-a~-3 270
- vap T = T -
- WL E a0t CETT.47)
o Y a
-
[£]
(4]
\.\‘. I
! (&} G —— O —— F
. "/ [}
(4] i

Fig. 30

X E . P . ’ @
Pasamas ahora a la configuracion de dos hidrogenos.  Para

el arrezlo de la Tigiva 31,

o
|
O m— 8 merasene (]
|
L@
S
o o



. .2 . '
cuya funcion de Green siera denotada por U‘”l‘l, ol boencios

21 R O
G~ = f £ - a_, — <« q :
wf 1 ‘ - s 4 2 Ve T s

PO EL - Ay T2 AREE B B CILE. 480

para el arreglo de la figura 42, oblenemnos

62 = L EL - ag W EL -, =S 0 g
| $ £ '! Pl ht
- WX CFL - a”)"‘WéS - Wi, ¢ BL - a”r‘w‘l:q 7Y L (LI 49
H . A

Fig

para el arreglo de la figura 33, obtenemos

+2H . o s R ¢ A 4 . _ 7 el
(:_‘,‘“3 = [ EtL a, “ ”S a, E,;dut"‘ > ”5:5
€
- gl o B BT - P
‘ S B Hen€ EtL d“) Wi - CTTL.60Y
LEs
i
(& .
(¥ 'U
~ ‘ -
o
| ;
0D — (<] [

Fig. 23

1 . . e e de
Y por ultimo, para 1a configuracion con fpes Lidirogenos de

la figura 34, cuya funcion de  Green  serd denotada por b “1 \
obtenemas

ot
6 = [ EL - ag-” DS R ap W CITL.51
S z M 5



|
|

4

Fig. 44

cribiende la ecuacidon C1LI.11) a  partir e las

ecuaclones  CITL.27), 11,440, CfiL. 45>, CXit. 4o, (S0 O O T N N

CITI. 40y, (IXL. 49y, CIT1L.G6Go, CITD 31y v de las peobabi Lidades

. e 4 .
courrespondientes, obbanomons ulia expresion dee 57 (33} Lol o

NS
de 29,
'
- - -t i Lot LA . Lpid NET
> = kL - a_ - - 4k + + I + d
< k1 g “y ) GH PTIL NTTPAL Ponaboia
. P G p gFH G 4 g (snl . e
Fom 9510y P NTTPAUNS Foblip - AL SR
— e X - -
esto es P B T CITL.5210
y a2 -

donde el enbindice  oltm on las probabilidades  ladica que se
verieren  al  arreglo mo de a4 nwnrjgnruujén Gue et cne n
hidrégeuos.

Lsta ecuacion y 1o CLLL.42) wos  permibten  acadeular &0 on
torma iterativa, esto es, domos un primer valor poara if v la
prnacion CITL.52)  nos  permite  caleular un o primer valov para

< 4 sl n) cusl lo introdncimos en CET 4200 dee dende obtencmos an

nueva valor papa ). este Lo velvemos a inteodinie en CHET Uy
2 . —t} .

asl sucesivamente hasta que los valoves pava @) coprespotshienbos a

log  pasos  (n-l) v oy o= encuenbren Ghoun Tinha v ba e

i

convergencia o dado Cpara el cdlonlo compibacional e i
-

s o= 100,

na ver que la convergencia se o efoataado, tenomis el

{3

—0 ‘o . . .
valor de L.Ll Clas demas 25 a0 e bante
t

Las obbenenns o palrtie e

las matrices U ). Calonlamos o denssidad decstoatos Lo Gl [ TR Y
)

- g -



“ . . N PRI . N .

atomo de silicio, T CEY, medianteo la ecnacion 0L P00 v o i
stomo de hidrogeno, p”(li). modiante Tao conacion GO0 del apcd e
G. A partdir de cstas oblencmos Lo densidad de cstoados Tooal Lotad

de In aleacion silicio amorto hidrogenado mediooate

aLEY = yp o LEY F Vpr(ﬁ) . (R IRNE
Pt 1
EVR Y con  las  concenliaciones  de hidrogeno v de o silicdao

respectivamnente.

Calenlamos tambidén las densidades de estados tocales para
los diztintos  cumulos <las  conaciones  poara osbos  cumlos  se
muestran en ¢l apendice G,

En o el capitulo IV mostramos y S ERETIE PR RTITEES Er S WP
resultados,  en ¢l prescnbse solamente nos rosba mosbrar las

: . 4 - .
probabilidades que henos usado en el calaulo nomericeo.

0)._ VROBAGLLIDANEN

n  esta  sceccion  centrarenos  La atestis fom e

probabilidades. Comenzaremos por determinar la probabilidad e gque

uno de log enlaces deoan aboms Jo Ticio  se encueuboe Ssatuaradn

por un enlace de  oteo  atems  de silicio o poroun atomo de
hidrogeno, pava luego caloular eu base o combiasi, Las prababi Lidades
e las posibles contiguraciones daol st b,

Fara cualquier catento de probabilidades o primeros

esencial es determinar el euspacio muestral CApostol 1080y para

un mismo problema hay mchas moncras de escoger oste. B nuestro

suienbe Formas

caso lo hacewmos de la si;

Para un sistema de N atomos de silicio y ® atomos de

i
hidr()geuo hay un total de .H\'__,-H\in orbitales, de tos cuntes, 4N
son  sp° del silicio v N, oson orbitales s deld Widrogeno.

e

Definiremos nuestro espacio westral 5, como el pumers total  de
orbitales,

S o= Jtodns los orbitales en el sistomag CHTE B
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Do cota mavera, Ja probabiiidad de hallare ab ccoare o orbilbal o

eh eshoe espacio simplemcnte

2 de orbitales de hideoseno o e
Sl CHET . 3

Plovhital sl = Y N O F S VR ET™ Y SO

. 3
y la correspondients a un spooos

7% dPRNR VP _ # de orbitales :‘-‘;))3 e s
Plorbital sp”l = N T - CTTL.S%0

o bilen

Plorbilal =1 CTIT. Odar

PEovbital sp®l = e CIEL sEatn
IN N,

donde N.‘.;#Ni CN, N DY s el o relative de abomos e osilicio al
namers de dtomos de hideogeno Cde dtomos de hidedgeno ol admero e
Gtomos de silicio).
El nimoro Ltotal de Gtomos en ol sistema wes
N N:-‘ + I\‘” CITT.8Y)

= = (if\.“_ SHY O+ (N”/N) . PO
donde (N #N) y (N /M) son Las conuenbrasiiones du Bidiedmenn ¢ i
gilicio respectivamenie, oo sl Cinal de la seccion anberionr hemos
denotado por vy g (y o= 1 = W

De acuerdo con esto

NoNo= Az L. 59)
=3 it RY
=
lorbital sl = S L ata

CHUT . a0

i

Plovhital spl
La probabilidad de hollar un enlace sibicio-silicio ooun
enlace silicio hidrdgeno deutro de nuestro modelo de peobobibidod.

es gimplemente hallar probabilidades coundicionalos. Paes dotbaranr

- 10 -



esto tomemos el caso del  entace  silicio-foidrogonn: osbe cida

un sp’ oy un s, ta probabibodaed e hod bae

involucra dos orbitale

,
este enlace la podemos intecrprebtar aomo o peobabi bibad e Bt o
el orbital s dado qui hoewos encontrado e} ovbital -
Do acucrdo al tormaliswo de probabd b Ghindbes comticional e
1 +

Capostol 1wsod,  1a prabahi Vidadd tfer cneatibbean o EITR AT

silicio-hidrogeng o

Flenlace Si-H1 = .. R TS ]

Provhital

donde  Florbital = v orbital  sp7b 0 ow probabi tidad  de da
interseccion de un ovbital = con oun orbitald =p o ot probabi Didan
1a podemos calcular de la sigzaicnbe manera

R ) 3 & de ovrhitales s enlogados o arbital
3y P = LA
Fls vosp™d OOV ETTO

| CLEL o
g . X X o
pero, el numero de  orbitales s onlazados o cebitales  apd
simplemente ¢l numcro de atomos de bbdvoreno debido oo oo condiod o

. , . .o ) B
de ausencia de hidrogzeno atomico ¢ hidroseno motoocualare, o [

tanto
Pls oosp®l = Plovhital = CELE. 6
1o cual implica que la ecuacion COFT00Y toma Fa Povama
’ Plentace Si-ll = oot SISIIE

Ler dnvaolaora

shora veamns ol onlace silicio-silicio.
dos orbitales sz, yoanalogamente al enlace 2i=f, la probabifidad
del enlace ¥i-31 la veremos como la probabi lidad  condicionad de
ll;il.].iit‘ un orbitat sp? dade que hemos encoutvada el atra orhibal
involucradro en el enlace.
Anélogﬂmvnhu a la ecuacion (IL{I.a1)
Plovbital sp” a orbital sp’l

Plenlace Si-H1 = . . [
{arbital spol

donde Plorbital sp™ o orbital sp”1 es la probabifidad Qe hallae as

. 3 - : SR 1 . . .
orbital sp” intersectado a otro orbital sp”. Por Lo tanto

- 411 -



2 ode orbitales sp” enlavados o orhbifodey :::(»'l‘

Plep” m sptl =

~ Lobal de orbital

‘ [ S Cift. o6
de los 4N_ orbitales sp” existentes enoel ospacro mesbaad N”
5
encuenbran enlazados a arbitales s de hidrasens:  por o Lanbo.

puesto  gque  no permitimos endaces sueltos en b wslbeto o

restantes AN N ovhilales  sp s oncuenbean enbochelos entee
ellos.
= LN, - N
= e et et = . [0 I YA
-ix\s‘ -+ :5“
Fs inmediata comprobar qne se cwaple la igualdad
Plenlace Si-H1 -+ Plenlace ilo= L . CHLL. 600
Fara simplificar 1a HoGacion emp b earemos
I:‘“ s Plenlace Si-f1 LT 6us
Pooe Pleolaoo SRS .

A continuacion obtendremos  Tas prababididades  de log
distintos conlisuracioncs del atwnlo,  para eblo havesos Lo

siguiente suposicion a priovi @ Los cuabro enlaces Jel ctmnlo Son

< N - -
estadisticamente independienl wre e Ao,

drittiea que dao probabibidoc deoque ol enlage

Fato =i

del cumulo sea  saturado por - oun RERSITY i foiddroen,
independicente de gue of cntace o @  Sea saburado por oblien atomo

. ’ . 3 ‘< . . .
de hidrogeno o por un ovbital sp de un o abtome b s loeio, e
N < . . . +
decir, son  cventos  estadistbicanente fwdependicnte:,  Hsto o por
supuesto o es real. pues. para Lo oenergia focal died comtlo es mos

RNy

1o

favorable que exista un enlace i1 gue an enbace
nos  esti  diciondo  que Tos eitlases el Gt Lo o Ein
estadisticamente indepemdiontes. Sin embavgo, halfae L Pun bt
reales de probabilidad es extromadamente complidada. Por ello o

. . . . . .
una primera aproximacion podemos considerar Lo bisdeperndencia de

los enlaces: pero debemos estar couscienbes Que osbo. s ISTRE SR TR

restringiv el ovden de vorto aloance CoonPiguracion Joed camnlaor . o
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ser exclusivamente dependicnto do las conconbractom s velabivas

hidrogeno v silicio.  Iste  olaramente  es ubia poesbriecton  mas

; N ’ 3
severa, pues, estamos dejando de lado pavameteaoss mny dmportantes

como la ensrola que Lichen un peso omuy grande on i deborminacion

del orden de¢ corto alcanae,

Una ver aclavado este punto  pasomos o deteruitnar Las
probabilidades aproximadas de las  distintas  contiguracionszs del
chnlo

Lta probabilidad de ta confisuract On que muestea ba Pigava 207,
la  interpretamos  como o probiabi 1idad e ISR cyenbos
simtltancos (cuabro enlaces) qae Lichon Dacaracteristica de sep
estadisticamente  ndependientes  unos  de  otros. La teoria e

probabilidades pos dice que ta probabilidad  de un conjunto e

eventos estadisticamente independicntes o8 simplenent.: ol producto

de  las  probabilidedes  de cwda ano ches Loy Cyetbasg, P
gonsiguicnte, La probabiltldod de esta contizurae ion o

l“(m = l CIEE. v

donde PO es la probabilidad de que en el enlace 1 me encowantie
nna auvtoeneprgia o.
1 . P . .
Analogamente para  la  configuracion  do La igura 28,

su probabilidad es

. 2 . C e

* = . 4 . )

P Pou . 1.7
puesto que existen dos eventos correspondicntes o enlbace S-S0

evento correspondiente a  enlace Si-H y  uno correspondicnitbe o

enlace Si-o (silicio-aubtoenergia o).

Las probabilidades de las configuraciones de las Ulguras 29
30 debido a la independencia de los enlaces son iguuales o P‘“l. vy

decir

Ll v

- » - Bl - f

> = = { E
! 1413 ! 11z Lt IR E]

donde P:n% es la probabilidad de Lo configuracidn Qe Lla Figura

30 . Ple es la probabilidad de Lo Conrigurncihn Jde Ta rigura 29
f'for el wmisno argumento, Las probabilidoedes cliz Los
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cotiguraciones de las {iguras G0, G2 v U84 son iguales  y o esban

dadas por
j’:s

ar 2 Vo 7 Va7 Puyy & POt CHLL T

Y por tltimo, la probabilidad de la contizuracion de o Lo
{lgura 34 cs

I -

-~ CLIT. V4D

La condicion de normalizacion para  las probabilidades

CITT. V0D a CYIT.74) la podemos esaribiv como

. . "o
Coopt g P PP s CHEL 7500
Pt s J 5 s P : L5
0 bien g, v U0, = 1 CLLEL 751D
= I v Chiyovan

{1

B la Cigura 39 mostramos  las probabifidades POy FPooen
funcion de a vy en la tfigura 36 las probabilidades |

¥
I 3517
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Mresentamas agii
la densidad local de estados electromicos de lo

11

amort'o hidrogenado.

experimenbales  do la

experimentos de fotoemisidn, muestran la potonna
convergencia anidada desavrollado en el aapitula 111

también la posibilidad de extonder este

. %
comple jos, asi como sus

Los

acuerdo

banidla de

Limitaciones.

de

el bicdos

.
sl

valencia

TR NNTRIN]

1.~ RESULTADOS DEL HODELO Y COMPARACION CON Bl

Nuestro interes se

experimentaloes de ia

Cardona y colaboradores mediaibe espocbiascopia Jde
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(ﬁ}:'i](tulns: Learicos  de  absorcion et lu(ln'v‘-;«-“.. !
superticies cristalinas andey et al 1975 asd como Gaper tmentbos
de t’;"&:l{)tj.‘(,‘Ll‘()::iCU{)id intf'rarroja v Raman permiten o Cardola Y
colaboradores asociavy los proos Ay B oa Ja preseucha de clamubos
con tres ,hj«lr*(');;«,—m)s: v olosw picos €y D oa clmuion con un hideGrends,
Sus resultados  experimentales  les  persiton RTINS concluie

cuatitabivamente que ol ancho de los ploos A v B wedt comn su

I . - : . o
separacion depende de o dnteracoion hiideogeno—hidrogeno,

Verges (1974) en sus Calculos Leoricos para Lo densidad

de estados electednioosg bl Pc L, bdentitioa la esbrucbira AL
peve, carente deomovilidad en baoescala ehergelioa ol anmenbar Lo
cant.idad de bidedzeno, Nichbroas Ja estruciuea Bono s presenba o
sus resultados,

Los poeasi] bados de nnesteo modelo U zuvas 5 G2y Loy
narecen day sotucion  Lanta a) problema  del  avizen de estas
petrncturas coms ol de osuomevitidad  con ta cobcenrtracion e
hidrageno. En las figuvas G6.a, b, ooy d mosteanas Lo donsidad de
tf&:i,'»;clrJrs plectrinicos local para los  clmulos  sin hidedgeno,  con
Wi, dos oy Lroo hidebecnos cespectivanente, saucryidos cnoana ped
de Bethe de siliciu puro. D tanto, o Cizuva 39 moestea en ba
direccitn verticonl la evelucion de ostas densidodes de estado al
aumentar ¢l hidrGgeno faera del aimnlo ; podemos  interpretar las
gravicas de  esta Tigura en  la diveccion  horizontal  como  la
evolucion de la densidad de estados de un cimado arbitrario al
aumentar el nimers de 111111‘6;:;11-11(3::: dentro de ol vokbene constante
la concentacion de hidroseno Muera de &0 Hemos  ctiquetado  las

X

estructuras principales de estos cunulos con b Tebras o, ji 3, o

¥ A para su rhcil veterencia (Cigura 28).

Antes de analizar  estas  estructuras  mebcionaromnos  1a
p
forma en que fueron etrectuados log caloulos
Las ecuaciones C11.08) y CI1.48) nos dicen gue Lo densidad de

estados se oblLicne comu un limite cuando la parte dmaginaria e 1o
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energla Liende o oo, puaes, (;‘O“('/,) o estar b bt wie o Do
cigenvalores Jdel hamiLtoniano; Lodus nucstead resa o don nomerrcos

fueron obtenidos calculanio G, hava una parbe dmosiwaria dJde da

3

energia lo suticientemente pequena, del orden e 10 dol ancha de

la banda de vatlencia, Una ver caloulada fo autaeners i o es decir,

una verd concluida la auloconsistencia de 1 codac boies CHET UL

CITL. 420 para cada concentracion de hidvezono, so cabeala Ta braza

e (V;(‘U de la ecuaacion C6U1) para obleneer Tas wpalvooes Uia Yo 3V,

’ P . " .l TR ‘e N P
de la ecuacion (G2 para fas grabioas Gubhoy S9h0 e Ta ecnadion

(6.3 para tas gralioas BHe y o, de Ta conacion S6 4 poaa Las

prafticas O6d vy 3vd.

La concentracion de hidrogeno DL varlamos anicaneinte deside

nltima es e dimite de g peotacion e

coro hasta 692, ya que os
la tod de felhe para la aloacid a=S0H Capoendice Hro o oo exc A
partiy de esia conventracion de hideGeeto baocod dhe o the e ga de
propagarse o infinito o dicho  en otias palabaes e Ul
concenbracion de hidrogeno mavor al 062 Lo red e Bethe wo estara
simulando un 6lido sino una molécula.

En las Piguras 400y G0b homom oatenlado Leodeassndad facal de
estados de la aleamon on un atomo de silicie v RRUT Jbomo e
hidrogeno respectivamenbe, Ta primera e simgoemente Lo smma e

oy ns merunda

fas densidades tocales de gada camuio de ba
se calcula mediante:  1a wouacion  CG.H). oo Pizvra 400 ws la
densidad local total vy es caleulada con o ciaanion SHEL D,
Pasemos  ahora ol analisis  de los et b s, La
estrucbura A se  ecncuenbra  presente  on bodos Tos cimulos  que
contiencn hidrogeno como o podemos notar en las Clgiras 88y BTN
con el aumento del hideogeno dentro del cimulo esto esbractura se
desliza a energias mis estables. Mienbras  pava nn Contigirac i ou
dada (nimero de hidn'.;.';e;lnus i jo denbro el o los . holamas o uh

csanchamientn de esta estroctura al awmentar ol hindeasenn Faepa

.
mass

del climulo, miswmo que es menor en tanto ol cimido collen
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hidrogeno (Cigura 39%. En el cuomulo sin hideoceno notamos Lamhicon

Como Los eotados dol fondo ste Lo bondda e vatenoaa outeoi: Lambien

este desdoblamiento, llamado ensanchamiento  del piaos v en los
. L. ) p

cumilos con hidrogeno, co estados que se recorren a enelglas mencs
estables (nos ceferiremos o castos  estados como estados oy

estados qua so desplazan o energiag nas

Lahlaow Costoadoes 14,

ensanchamiconto o desdoblamiento Liende a los  cotados  proplos  de

. .
las moleculas i los ouwmilos sin

S N
v 4710 nn

: 7 . “ -
hidrogenc, con  an hidrogeno,  con des vy con Lees hodrogenos
respectivamente (Cieavas 1, 2, & v 4 del apendice )

.o ostructura o suege unicamente en oamilos con dos o

M IR - N N B . LN -, -
mas DLArogenos Coine b peedionices abnoevar on 1o Uronpoen B, B0y e
la corvvespondiconte o la molecula de silann Sl 1 Ctisura 50 deld
apendice 10 vonsolidandose  de esta manere como debiida a Ia

interaccion hidrdgeno-hidedgeno mediada poe silicio, Sdemas @3 una

su posicion en fa o escala

eotrmcturas fuertomente localizada, pue

&

’ N - . Bt . B . . .. . " .
energelica (~6.2 ¢Vl no varia como la del pico A al  incorporarse

. . p
mas hidrogeno dentro del cumulo.

En la secucncia de zyaficas de Lo Uigura 10h comprobamos

como la estructura o se debe o tha Lobobaos adioe e
- . ) , B
atomo de silicio, en este caso, doel hidrogeno con Lo aubocneigia
del medio efectivo, En la primeeca pgration de R RE paneld

corregpondiente a una concentracion de cero  hidrog ohservamos

la estruyctura @3, conforme la Concontiracion thes Sner aumenta

comienza a formarse la estrucbura o de manetra independionte  a la
estructura 3 como lo podenos observar nitidamente yoo o partiec de
la tercera grél‘j,(::a del panel Cpara x = .28); su desplazamicnto &

hd 4 i . . r . - - TR -
traves de la escala energiotica Liende —6. 20V a nedida que el medio

efectivo contiens wmayvor informacion  de hidrogena.

stiructuras

lLas estructuras 3y 7 se congolidan  como

5 . - < e PR I . - .
propias de las cumulos con uno y dos hidrogeuos respectivamente al

e estos

. .
observar la evolucion de las densidades  do
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cumulos con el aumento e hidrogeno ruera de elbios o T pica 30 e

P . .
recorre a energlas mas estables wmientras ol ¢ oo menos estables,

L.a estructura & s¢ presenta Lodos los chmulas  que

contienen al menocs una  Interacecion  Si-2i 0 a primeros veuinos

(Ciruras 38, 39 v las L, 2,0 v 1 del .‘ﬂ')(':mln:w 1Yy o mtenbras  guo

cuando esta inLeraccion desaparece como esool caso de la moléuila

de =ilano .\,?iH‘ e cntiuctara tambion desiparece. Baooed como L

estructura & so tdenbitCica como debida a Lo interacvdon 2

A la Iz de estos  resultados posdemos tnterpretar o
datos expeorimentates de Cardeona vocotaboradores adecuadaienba:

somicnto del pico A con el aumento ohe h.i«ll‘f);,j«:lm ool

aleacion  (Cisura 37, a0 estd determinada por cinenlos con uhl
l‘li«h'ﬁ(;(;r\m (pico 3>, el maxinme de este por comiloz ot das oy Gl
hidi‘-fjg.;'l.-nos (pico ¢ v los responsables del cnsanchamiento del pueo
A hacia cnersias menos estabies son log cwmilos con dos hidrogenes
Cpico 3.

La discusion  olectiada  en torno ol pice A nas pormibe
entender el sico expoerimental B fEtie sivee ddebido a 1
inLoraceion local Mi-H nresente en los climulbos  con un hidedgoenn
mientras su corcimicnto hacia energias mas estables ol cameentonr el
hidl‘b;';ehn e debe o oque al incorporarsce moas v was hidrogeno o la
t.

red amoria del silicio este se enlaza o atomos de =silicio gque ya

conbicnen hidrozeno dismiuyvendo asi la denstdad de cumilos con o nn
hidrégena y aumentawdo aquellas con dos y Lres Bidrdrenas.

En muestras depositadas a altas temperaturas Cmayor dgual o
250 “C) como covespomde a la Ciguara 37.h la incarporacion el
hi.drég;eno se electia de manera tal que se forman solamente cimn los:
con un  hidroseno, pues,  los  pleos  experimentales € y I

corresponden a los 3 de los cimulos con nn hidrogeno v tus i gle

4 . . < v A . . ~
los cumilos sin hidroceno respectivamente. Exbos pesulbados
en pertecto acuerdn con  los resultados expetinenbales i

espect.roscopia intrarroja y Raman de  Brodsky, Cardona vy Guomo
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977 en los cuales deteclan  wmodos  vibeacionales  propios Qe
chmulos con dos v tres hidrogenos  en  wmueslras  depositodas o
temperaturas por  debajo  de 250 YL mlenbras &I bt s
depositadas por encima  de esta temperatnra salamenle et ban
mados vibracionales proplos e cumtl o con un bideoneno.

En nuestro caleulo de la densidad Looad e estados Lotald
(figuara 10.¢) obscevamas ¢l ligero corvrento ded pive 0 b aa

<

energl

; .
5 omas establos detenrendose  on —oLZ2eV doual o que en o

experimehbo.  Jin embarso el pico  Bose desplasza en o senbido

contrario al experiments, esto se debe o gque Las probabi Hidades

emp leadas para pe fosm Cumtion Povorcooen ampod amente o Lo

p . o . .
cumulos sin hidroyg v ocon oun hildrogeno (Uigura Sar Nooohstante .

w2

es clareo que pesando adecuadamente bas i los podomos repreoduc e

correctancnte ol comportamicnlo  exporimental. Lo ponbenees

- .
hacer @ 1)  on unag Corma paramgtrica, oS dedie, tomado Taes
probabilidades como paramsttos voajustando b densidad caloulada o

la experimntal, o bhien 23 de  wanera  Pundamental,

. . 4 .
huscando probabilidades mas  realistas  con base  en acgzumendaos

t'isicos como pucde  =er fa um,rup;u {aon 1 Gecieion sobre
Limitaciones del modelo diremos unas cuantas palabiraw WS Aaceran
de las probabilidades).

Yn o leo que vespecta a la brechs vnetgetica  uo podonos
decir mas que al igual que en las observaciones experimentales ol
nuestro calculo la brecha se abre con el im:m-pawzui:i(m e

. . " -, . . L .
hidrogeno (figuras 40.c y 11.&a). Poedir un acuerdo cuanbitativo

aceptable es imposible, pues, la incompetencia des Taored die Hethe
para tratar los bordes de banda asi como ! hecho demosteado por

Spven entre obias (Soven 1949 de que las correcciones  de cuarto

canen e a0 dlas

orden del G.F.A. ignoradas por nosotros atccian preci
hordes de las bandas hacen a nuestra motodo CCUFUAL para il os
en la red de Bethe) inadecuado para simular  cuantitabivamente o

’ » ~ a :
brecha energética. En la figura 11.b sobrepusimos Lo Lienthas deld
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enmtlo con un hidrgeno, para mostar al compararla con la 4i.a el
acuerdo cualitativo con los resvitados de Cardona v colaboradores
Cfrigura V) en o gue rspecta al retraimento menor del borde de la
bhanda de valencia cnando en la muestra son ravorecides los cumulos

. 4 - .
con un hidrogeno respeclo a los cumulos con bLres h]drégenos.

22 .~ EXTENSIONES bii, MODILO

fn fa seccion 4 del capitule anterior mencionamos que el
artificio dol medio ofectivo local pussde  ser aplicado en torma
iterativa o cunnlos  de mayor  bLamano,  cuya explicacién quedo
pendiente. Esto  es  precisamente ol objetivo de la  presente
.
seccion.
1 ctimunlo ol cual hemos aplicade este  artiricic en el

sistema

capitulo anterior, es el mas sencillo posible de
Ca=2i: 1, Fin embargo, cuando extendemos ol clmulo al siguiente en
la escala de comple jidad, esto es. aquel que incluve los  segundos
vecinos. el numero de contiguraciones posibles anwenta  en mucho.
sunnque o dden detl omedio efective local  tal vy como  la  hemos
expuesto on la scccion 9 del capitule TTT e aplicable para  este
meve cimnle asiocomo a  comulos  mayores,  no  hay  nada  que 1o
impida. El nimero simploemente de ecuaciones para aquellos de estos
cummlos gque inctuvan tan solo terceros vecinos es extraordinario -y
tanto mas para aqiellas aleaciones que contengan un numero grande
e componenles asi como para-agquellas cuyos componentes Lengan  un
nimero de coordinacion mayor al de nuestra aleacién. Y adn cuando
A fin dJde cnentas estass ecuaciones se puedan escribir, el tiempo de
computadora so incrementeria  en mucho haciendo incosteable el
esfueran.,

Alzo  que disminuira en - gran medida el nimero de
pnuaciones s la idea de medios efectivos locales iteraﬁivos, que
.

hemos  Llamado "medios efeclivos anidados’ o 1 'convergencia
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apovdbadato Fye o baocnal introducimos un scdio efcoclivo local para los
prameros verclhos.,  obro para  los  segundos,  uno was  para los
Livoepros vy oasi sneesivamente, de tal modo que el medio el ectivo
Local n=ésimo  contiens  Ia  informacién  de  Lodas las posibles
contliguraciones de los n-osimos vecinos.

Asi como on nnestro caso el medio electivo local de  los
primeros vecinos poermite hallar la ecuacion  iterativa  del nmedio
ctectiveo externo, de la misma manera en este caso el medio
clective local de los primeros vecines petwite hallar la  ecuacion
Plopativa para o medio clectivo locat de log segundos v oesbe a su
virss permibe encontrear b correspondicnte al medio efectivo local
i tos Lercecos v oasi sucesivamente hasita encontrar gue el medio
cioclive local doe dos n-Gsines vecinos  periite  establecer la
conacion Lterativa del medio efective extoerno,

La  idea de convergencia  anddada proviene. . de lo
sizavienter por cgemplo. para encontrar el medio elfectivo local de
lusn Lorceras veoines pecesitanos la conversencia  de  la ecuacion
itopativa para b modio ofective  local de  low

~qndas y o asi

3

sucesivamenbe, Uodemes coquiparar el presenbe método con la idea,
e on el oargot doe prosramacion computacinal, recibe el nombre  de
toopes antdados.

Veamos quo informacion hemos perdido  al  efectuar . esta
Sproximecion CConvergencia anidada),  con  respecto  a tratar en
Corma exactba el cumulo de hasta n-@simoes vecinos, para determinar
nn =olo medio etectivo local que servira luego  como  puenbe  para
calcalaer el medio efectivo externo de la misma manera. en  que - Jo
homos hecho on nuesbro caso del a-Si:f

EL precio que  hemos  pagado ol csimplificar el problema
medionbe la tdea de convergencia anidada, es la pérdida  en  Corma

estadisticos presentes en el

caplicita de mochos de los anitlo
- P H i I > 3
ciamudo, pues, on Lo aproximacion de convergencia anidada solamente

podenmos incluir  en Corma  explicita los anillos estadisticos

- 130 -



formados por 10s primeros vecinos y el atomo cential,  aquell bon
formados por los segundos  vecinos  entre  ellos mismos v osi
sucesivamente. Sin embarzo, como ya comenzamos a0 wospechar. ol
método tiene la ventaja de poder  extender, digiasos, ol peineer
medio efectivo local hasta aquel nmero de veoines Loeoesatios fretd oy
formar los anillos estadisticos que pareciesen ser Los mos
importantes, por ejemplo en el silicio amorfo puarog los andlbos e
orden 50, 6oy 7o. Y asi en esta forma hasta dites bas o baim La oy
de cémpuhu nos permi ban exteonder el tamano e Tos medios efed v
locales, principalmente del primero.

Queremos recalcar on este momento que fa conesion e
medio a otro, al igual como lo hemos hocho en Lo seccion 50 bl
Capihulo LIID, es mediante la condicion del CF.AL Actnalmente s
trabaja en un proyecio con dos objetivos principades, posiblemcnt
muy ambiciose a estas alturas, Bl primero es ool de Pormal ivac
matematicamente el mét,m:h.), esto es,  establecer  si0 hay, o
condiciones negesarias vy suficlentes gue  deben cueplic o
ecuaciones para que, valya la redundanc i, conver ja fa
convergencia anidada; ol segundo es la posibilbidad de spircar esta
idea Cconvergencia anidadad a otvos métodos de coampo media gque oo

sean C.P. A,

3>.~ LIMITACYORES DEL MODELO

Aparte de las que ya han sido senaladas en la SRGET O
anterior Causencia de muchos de los anillos estadisticas)  las
principales, que na pertenecen propilamente al méLode b
convergencia anidada, son las probabilidades.

L.
GoCion O

Las probabilidades que hemos caloulado en Ta

4 . i . - .
del capitulo [IT se aproximan tanto a  las  probabilidodes  roeales
como la veget,acién desértica a la vegetacion trondos. del tropico,

es decir, estas probabilidades apenas si  aluauzan a aranar Lo
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superfiicie de la realidad. Ellas introducen un  oeden  de  corto
alcance dependiente exclusivamente del nbmeco de Cootdinacion b
los elementos quimicos de  la  aleacion y  de sy Goncehbrac lon
relativa, y nada mwas. Es claro que esto es apenas un aspecbo de g
realidad, al no estar considerando la  estabilidad  cucrgoetica  de
los enlaces estamos olvidando olros aspecltus de lgual importancia,
ahora Lambién, si relajamos el sistema a buscar su estado de menor
energia, éxte condensara en estrucbura ciistaling vooen moleculoas
de silano (SiH4), pues, son los estados de aglesacion mas estables
del sistema silicio-hidrogena. Comu vewas, ol problema  de buscar
el equilibrio entre la intluencia de las conconbiaclones relabivas
de los conponentes, Sus corvespondientes coordinaciones, Lo
gstabilidad de los enluces quimicos, las consbiicCiohes  DmplesLas
por los enlaces muy direccionales, eto...  pala establecer las
probabilidades adecuadas del estado amovto to es eéen baila trivial,
Creemos  que  eran parte  de  la solucion  puoede  estar el La
termodinamica fuera del equilibrio, otro de los problesas  en Jos
cque actualmente se Lrabaja es el de buscar una funcion de entiupia
adecuada para el sistema, ya que una vezs bteuicwdo tal  tuncion  se
podra calcular  probabilidades mis realistas v por o Lo Lanto,
calcular en forma mas realista  la  densidoad  doe cstiddos con el
método aqui presentado o ambién  mediante tun plracesu e
crecimiento del sistema (generacion de la aleacion) on base & un

generador de eventos aleatorios, que puede sor Monte Carlo.
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CONCLUSTONES GENERALES.



CORCLUSIONES GREHERALY -

Al termino  del  presente Gealvigo pesliwos hoaoer las

sgiguientes conclusiones gencrales

1) Durante el camino vecorrido al teatar de o contiabaie a0 la
solucion del problema gue presenta la estractars e o boda e
valencia del  silicio  amorto hidrogenada caip oo cl o mebodo
aproximado de potencial  coherenbe,  wmi-mo ik b so b ios
problemas die Cobvorgoencla onosa erwtion il oe e s bentes Paga

sortear este probloms intermedio - Cospitulo TH D desariallamos un

webado que hemos Dlamado "cotvergencta antdaobd” Joveado on ta fdon
e sumelgir wmedivs etectivos dentro de omedios o trees: ol cual
al salvar el probloma de da convergsenota o st an aersa b G00A
parga  tratar  aleacionns Camortas o crctal o oo oo g
Pinaritas como ol siticio amorto hideorsciado wine de conabyuier
orden entendiéndose pour orden el nme o e e lomeatos quimi«:;m. Je
ta aleacidn., Par Qltimo para términar oste priger ponto solo uos
resta decir que el concepto de convergencia anidada e suveplible
de ser extendido o obtios métodos de campo moedio dlstintos  al
C.P.A. para sortear los  problemas  de  convergencra GCteabago en

procesod.

st

23 La incorporacion de cimulos  tan =encition  Gesooen
donde reside la fuerza del modelo desarvollado en ol capitulo 101
que constan de un Qtomo central de silicio y sus  cuabra  primeros
vecinos al formalismo del GOPUA. para tratar b aleacion  a-Sitl
explica  en Corma cualitativa 0 ocompletometibe Lois resultados
experimentales de totucmision dela banda-de  valenora realizados
por  GCardona et al 197y en  forma cdanbg oty Lastantes
aproximados en Lo que respecta a la posicion deo bos proos Hhamados

Ay B
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Y La ausgencia de anillos en estos  cumilos o el e
efectivo, pues, hemos empleado como medio cloective Too pead de Her e
cuya principal caracteristica es la ausencia de anillog  cern ados
nos permiten eliminar la diﬂpﬂrsién en  Ja  densidad  de esladon
producida por ellos y concluir gque las  estructuvas  principales
(picos A v B experimentales) son  debidas  esencralmente o Lo
interacciones silicio-hidroseno local, Widrdgenalint oneng mediad
por €ilicio (esto es, una interaccion -1 .o segundos vecinosy v Lo
coexistencia de cimnlos locales Ccmulos con un abome cenbial e
silicio y sus cuatlo primeros  vecoinos o awmufo local S
!.Aidr&gmu‘), Cele un hi(‘iw"v;mm, con dos hideogenos v oot Lpree

hidrogenos),

12 El punto 3 es  sumamente  lmportanbe,  pues.  oos podcing b

concluir que la densidad de estados nos  da intormacion  de 1o

topologia del material. Nuestros resulbtados  dan Lo o
- . “ . . -
unicamente de  la topologla  local Countiguradiones abomicas,

Locales) debido a la pequenez de los  cumalos copleados en ol

T
a

p )
modelu {capiliilo U Pon we sneenbta el Comploda

2, tal g
concordancia con  resultados  experimenbolfes e cuprat.racopi g
infrarvroja y Raman accorca de la existencia de  complejos  atomicos
Cemulos) con uno, dos, Lres y n,ing;fm hi«ln};,;-ulm Chrodshy, Cuardona
y Cuomp 1977). Sin embargo  la  extension  del  mesdelo a clmualos
mayores (capitulus [LL y IV) nos da la postibilidoad de estudiar to
influencia en la densidad de estados de Ltodas las posibles
configuraciones de esitos cumulos y selecoionar aquel las en acuerido
con la evidencia experimental y desechar aquellas i no o acuendo
dhi.eniendo asi informacion de una L()polugia de mavor tongituad v ouo

solamente local.

5> A pesar del hecho conocido de que tanto a ped wle Belhc

como el C.P.A. son inadecuados para tratar botdes de bandas y o pons
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Lo Ltanlo brechas chergeticas, auestros reoallboebse Coapitale VY

muestian un buen acuerdo cualitativo con las csperinentates  de

t'otoemision (Cardona et al 1977) en el retratmiento Jdol bhorde e

la banda de valetncra con el aumento de ta canbidad o Lhiiderogzeno on

.
La aleacion.
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GRUPO DE TRASLACIONES Y ESPACIO-K

. ) ,~.:x‘ . : '
e | S € N 1 Uit Lrasbootion e cowrdenadas

espaciales definida medianie la ecuanion

[ D S TR ALY

-

Wes un vector de Lo o ks por Lo conacion C1 0 a5 Jdecir,

— I . . . .
o= _'}_ noa R LRS- 3y CAL 20

[

IT" @5 un veotar die la o celdae unitaria.

A parbic e oo conacionees UACEY 0 A 0y e Las
propledades de coerradura, asoclabiva, conmiboab g, coi-Lencia del
clenento unitario v del inverso aditive e dos veodogow s de os
nlmeros enteros. e toed i ot probay gque el Conpinbe e Lo
traslacioues Corman un grups abeliano,  esbo cs. cunpden {as
propiedades de ceveoadara, asociativididd . exisboinota bl e Tementbo
unitario, del elemeonto  inverso  Caditiveo v compnrt advidad  que
definen un grupo ubeliana.

Wioeesitete nn humiaor DiShie e aapee el sragee N en el

grupo B, cotonces se dice gque B ey uana popreseindac bon et geupa Al

Siono existe O subgrupo de B, Lol o que el hodsomort Laweo mapee el
grupo A en el G ose dice  ontonces que B ooos o ung s preschbacion
ireeducibile del grupo A, Y hay an Leorciia e b proobalemos  adqul
dentro de la teoria  de  grupos que  nos  dice gue hay o Lantas
representacionss irreducibles de un grupo obeliano vomo Lantos

elenentos contenga el grupo (puede verse Maeshall 19009 paea una

revisidn de los conceptos Lasicos de La bLeoria de gruapos

Detinimos 1o transtormacion ¢ gque vee bt srenipe il
traslaciones al conjunto de operadores que actaan sobro Punciones
en general comple jas e variable real como Loas Cow polees e estado

del'inidos por

~ t4t -




'i‘“z,u(F') o (e L',I.)(‘F') = x,rs(t,,hf’) NS U TR CAL

By directo probar a partir de o detanie pon iy e

las propiedades de numpnmlun6n de tuncictes Lo Pineadrdad de 1o
aperadores Tﬂ, awi también o partir de La w s derinicion o

las propiedades de las Lrastuciones L que Los o operadores Pooaa
L

- - I
un grupo bajo la operacion de composicion e aiesones,

,f‘ii»»l"l-‘?il el S

como el conjunto de operadores Tr Gy AN 3Pt
)
de: traslaciones periotioas voademias a Foparescitoae o ipredins e b

X

Enoel capitolo T scocion 30000 boeeados o argisiehid e

figicos de simetria cristaling ohtubimos bos elgenoadaies doe oo

operadores, tos cualis delinen uan vector i Hhaeo Pt todo el
conjunto de operadores, sn otras palabreas desinos e cbovaecteon 3
caracteriva una ropresshtaclon brreducihie el SUUP o

trastacipnes. Y como ol grupo de tras)acioies csodu genpa abel i
hay tantos vectores I (para cada represettaciol trreducibiaos by
un vector T coma traslaciones de coordenialbas Lot vl ristal
Supongamos un crastal rinito con=tituidi o N aebdoes
upitarias. Evidentemente 1a frontecra del cristal Duwibo rompe H
invariancia traslacional. S embargo al estudiare pricpiedades e
hulte Cvolumen) en el cristal podemos desprosiar Lo inlioenora e
la superficie (fronterad si las limensioues del cristal o son o
guficientemente grandes en Lomparaciﬁn con bas dimensiones de o o
celda unitaria. En estos casos,  para  cuestiones desl Pormal B
matematico lo usual es introducir condiciones v o fronbera (e
preserven la invariancia trasfacional, e=tas  condiciones  reciben
el nombre de condiciones de Born-Karvman o condiciones de- frontaera

q .
ciclicas y estan del'inidas por

T w? = 4 .- = e < 4 Ve U ¢ A
LT p(r'+ N'D UG R ‘“Ld‘) BUT ), A
L=

esto signitica que trasladar por el vector h'e = E

regresar al mismo punto, @ una inagen pictortea vpnvaldeia o o
serpiente que se mierde la cola (principio vy 'ih, b Wi =mo .

For la ecuacion 1.17 sabemos que los crecuviddores Gl
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opeeaibor T expC-TT SR @l cnal por ba et beie 0 (T N

r
AR S Y N
@ = e cEL VY e g CALD
TN - TN, T 7
N . = ety o S ey CALE

Cada una de estas ignaldades a La unidiel o polemns ver

coma un nmera comple joo elevado a ta N P probobe o, wem adedr
- N
= (K = L
)

5 = b [V

)

la  cual  sabomos  Liene exacbiamenbe N [RTR RS Lincalmente

independicotes (Hamor 1T qae davbars quor

o . con 1y E [-—(‘Nlml') LN -l l [SRU B

o A ivan g

F2RERTY =

Fotas soluciones

ALY

Petos resultados nos permiten definie g el I Laminda
red reciproca o cquivalentencnte  un Ul o i bl Lonal,
discreto nombrado espacio=k de o siguiente et

lepacio=lt = U s n =S T e by sy (AT )
1] £ - Vi £ i

LI |
donde los vectores de la bhase do este espeiclo Cvisc b o de i

celda unitaria de la red reciprocad estan et i et

s . P41
hl = -—--—V—h( “,

B . S e e
N d:‘) . ﬁz 3 ._.1.,“.\,)‘} o ,\‘_,

o 2H = -t
i = —( X oD
I 5 — dl X 12
donde V oes el volumen de la cenda unitaria ol o capiotio real
’ @ > , .
Vo= hoochox A CaL 1
i “ 3
De lag deCiniciones (8,112 es lonmediabn Pt e

J B = didy , CAL L

Las ecuacicnes €A 90y CALLEY dupld foan e

es decir, el vector gue Cataicteriza o e b oy o i inhes

irreducibles del grupo de Lreaslacionaes es un veobor e Copeniineeh



Tomemss ol veotor Foodel aspacio=l b Prachs oo
o= e i CALTu)

donde T oes an vector arbibrario ded cspacioe-bo, a0 poact e de bas

ponaciones CAVEY, A EEY y o CAL D s bnmediato prectog e se
cump Le
RO U4 A . WY

usto nos dice gque os vectores Ty 700 son equivalentos cosmpocto al

eigonvalar :"Jﬁl“ﬁw det apvradoe de brasioacion f

lsbe  roultadn nos  indico e Pos vevtaes o JD s
Eqnival cutes s cholenrale so bt deibau dbe it b b i baasiag
P, para bodo 3@ T s onactvie A5 To mrniie e Daki e
Crastodar una celda unicarta al veotor 770 o el v b O F Ry
podenos tomaa como de veotor i ba cebdoe aibaiia 1o clane Eon

CAVIOY nos dddoe gue todos Tos ventores deld cmpar ok e se

concuentran Caera de baoocelda unitarrg son equd vabeidos vospoente o

tos aiscnvalores de bos operadores de braslaciioon o aloin de s

situados dentro de Lo celda anibaria, Gstos son Llanabe,  vecboraes
Foreduc vdos.,

Fara teciinar consideremnos o] operadoae dis e b bon e
el espacio Libro. en este espacio, a  diterencia del oristal el

clecbiul  pucde desplazaese aee distancia arbite e ea v tan

nfinitadser S pedgieha Godito QUG T s

Sea ST un veohor intinitasimal,  vVeomos OOk e baa el

perador e Lrasdacian P sehre La funsidn de asmtesdo dio s leatan

o)
Lilive
T iy = S TR T B ATV
.

- < N Y N :
por ol caracber aoalitico de o tancton de cstoedo dael cleateain vn

suindte Leraan b la

<

el espacio libre podenos desarrollar el s

eouacion CALLYDY on o serie doe Tavior, esto es,

' - . . Foye -
I E A S B L S O B o ’..‘fﬂl.‘ MR SFE
IEEE S|



ta cuad ta podemos v ihiir Gouns

LG I VYRR B ,‘ T R PR PR S }’:! D et fr hi + z e
= ;". TR r: ’/h'/ CF (SO RIS
clonades [—T"-.\- ol l'l’il‘lqih'l' Qe momeniday diferern ol
ivo= A/ Jovmowl aperador seoed ot AL o
Conera b raaedo o 0na tras oo aeba g by ok tiv - Veitbae
Gy ousnndoe ba e lacion de Do daoplie s D e e a0 i adeta

con vechor e propagactob o tiea patbieadba de weanent oo i b Leganeos

Tty m E e = AT R CnL
o’
Ieba wodacion bos oo g P edveenvalores ot porashoy o e
traslacton cn et expacia Libee estan adeba-tmbinalie o S ETITRTITEI L W)

iniead odie oo parbicuba o cauivalonbemente jug su v ot b cdndo
Debido o Lo compdeta anccbogia cnbie fa, o autinhes

CALLH y G ol vector 70 eddacirdo Lo pedomios o tae dne il

veotor momento B detinidie por Ly relarion

FAR T 1 AL

IR RTINS T N

Fute momenbo que avabeanoss e det e s de oo o
debitdo aoque no o5 e mawento i Perenciol {ode ey e o U 00
existen dilcrenaias esoncialen cntee ol boe s B poocae b el
Guassimocnto Loma volores discpetos puesbo goe o T I ¢ 1
o reducidos Todlos tomdr, ademaas dehido o 1o gty b e ta ot
los veotares Ty o= L+ 0 el cnasimomonlo se deboeraah e con uba
exattitm!  de  hasta el sumando BT deliide Loashinsn K It AR

equivalencia la ley Jde conseevoeion del cuosiimonienta C e ibe:

Apo= SN2
l L
Cot todo evba dinberpictacion spue lae ol S breasdo

del vector B ogue  caranberinag a0 v b Lo Pepe s nbac balies

frveducibles del geupec de teaslaciones enoob o sl

“o -



APERDLCL B

ESPLCTRO ENDEGETICO DEL HAHLI TONIAND - ABA.

. . . ’ .
fror siwmplicidad usaremos la noiacian sapiopte

l('()r, > = [v, 6 . . B, 1)
Ci
.
Cd alb oapg 1t
——— el GCe )
P 1 >0 (LT TN
3 [

En esta notacion los operadores de las ocuaciols (11100 toman 1a

frforma
A= w!ITE S oo L3 2ao
(£ 1
o= S joLadar | . (H, 20>
[
=
2aBd =SS L, e ) D)
T "t
Definamos la funcidn por sitic [0 ©oms
ey =0 S PRSI B
p=t
donde = es el nimero de coordinacion o= ) ostas  tunciones

pueden ser consideradas normal izadas.
Por lo tanto, sustituyendo B4y on G5 ohtenenos
2ABA = S Jer<u | 3.5

(AN

La tuncion de estado  del sestoma o la comhinacion

Pineal de las Duncrones de sitio, ot s

Let Gondicion de normalizanion nog doo

R



La energia del sistema cuando se chicttentd e el eb et
fu> esta dada por
PR (a,:l'z;\l'i.-‘f\h,'-’) . L
de las ecuaciones CB.S)Y y (Ho Gy obtencmon

2 pis
; i

e = S a&pls ke 3 a vy = S oalBE S a jeoker |2
i3 X o i TuT

h

puesta que hay o e distintos por  cada oo ta o =aa sobi

contiene v sumandos distbintos de cero, es decir

. P - AR TS N S .o - o & . e N
H == 2 l(l{;\,;i; ‘.ll(,\_‘ ‘~\> N I‘ - = N .” ,,l .u(l‘.r\z-[l ’

l) T, . v

== 2 ('l,‘v.(l . oo
EARAT
Vs
Analizemas ol Lermino 5 “v';”u' Seea fety IR Wt
oy FL "

vectores distinbos de norma ano en el esmpaecio de e thert seicd aulo

por los vectores b, entondes

; AN v
i{,,‘> _)_u‘,;l,S)
i Gl b
= 5o, @
(N9
[
e inmediato gue el producto inberno Ao esbos dus veatores es
T TP e, ot
i “ ESRE I
[}
La desigualdad de Schwaprtz nos dice
[op, o> <y du > se, bey> EE it
donde | ](n/l1 lx,lfx >l y | l(l;;? lxp,))l | son las pormes doe o
vectores ]:,/:1> Y [r;/,/>.
2% '(p,vl [1,'1")| < 1 Ch b1

Al tomar valor absoluto de Ja etuacion Ch.9y oy canp b e

las ecuaciones CH.1L) Y . 14D obtenenos

+
& = S a1, b k4 . Cho b
e I3 . |

st ot ¢l 150 vl v

p . ,
como la energla s di numero real la de
(i s




1- APERDIGE (€

.

DEHSIRADL DI ESTADG:

For bas proptediohs e Ta ded b de Die [ Lt i e
velados elecbranivos we pucde osaribic aendioadee oo g aiontae
CNPLES1O6

o= ) ' Vet - b ol (3 W ]
"; v -
e docir, on o cada clgonvalol e la energia o 1 by e ccmbonlo

dizgtponible sin toger cn cuenda el espin,g ol cobeed o dmiae bn

expresion (G010 se milbipd g simplemante por doas

Lo onirbemion 001 pieder e vson thoe S ba Pormig

1
Noo= ERTETS U D I 5 i
i
I
domde: podemos peesroatarnsg e La cantddoed 5 ol - 00 gz e
. i .

papel de g densondadd, por tal owotivo e e densidiad de

estados electronicos v odoepobada pors 08D

pefy = e s war -y e

1

- Ly -



M‘l NDICE I)

ECUACLON EQUTVALENTE A LA CONDIGION DI 1. A,

[ 1
Para itlustorar ol wetado, constderemo:s: ol camn sencillo
. . .
e una aleacion binaria con orbitales socn sus cvnnponenbess,
Sean v vy las concentraciones Jdee o vhaeion binaria
A B . tal que
X ¥
v oy o= . cho i
Sea o la antoenergta del medio elective gque se encuentia
, .
simulando tal aleacion

— () (3 ‘ - () (G
(\)(\)_(.)(r‘) ' () !.,HA]_;

() E“) i @ &

l @ @O | («_7)‘ (fﬁy"‘”

. ) B modio ctectiivo o
aleacion A B )
v stmubondo L aleacion

t
i

S mnl:»ebr:mosi una impureza en ol omedio eteotivo.,  la
condicion del C.P. A, nos  dice que su mabeiz e dispersion
promediada a todo el sistema es r:m:,l a, es Jdecir, o propagador del
medio efectivo ("E}(‘[ tiene tnha mlt,c:lerner:;ia o ajusiterdos dee Lal o mangra
que la matriz de dispersion de lé impureda se auule ol promediarla

. ' | .
sobre todo el sistema (medio efectivo mas fwpuresas

_‘..—"/ ' (n) (“) (“) — . (;:,) “—-') ‘7’) —

5 @ 1D R iy
< 1 @ @ g D RZACLINS . = () ;;7: ) (""),_(.g)
- . (u) ‘ @) @) (@) - l (@) 16) () @

- .
Fun oesta figura, lus parentesi=s anganlove- vepeesgntan un

promedio sobre los p:,u‘:]mm,x\ms estadisticos del  sisbean  Clinpuresa
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s Medio eleclived, Lo Pigura  ¢s una totma protarica the
representar la ecuacion

¥ cho .o

&ol)

tlonde Sr es la matriz Coperador) de dispersion Jde Ta iaparesa.
Ahora bien, la impureza puede sSer un o abono A O uh Sl
B, la probabilidad de que sra uano u obro es vy g respecbivanicnts:

Cécuacion D. 1),

=
3y o= = 0 chiots
1
donde ¥ v ¥ son Las mateices dec dispersoon deoan Shotiis A v B
A :

respectivamento sumergidos vnoedl medio eloo iy,
La funcion Jde Green perturbada, es deva wue b g
pertencce al sistema compuesto por el aedio otfecbicvo v ba fapieeaa

enbebida estid dada por

de tal mancra que

B> o= Go= G+ Do
I vl w | +
Sustituyendo la ecuacion CD.4) eu <D 5
¢ = 1 + Y - .‘i\‘ + :_Q ”n
Gof (',g)i‘ (.lv{ (.\.A NaNe AU
= (G + G 8 G gl G ;
\((‘ei ()vl ‘t\('ni ) AR AR | )
3 = G+ yi : [V
A I3

3 = U Gos U [ LI
donde (’A L.mf 2L A(}-J( . (L
. 3 = + 0 R G [

¥ (’l.i 'e( "t H('\_{ L.yl

son las Funciones de Grecn pertucrbadas cuando enoelosedio elvec by
se encuentra embebido un atomo A 0 un atomo U respochivomiebtbe.

La ecuacidn (Do) es consecuens i de L ecuacion b,
es facil comprobar que partiendo de La ecua iGn (Do Lloegamos o
La ¢D.3), esta equivalencia nos pelmite consbderar Lombicn o la
ecuacion <D.oY como la condiciin del ¢oFA

Niguiendo ¢l mismo procedimicote podemos general i [

.7 L
ecuacion (D&Y para ol casoe de una aleacion b n compoanenbes ool

orbitales s,
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de

qu =
donde A.L son los componentes
y o oxoes la

concentracion del componante A, tal

Celementos (quimicos) e

e

hE] g

i

Chug

)

aoaleacion

cump e

Ch, 3o,



[ e

Al Milx 1 L

(CHACTON EQUIVALERTE A LA CONDICION DE C. P

PARA GO G

oo demostbrarion es exacboamettas alidob e 4 Do o Lol en

eboapendice anleeior, B oeste Coso., el mediv ot Line oot o]

cumulo mas Laauboenc: il o vy Pt

G @ G dhd G @y e

777777 U iy [y 2

iy 0 [0 (;)(mm oy LI ’ FNETIIN

(1;){////// (i ) P ey RN S P

& dh & @ ’ Gy i gt }

dliacran binaria AN mendio cfeetaves cha e e
en da cuol hemos oscogida el cumndo clogndo

un ctmulo inl

s esba Cigura hemos cscogido, para  fluastbeaa o Porma
piotOrica La tdea del medio elective para oimibos. ol cosio de i
dleacion binarvia por tactl bl

Al embedosr una tmparesa et el omedio alective Cacren el
cimalo, el CoPOAL para aimulos  exige el desvanccimicnta de s
matriz de dispersion (ecuacion 11,990 o1l preomediae saeliee Lo
parametros  estadislicos uera diel cumu o it Lo Pigur.
representamos en torma pictorica la ecuacion

¢ 1

Gl s
\.-(ﬁj/ 0 > [ DI A

gl promedio se efectaa sobre los parimetros Puera del oo,
(” (u) (u) (u) (u

) f‘” |
“)( )(‘—’) CLo=

/////
) (‘,) Gl -

] ¢ () ///{//

((1) (u) (u) (u] (“

PPara el caso de ba aleacion bhivarvia, oo ovaacican 01
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Loia Ta Tl

N T P - oL
{nl Al Btk

0 s1 se Lrata de una alescion con m componcintos

L = LeON g
) = - . [
Sin? lex TS CE.u
4 . . P
aqui el indice N represcenta un componente de la aloacion, P\ Cle

la probabilidad de que la  impureza sea el  xN=esimo componentc.
estas cumplen

Se, o= oL CEL
N

Siotos orhitalies de cnlace  de los componentaes e o
aleacion son orbitales s, las probabilidades P =on somp bement
las concentractones doe estos mtentras due =00 oy arbaiaies oy
demas, como en nueslio caso. los probabi b rdades Loman eovpressi ot
mas complicadas sicondo Lotalmente distintas de ano o ol case

La tuncion de Groen perturbadi; aqunelba e conbione ol
cumulo, al medio erective de auboepersia o v oo fa teporea sl

dada por

(';Llﬁl - (’J.a x-\l + (3(|\)Sk1:l(’;ll.n . CEL
ini v i (il et
tal qgue <GEYis o= P U 11 (SO Op!
{0 i ol !

Usando las ecuaciones (K3 y  (Bod),  siguiendo o pasos deld
apendice  anterior,  obtenemos  la ecuacion  cquivalende a Lo

. . - 4 oot .
condicion del € P.A. para cumulos dada por Lo couadcion ¢L.9w)

Grtoo= s Al B
2 .s\ o 1
dende GEXroo= GURD e GGG (E.i)
{nl o af (TR A

es la tuncién de Green perturbada cuando un atomo X se encuentra

embebido en el medio efeclivo.
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HETODO, DE LOUIS Y VEKC

En esbe apendice preobarenos que ol mebodo

friede
Louls y Verges AR0H) es CUPC AL para o bos.,
o osu avtionla propoaen ba stoiont e coion G e o ba

funcion Jde Green pomed oda de Lo aleacion a-di

> = 1 U G _ s
U LNCTOL Panban - LR
donle
i i 1
G o= OB~ a, - S a0 - )
Thy b - | 20
ez
(S R
.4
. - t
G =0 a, Y G = '
S ~ <~ h
b Pz | H

afful o son lag matrices de o auboencrgla del  wslio oo bive ae
. A

e ¢
esban  conectadas al  enlace o, [EXS [ aubuenergsia
Pntroducida en da Cancivas Jde Gooen det wibicio caastn fe o an

enlace silicio-silicio Csilicio~hidrogenor a la Loz delb cnbuce
1.

Ahora bien, osoojamos el il o Complosmbo peac il SLOom
de o silicio Gnicancote. Al sumergie esbe pedgueno cieibo ca el medio
cfective sus cuatro enlaces =0 onaobbeal e sateados pol a
..\ul,nenr:.:'iu ool meddio ereatiyo,

La fuseion no perburbada, correspooidionte ol Glone de
silicio embebido en el aedio efectbivo o, de acueasdo a0 noestiro

modelo del capitule LI os

6l rlo= (LD

~~
|
o
!
8%

. g . - . s
(nl oes el cumulo escogido,.  en este  waso an abonsr e sElicio
solameitie.

Abora, en el enlace | colomamnos e dmpeesa cpe itiede
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set un abonio e o sibicio con probabilided P 00 a0 Gves e

hidvogenn con probabi Lidadt l'__,”. AL aplicar Lo ocondyendse oo
pata cinnlos Cetuacion FoUr o b fuueion o Giveen g Ll
aquest la quie coutiene la impavess v ogine Dlamarome 600 cggi b

cpet . U Ty
B (=T CY P S LY VR L o
il o f ot 3 £ SRR

e LOH . . .

donde y oG wls s las  unciones  de Geeen ooctaehacdas
b
4 . . . ’

Cuando on el oenlace U hay un abtomn de s=ilicio oy sl Lo s

respech i visentee,

Do acuerdo o nnestro woedelo del capiialo 1

O X . - 3 . . & i
G e O -, - e O E -,y o !
torcd o> Rt | e e 3 '
L s
I R
LS - 1 TR
G = B - oal -7 o = W OB - a0 !
ih ¥4 -, 1 sl il '
P2
i
donde podemos identilicar Tos témminos WL B - a_ ¥ ooty
Pl e - i Patetd
! i
yooMl OB - a, v e con los e Louis oy Verges by !
! 51 H 1si : @ sid 1
respech.ivaiente,
Con esto hegwoss demost poada s e U!a“t'-n[t\ et el e
Lonis y Verges es CP0AD pata cimibos.,
3
@
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| arcwnrcr o |
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FUNGIONES DE GREEN PARA 105 CUNULO:

Sigulendo los pasos del li;;q'-ii.ult'- THE

~ . 7 . B
frunclon de Green puaira el camulo

3
I3 ¢ o
-4
%3 | ]
( e @ e B e W e O
o ‘ o
&
R RN
: )
3] o ¢
(X5
no = E-a_ -3 Wt OB~ a, - % “
! L =g O " T
p
PPara ¢l cumulo
)
(&) (%]
.
-~ I
P o
- [¥] i i
e e
. O e B e B e
. o i
[
e l
(,f . (¥l
1]
angulares  dadican los

donde los  parenbesis

arvreglos, su tuncion de Grovn es

A L
£ - a. - W, CkE - u

S X

Goo = 1 >—’ ) ] sH i P
- < gL AN . T

>_ ”::’.‘s( B a 2 1

S enions;

vabat e

e

i

1}

posibles




ffara el cumuala

(2]
’ € et @ e
o

—_—f — & — C

donde los parebtesis angulares denotan Los seds posdliles avren o,

I N
s fancion qde Greon es

l
i
1$94]

+!E—a -

'fll:—u_“)—
—-— N

(T
i
U ons
< y
Tome
-
N :
H [3RYS
~ v
[
Y 4!
I £
\’:
;‘y = !

1.
R ¥
i~
IH,
Biss
Iy }
5




.
Y para el cumulo

: “
D — [ ] N
8 ’
[&] o (&)
donde  los  paréntesis  angnlores  andican o wuabea posibilos
arreglos, su funcion de Green es
4
\ 1 l s 1 . [ VS
y - . o W ! - a, )
Y i § A } f b 2 " ENTASE “h LT
L=t %

Tomemos ahora un cumulo cuyo atono coenbral os hibdrogeno,

. . . . .
esto es, el cimulo constara de o atono de hidrdgeno yosin ataomo e

silicio.

<
Su funcion de Green o5
. . PR, R -1 l -
= L - - ( B - ¢ - ) v Voot
G0 T k Ay EJ __2‘ ) L I )
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APENDLCE I l

LIMITE DE PERCOLACION PARA LA RED DE BETHE DL -1l

En una red e Dethe para el silicio puro cn la o cual no
pormil.imos enlaces sucllos, La cond tinidad e Cal o ped e Ly Le
a intiniteo isotropicaments (ver Pigura 2230 Cdando o v U ofiie
Lo enlaces se ronpan . osbo ya no o valido . deaaa it uides

e Lo ) en los cuates la continnidad se tnborrmmpa oo s

sucode: Giaado pogiii bision Do pieocinnia e B Gociees pie o s G
remos nencionaddo. ol hideoseno aobua oo b ot b o for el

e bethe. Bo el preseoatoe -‘l‘««i‘“di\,!‘ vatoularemos o doieidel Griticg
de bidrogeno, pala bacer que Ja conbopaddad  trasann b tda o s aboine
arbitrario se oantercumpa on alstn bado en coalgiicr drecc pon gl
escojanos del espacio infinibo de n‘\!'iuii(‘u&; dimensiones que ex la
red de Bethe de coordinacion f.
Constouvanos i esSpauiio de’ probabid brdloades e I
Siguleite naliea:
Sea el evento de que la ::«,,m‘inuiéad frasnibida o un o adaomo

oI se propasie aoinlirnd b

arbitravio de esta red de Bethe o=y
Sea o el eveuto de gque la contisuidad Lrasarbida o atadng
cualquiera de la red so vompa e algln lado.
Sean Iy Q las prubabibidades de que  dos evenbos 0y g
courrah, respectivamente. ’

. 2 .
Yean Ay ¥ las concentraciones de atomos de o hidrogoeno oy de

i
silicio respectivamente, Lal que
vtoyoo= | . i1
Bl eveuto ¢ ex debido o la union e dos Pvenbos

incompatibles:
1) qué el atomo escosido avbitrariament.e sva Lidtorem: v

M qué el Gtoma escugido sea wilicio pero oo La ot bt el

- 10 -



S rompa en alzuna ebapa,

Lo prababilidad del pvento g ed por supiosio o Cooteenbracion
de atomos de hidedgenor . Lo probabibidad de e oo g o evento &
La amavemos 1.

Come el ovento g os la undion de Tos  oventos  cstodisiicamen e
independientes o y &G = s B0 Fa probabi Fidod de b evienta
es la suma de las poobadiilidadios de Jos eventios oy 0 culs e

g o= o+ i, iy

El evento O Lo podemos constbrudr como e anbeeseccbol de

dog eventos estadisticamente adepodionte
Hne e Dlamaremos eventa, o es oe) gisiionte . ol Alomo e ido
es un atoms de silicio vy el oteo que Phaaecmos cvepbo o esogue 1a
conbinnidad en aleung ebapas oo cada une e ooy camales e
proporeiona ¢l Alome b silicio Goada endace el sibin o es un
counal gue Lrasmite o cecibe la continuided),
La probalii bidad del evento o es pol supiesto g Gt b eacion

de atomes de silicior v ola probabibidad et cvente o Lo Tlamarenos

{3, Como ol evento 6 es  Ta  intersecoion e [RYE eventos
H 1 s N 4 ~ . : B
eotadisbicwaicibe  indopoendionts coov b ok = TR & 2N La

probabilidad del cvento o es el prodacto de bas probabd bidaabes de
Jos eventos oy of, e odecin
o= yb . ST
Analicemos ahora el evento o, para 1o cual debemos pecordar
Y oLene auy presenbe dne nos cm‘:um;lnsmc»s i i ved dee Bethes yoque
por 1o tanto, los entaces Cramas de la red de Bether gque surgen en
un atomo de silicio (nudo de La red de Bether  son inilepeticotes
una  de obro. .l)ulu;‘lmfn:-_; Leneer presenbe Cenitla f I sigulente
Observacion:
Hne de los cuatro enlaces del silicio es ol aanad e el cual
dicho Atomn “recibe” ta continuidad de  ta  red,  quedassbole fpes
canales Cenlaces) por jos cuales Lrasmitic 1o cotdonaidod e La

red.
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Bua ver toniendo Lodo esbo vl diente AT N T e S S R T LTS |
eviento d cono Lo inbersecoidn de Glen el cebndisd D tamente
Independicntes, Jdonde cada ano de estos cvenbon e dice que la
tontinnidad que Lrasmite uno Jde Los Cren cabales b Ceasmtsion del
siliclo se interiunpe en alzuia elapa. Dodimos Gae 2on eventbos
independiontes porque Jos canales Cebdoaooss o o e Lo sitalos
g Lrasmite: 1o continuidad  sein Indopondicaio-  ane de abia v

decimns que son Lrvse por Lo obsorvacion G heieers el g crea e

los cualro canales {enlacis) Proporcronatdos e v b g,

Ahora bien. ol evento do que T coiboa i e shberbumpa
e algung ctapa cs g coma Yoo o hemios G ol o opla. por
Lo Lanto, ol eventao o estba Porosoudo Pl b didaey e cien de Lres

e e . . 1 . X . .
evenlos g gue won cstadisticamente Dt nd bentaes,

«

v La probabi b idad Jdel ovento of e
b= oo = b (RIS
Usando  las  ecuaciones  (HO1Y,  GHL 2 i CH.o4D
obtenenos
0 = v+ 1 - 0ot 5D

que 25 la ecuacion tue nos desceibe o probabibid o do gue o
continuidad de ta red de Bethe pava el o-20 0 - Tnbocriampa el
alguna parte en Lerminos de la concentracion e Lididgeng. O bien,
usando el hecho de gque los eventos ooy o mon comp lencnbar Los Yy por
Io tanto

o+ Q= . CH 62
podemos escribiv la couaciin CHU5) como

" CH.TD

L =P = 1 = g+ ycl -

Ta  cual  podemos  considevar  ahora  como oo e ion pata la

probabilidad de que  la conGinuidad  Croasms o . un atomo

arbibrario se trasmita @ inlini Lo en Lorminos de Lo Concenbracion
de silicio.

Desarrollando el bhinomio vy reacomcdandn beraiimoe. obLoneimns

Cyl'® = Gyl + Sy - 100 = 0 i

~ 16N -




Claramenbe = 00 ex

ting =alucion de la

iy

[T S PR TS S| [RLER SN

vsbamos interesados en soluciones o2 0

ybd = Gyl + By -1 = U (.9
la cual tiene por solucion
AR
S Y - L1000
Py A / y (a1
o en términos de la concentrac itn de hi(ll'\:“,;‘«:.‘l'l('-
vy = cib b
Csta vs 1o Punciin de distribucion de Lo probala Ll e ue a
continivdad Jde Lo ored se Lrasad Lo IndT i wbaiesnba
Estamns inletosados en caloular el viador celideu ol v, ag,

tal que POy =10
Gatenlbandos ol

obtenemos

Varlor
[

pata ba comdodsu oy o=l

Ao = = (), nfly CHL 1A
esbe valor dentro de lu teoria de puw:nlm‘:ifm v Lol vatonr
il de peroolacion o Timite do porandscion,

De la ecuacion G111 ubservamos gue
para v e Peay <0 CH. L
Por lo tanto, para v > v la enuacion (H.11)  no bLierne senlido

fisico.
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APENDICE

arpbrel 1

i este apendice mosbramos oo ba i as =1, 1=3, 1=,
I-1 y I-5 taz densidodes de estados a0 Tas e leonlas ::'ib,ll‘?.-

S N L LI IS L T b eespectivapente s calonbadasa partie

£

del hami Lboniang parametagado de ameo e Paerte del capd tuba TL

-4 J
— ) e O e B e e B men D e
o & Y L
pat} [N N ¥
Y g ATy B N - =
moleonla .,xz_ll” molocula S 1_|Hm
Dy Dol
W s @ e @ e O SHEE TSN
@ &
ma kel :31'3_!1B bl ula .'f~.'izllh
B
O — 8 -
. L.
molecula ;slll‘ Csr o)
’ S
*® alome de siliain
. Alowo de Lidrdgeno.
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