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) vor danecimients de lom #%tadoﬁ slactrdnicos y vibracional e, assciados

E1 #studio de las pronisdades optlicas de low sdlides. ha~u$40 con vl defecto, La *elaliva miaplicidad de Algunos de estos defectonms

histdricomante, use 48 low apliceclonegs mds i%gariant:a de 1a Qaaimicﬁ . tal zemp }1 Centrn [F hicievaon 48 sath muy At1: pars e} setudio tanto {
wusnticay Para tenee un conadimignte mds profundn de la m;taria"des~ ’ « tedrice comu dxperimental. Por el lado sxpecimental, podemoes cifap 1a ;
t

Mo el principlo fugren de partisalaer interds, an cristalyl no-qonmdun- tomprana ampliaacidn del EPR a1l estudlio del Centea F (Hutshinson, 1949) :
- ’ . . : :

{ores, las propisdadds de low putades slecirdiicon de los defeatus, vy alguncs afles desp s, el desavvells del ENDOR, Tambsdn bacaso en las \i i
tales ¢oma wl Caniro F. Into se debsé a-que la Mecdnice Cudntics habis | sarzeterfetivan dal Centrpg P {(Fehar, 19973, i
!

|

encentrade su principal éxite en 1a Intdrpretscidn 2ol wspectro atdnis
: Eu 1a pgvte tef~tcar @l Cantra £ 4a =midy ll‘né!i;}ih&e\ble para prabar

¢n ¥ moelevular vy los egtados dv log defectns sn log crimntales vepre—
Yoo madclﬁﬁ bJﬁicos &n pEtado iﬁliéﬁf soma son log modeles gel weeicont fnuns

wentaban un pase intarmedio dtil, gritre Atomos y udlidos. Mg Mirs La : LI c
ymd&i lon puntual, Actualmente el Centrp F y log ceniros ds color en

varisdad do colores gqus pressntaba un material cristalinc, ya wed na- . N . x
- : . . . . ’ general miguesn !&ﬂi;nda‘intarékg aparte de su utilidad en investigacion

) - . *
tural o sintdtico, &ra intrigants y demandaba una #xplicacidn. Los pri- .
bdsicas ahora por sus aplicacioness va gue mb han desarroliade sistsman

merns entudiow fusron realizedos pur Pohl y sy eadusla-en Gotingen an. - . N .
" ; ‘de cenfros de color. gus han sige operados coemy laserves de Infarvpjo.

un monumental trabajo experimantal wistemdticor alrededsr el entudio , .
Los centres de color ivvelucradcos. watdn todos relazionados con el Cans

de los eatadas slectednicns. en cristalas i3n5€031 Con este trabajo ) )
' tro F. Esfos incluyen al Centro FUA), por sjempie al Tenirs £ en W01

resumidn an la rtvisfﬁn de Pahl 1S3 ¥ Hilah (L9373, se gerrd Iz . . .
; o teonun hi o Mp Na wecings #8f Gendro FUB)s por slemslo el Centre Foen

que podrla ‘denoninorse el primer cicle de trabajc an ssie campo. “ , . . ;
‘ o ) - ' ’ KO oo dos Ba vesihios. y el Centro Fids o sea dos vacamcias de anidn b

con un electrdn atrapado,

W rencvade interds en g1 campn ful gn%iaqf:&n urig Hécata despuds T - i
; . “En el libro de Brawn (19703 wobee Fimica ge Sflidos 2 clasifican :

dxbido & su velacidn don 4afios por radiscidn v dasimetrla de radiacidn,
. n 1oa ﬁ&fﬂctnu L5 les ué!&ﬁua cristalings en una largad 1ista que va des-

t.ow Centros ¥ y-an gantrai:!énihantra« de cnl#r aran producidas por fl" A T . A
dlacidn fusrtes tal. comc lus rayos¥y” o Los . rayos x Y resul farcn 3er o dn 13’ Vib”*g§°“" @r red hasta la superficie crimtalina. Sintetizande !
T X =pcﬂrfuma! d&cir que un defpcte ;ristalfwa lnva}ucfm una girdj#; de wi= i
Juto d& intsnso outudia. El ﬂvihctpai inttrit i!‘sbi en ub?entr kire a;» i A Y L . L . e . ]

W 3 .

B T S . -
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El Gentes F #8 un def;qin purtual primarie gue ap el estade sdlide
iuvga.uw.aapli similar &3 fiomn 4 hidrdgens sn ia tislca atomica y del
cual ac?uii&gn!a snnlbisn conozidas suw propisdades dpticas, sabre'fuda
an 1os halogenuros alcal inos cria*a}inn;. v tum esild biew establecids
ven formA sxperimentale su especiro dotico de ahmarcidﬁ.‘A muy bajas tem—
peraturas os posible resolver este esgeﬁiré; (2} caai‘cﬁnﬁis!e B VAR an
tandas de ;nnrgfn conotidas noms banda F. banda K¢ y las de mids &lta

shergis las bandas L. '

Cuando ademd® dal Centro Fu erleten etro tipg de %cfzﬁtasveh Su v
mlnaa&p gﬁdtmes obgxrvar un cAMbia an lai propledaden dbftc;;hﬁo‘abacrw
c&&g del centre Fr los camblos se pueden ohssrvar sn ol uupnctrﬁhﬂapmax
del cantrg F oy van desde un &oiplazawlinto wn 1a posichdn narsal de las
bandass hasta la obtencidn ¢ nuevas handaw, €n €1 primer cases 3 efec—

15 mdw ﬂnfahie ®3 gue los pices da las bandas se desplazan dr sy pnmiﬁiqn

normals moviandose en general hacla -ntrgfa§ mat balas. Ev 1a bande en

«

1a gue S¢ obuerve con maysr fagilidad a#}as efecton e en ia banda F»
la ¢ual sw riguyiv» ﬁiqiimeﬁii & temperatura ambiente. Eetd bien agiz~
tlacido gue esia banda e debe & una traﬁilci&h desdea el eatads base de
tipo s & un sxtado #recitadn 2p. és{; ﬁn.caabin o euta 1rpns£ci$§'imﬁ
Plica un corrimisntn de los nivelan € enrrgfa cuands wxists ura par-

turtacldn,

u - w o -
- er

ﬁl cannclr ] Intgvgrutar lec dugpzlzumiaﬂios 4; btﬁél éol :&ntru Ky

v

how puoén dar nleﬁh caaatlmlln&u tabrt ia 'n!urﬁitxi ﬂai ﬂ!f;ﬁ!c gug

xr

de ln!vvhamién, ez ol ceniry F!ki, estudic <ldsico de centra F pertur~
bade ¥ déﬁarrallada ezpertmenfalmemit en grap parte por Lidty, (Fowler,

Gap. 3 1942), Este deafecto conslsia a0 oy centre F oCon una impureza

algalinag vecing,

Tambidn, culaticalmente para eiemplificar un modale 7enemencldgie 5
. + ;
co. gue sventuaimer te puede apllcaras a1 Tentvo Py ose digeule la *
pands 42 evcitdn pirturbada, gue podria asgciarse a I bands U doteg-

tade en halogenuro n:aezln tipp Mali,

b

ZQtro'ilpe de étfec?as3!éicr&¢iuiﬂiuh son aguellon gue Involucran +
a4 de un cxnirg F v nue dan écr.resuitnda nuevas bandas e sbsgrchdn
tal coms e ol caso del centrs Foh Y que condiste an oun Centra B ocon
una vacanclia anidhica vasina # 1a qual se asvcin., Esto da lugar a up
nuevs defecta de tips ma;v:u!&r que tiens niveles y fransiclones propias
gue dan lugar & nues3s dandas de avsorcidn. Asf. este tipe de infarac—

ctonas wo san pertgrsativas,

Es wl obietive do afte trabajo disculier alyunas interpccinnes enire

cen%rot F v sttrox defectas, rsa!izanda aa%culnl fed?i«a& fque glawtoan

awtbua!ur;s ani ofoctn inéerictuanin ¥ ﬂnz pvapi qﬁtra F, zomparah~ '

‘dovv ton ra:uxtaqci &tgsri@!nlalvﬁ. asls inicinmau “#1 Cagi?uln NG, g i

cutttnda ini madnins tedvichs claaicos pars ul cua:ra F N1 pnrtlcu&mr

_ cx s el qliiiea anl. ibm!cﬁn!fﬁu@ cda Simpﬁuﬁ ti?é?!' que % el mds

‘usadn ¥n nuw%iras culculoﬁ. En este cfpf*qtn dutarroilamon #l ¢dicula

- g

iwitig
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de un nivel gxcitado tipe af, gaﬂé #l Centry F R, Rodrfgaix v mol,
1934) zoeme pasible veceplor de una transicide asociada 8 la banda [ %
wegin uns conleturs de Kubler y Firlagf {1%63), Aciualmvai; nit Rrinte
una tearfa peeplable pacs 189 bandas L. »i cdlaoule cealfzade agui per~
mitird, de ‘una manera razonable, lener una tuneidn de onda para un e
thdu aitaments gacitads del Centre Fa gue nos positilita tener ura in-
formacion sobre algdn efedto gsrtarba!i@o 20« 1a banda Li. Tanbiedh
en ewte Capftule se desarraila un mdtsde &prnxsmada{ tae me basa eh el
principts de ingortidunbre 20 Meisenberg: €38¢’?9U“=* WEETRY. ¥ ane
permite svaluyar ¢a forms sas%antn spreximaan and funsidn ae ”“d“ para
el Centrp § de una.manera rlpida y adncillas ia cusl puede sar ﬁ?&l

'pa»n eutinar rfatfbt 9?f{urﬁhﬂlv¢$.

£n ol Capftulo DOS Iniciamos »l ewtudin de Ia tnteraccidn de un
centre £ con otres defechon, discutiends su interaccidn con an defecto
pidimansisnal zomo o8 la supsrficie cristalina (R, Rodriguex y col. 1993

Rudr?q#tz; Ciark v enl. 1935 y con un defacio lineal coms 12 es una

disiocmaidn du borde,

¥

£v ol Capléulp TRES estudidmon 14 fnteraceivh del centra F con de-
tectoun punfualens tales como iimctnfra F con una impureia catidnica ve~

clnn;'qnn da Sugar al cenfis F(AT . Ge dimcuts en dital!o 1os cdiculos -

roall:a&ai pﬁtl *} centrg F(ai ;R Bade Fgaez v col . 19838, . e} cual con-

niu&e 0 un canten F LI Y] v.clnﬁa@ de uni lgpuroza de baldb:nn. Tt

btfh - ﬂah retﬂl*aéni para 91 centro ?iU} gue o un gentro F oen la g

cindad de tn hidrdgenn intereticisl ta, Rodrfguer y col. 1965,

‘5épticu a gue’ éan lugar ln'

. * ! ‘!
gn al Cepltulo CUATRO, sk dlscate =m mdtnde con un mvdaievi;ncmtv j
reldgice, para pvalidar una perturbacidn por impureza, oue pueda ap{i"
carme a4 2ffestos v gue ex mds complicado shlensr wuna funcich de onda. :
tal coms un prostdn en Luw malogenuros aialinog. AEls B 9u!e'tapriula» %
e digcute #b pxciton perturbade por jopurezas de T gue ﬁ? thRTGE “i
pusde sar narte de la banda D, {Redrfgues y col. £93¢3: Exlos oftodoes

5% peedern aplicay. pars wnd pstimacidy mds sencilia @ los cason fra- '

fadod en #1 Cepitula enfevlior para =l Cewtrp F, . «

Cubnde tesmmos un halsgesura- alcaliho. celoreado <en baja consen~ ©

Vipaeldn de impureras catidnicas monuvalemtes podemgs tener al Lentro
FiA), m1 crece esta conéeniracion podemas temer cwn?ro*vF(B} o FIBY ¥
piﬂza coneentracida de bmpurpias Eﬁhifwﬁa crecignds en forma apreciable

ol caracter mismo Jel crisfal Smmb iy zonvirtiendoss ¥p un oristal mix-

‘ s con cararttr;ﬂiicau ¥ propzeéaéas proptas, Gue puednn diferir 4o lnn
driginnias e (o8 cristales qompcn!n*eﬂ puros. Sin #mhargo, sl cantro F
ﬁr&vaiace ¥y e encusntrd dus la twanda F se desplaza en forma caracter s~
tica, 4& Ia cnncon!ractdn vo:um{tri&a dg ilow campbﬂemi@& R ﬂadr;gusa

v Rufz hajFA¢ i?@”a). ti discus!da de msta situacidn sy ¥l tema dul

"ca;fzuxa ccho.

. En e} ulil@u cgnftu!q n# éitcuinn alqunn: nucvsu bahda‘ do absarclnn

¢¢f¢ctos de tf;g nnluculnr qoe invoiu-

“gpan Centroe F. ¢u1 com. .1 cenlwq #-u% !Raﬁrigun: v ;nxa i?ﬁﬁar' - .

vy §

;\hiﬁ(bw-uww;wqwﬁqw o

Lk
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Al final del trabajo en Conclusisnds, reschitos algunas donsidera-
cienes globales. alrededer <o log reandtados chbtenidos en los temas

tratadoss incluyfrndose las posibilidadex futuras 99 argunes 4é los cen~

tros discutides 8n ldueren dr centros de color, .
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I. Intraduccidn,

Lo pviﬁciai% caracterfstica de lam gentran de color, tal comp el Cen-

tro £ formads en un crigtal halagenure algdd 1ok gae se aigune a2 low
rayaw X ws B4 bands dr abuercidn, fute ¢4 la banca Fy una banda d2
fugrte absareidn. ancha. 49 forama Bavnsianss URiCuda =0 1z regidn. vlw
“rdis del espectro. BEste banda om fdsilmente” @bﬁervah‘e a inmpexafura
umn-amaw L] fﬂ;ltﬁa 58 ;ﬁiﬂv ORBETVRr en crista: ielareado en uw
laauratarfa #ocante. con Ry de rayos X gnavese ?ﬁ; LMD BE Pregen—
ta #n ia Figura §.1-1, PATA Un <restal df iy irradiadgo 50 oinutes a
tempevatura amb!untw- £on ur equipo de ruyos X para‘docanciu-tg:ﬂXMQmattr
G tRndr-gulz Y Clarks 19870 . E4ts bands w# corrs a mqyuraé wnenﬁftﬁ
: monforme la temporatura baja: u# pueden dinefiar modelas a;nci!laﬁ-p;ba
preducir sate comportamisnts (Acevas y gal. (eed) ., Fara el EBr. »
4y 13 banda F es priciian&nn%t’ﬁnuaﬁfana £on un Pleo an 2084 &Y con
un anoho medig de e.té e cenforme fa ferperaiure 20 eleva ghte anchs
#0 increenta. Una gran cantidad de informacidn 2xner imEntsl sabre el v

Lentrd F aparece sn sl Librr de Markbam, (1964Y,

L& formn ¥y 2l anchio de 13 Landa de sbmercidn estan relacisnados

© con las vibraciones ¢ 18 ved. S estas vibraciones nu existisvan la
absargidn se uampnrvarfa " !orh¥ Q{miaaf & los sistemas atdnicns.
observdndosy lfn-ns de abaorti&n. El pred!clr teﬂricamqnia a farma §
snche de la banda F. raqulur; e! iﬁmnr in cuou!a lprﬁpi;damonip .l
nccpiamltniu tznc!rsnnTandh. A una’ ﬁlnrta lgmpov:tura. suands aximte
ITEY pafsurbacién sabra »l Gentro F; 1; banda de absurc:&n o cnrvq »

mayar o penor ﬂng?ﬁfa ﬁngﬁa ia ﬁpiur¢l§zn é: 19 pvvturyatioa, bira

g

*8 %! dpsdovlamiente 4¢ 13 bandas

L

caracieristica trocuente dv Yps sfesiow prriurtafivos apbre el Cewtry B

4al comd %% sharva an 1a Tigara 3.1

pard 2l sa#s d2i ventre FiAl, sl cual es un dentep §F Lerturtade por

Uk iapureze catidnica. Esto we debe sl descoblamiento 4ol estado £10i-

@iy de l1a transizida & Que da ludsr la bands F. debide a gue ¢ romsps

:

: '
tq degeneracidn 81 tensr ung perturbacida en una diveccrdm provilegidgds, |
f

:

H

Zr las primer 3 ddoadas de L iwvestigasidn del Teatre 5. e pene

Baba gue gete padrla consletiy an un Blecivdn Zirapadd oo ub 1gn

Infersticial . Sin embarge. en la actuslidad: peracipalments debtido &

.tvideﬁéla prapurafanidn por Regonancia Fatamagrnética alectrdhscaf dqid

pien es!ablécldu mu& cungiets mn oun glecindn atrapado en una Vacancia
" . 4 A

4 lon negative, Asl. este sentvo me Yarma en sdlidos de tipo “"idnreo”

tal gomp algunos Jiidos y halogernures alcalinos de estructura Nall y

egtructura Cstl, Se pueden foraar por varics mdroades, uno 98 los mde !

usales s frradiar al 8diide con Rayss X, En loz aristalex que mds ae
ha &§§Qﬁiaﬁa‘eﬁ 2n ios halogenures alzalines cun estenctura HNall v es

#n g4ta tipo dg ariatales: ¢f ‘los cusles reslizaremos nussirg geludie.

‘Lpe modelos tedricum para ol smtudio de defectss en lus adlidos,
&2 dagaraallan‘pﬂin%ip&lmanta 0 dow divesclonest padelos del Yipe con-
timio y s}mjcnwt!nua;ylwdﬁi{am,q:i‘iéﬁ‘guntunl.LEstes se discutirdn en
{;s qlguﬁqﬁf@wiﬁ?é&lpﬁiségapxiéﬁﬁdo!os'dl‘Quntru F. Inherentes a #atw

tipe dt‘modalaﬂ wutd ol ﬁhchu de que al‘ulnctrdﬁ entd atvapado en un

’ pqzu da po*qncl»l que sa gtnnra wn.la wacnﬁciu 0. que de euentira. nnf

wepd modala m&x wanciila 9art caailcar el cnmpqr%cmiautc ﬁ» 1a ancrvfa

carrcsganﬁiiniﬁ li mitiaa di 1& banda ? de qh:areiéﬁg “w ouna t#&ﬂsicidh

-t




-

wntva ¢l astads bage y ¢l priose sTado rcibeds pars un electerdn on
un poes de patencial de pacedes inflnital. Eate modelo frabe)d Lien
pars algunos propdsitos y equl in wtilizamue para tamer (qea del o

purtamionts de la banda F oy e-orgtales de halogesures alodl ings mixtos.
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preseutarescs algunas propiedades de las bandas L.
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V.t EU ORIGEN PE LAD BANDAS Li.

" Low resul tades mestrados anterlormentes, dan una ides del orgen de las
bandas Lr min zmbargu} estos cesnltados no dicen mucho gceres de 1a
naturaless de los sstados exgitados v da law tranpiciomes responwables
de la existencgia de Ian bandos L. Esto abre nusvas cuestionss aserca

de groblames fundamentales en Lo flsica del esfade sdlide de los cun-

tros de coloe,

De In apuatadar o ie edl1dn anterisr podemps higer las siguise-,
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Los valares é; energla vy 1os pardmetron varitclonulat dc 511 Qﬁ'idci
ts y 4f por ol mftoda da Slmpsuh puidn datos en ta Tabla rt.a-ll, t.as
transicignes de eoergfa dphca: Ag = Eﬁ, - 23‘- para agueilos balsge~
wures aloalines en les cuataa b2 erorgfa de ta banda L1 he wido repavw

1ade tamhifn 52 mussira.
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-5 528
A7B’£ ¥ aafa i kangs LI, B = 5,58 & 3

banda F Epe » 2.4223% 8,
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métqda dal ion puntual.“
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1. Intraduceidn,

“E) sutudip dei Cenire F e la wecindad de defestas superficiclss v
Tinealed, tales coma una superficle cristalina o una dislocacidn de
norde, o4 un tema iopertante scersa de fog Tentruw Foperturtados v oal

cupl s¢ lv ha prestado escass atepcidn,. €n particular Ia inveatiga-

cidn mcerca del Centve F suparficlal & Centrg FIZ}s puede ser de
impertancia para ol estudio de fandmenng de tants [nferds prdctice :

(spmoy ta satdlisiss (Welkenstsins 17600, ),

En ewty- capffuln se pstudid en grimer tdrming, wn la a#GCEOh 11,
4 ¥
Eon bastantl dﬁtalla. el gfecto de La polascizacidn ﬁmyarficiiiwsohrt .

S 4

1on niveles d¢ endrglar gae dan lugar a 1a banda Fy:utllizanda,tﬁs .
méftodus vacrtacianal y pacturbaiivo de 1a Mecdnlica Cudntica y . oaniu
1 modely de Simpsen ($94%), para #1 Centro F, Erpeguidssr 8n ia @
Secaldn siguiente, o entudia et mismo efects superficim} para estados

ge mayor energla que 1gs involucrades en la banda F.

»

. 5 )
Eate tipo de eniudlo #n Centros F perturbades. dnicements se ha

hecho pars- Centrog Fia (vdzguez Pelo vy Rufz Mejia. 1978) .

£ ta ditima Sescidn dsl Capitules se reallze wes discusidn acerca
" del Centre F en Ya vacindad de una ata}ocnciﬁn de burde. El corrimien~
to d&e 1& ba&dn F por rite tkga dw dn!vciut insales puaaw sar dn

ini;r#u. parn -npi}c;r Nty mimog rfactup on ﬁ??%i&%tl ml:to' da hwze-

qnnuron &iﬂtiinnn colorwadun. (Capffulet Cince y Seiw d: :&t: Trabnio).
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;yaﬁt§§153§) ro ha sida muf quadiﬁdw~(8mmr*nngeﬁﬂ§$§a £3978)

“ail twntro F, E]l propdaito de parte de aste

I1. TRATAMIENTC VARIAZIONAL Y PERTURBATIVO DEL LDENTRD Fo3d,

1.4 Introduccion. *

Los smedeips tedvicos cldelaosy Fimpeon :1¢Q?J,,G§urary v ozpla 41957Y.
Gartram y ool . (1%.8). han resuliagy ser (tilas pare sdlaulon de ios
nivelss <@ enargla para 8l Lentro ¥, cemo sr puestra eo el f?ab;]g ge
wsg ¥ @oJ, 1977 . Stn embargo. #1 caso itportante v especial dgi
gfucta de la super”iszte sebrs un fentea B ogercane B odEta a§’g1ﬂma1o

r?%}azah

2 imte para tECI 'y MaF &%&nﬁﬁ af m&%uddiﬂeli;sn bihtuu.a ¥ &é; Fee

‘ Lge
cientdmenty Eawsin. y ool tl??&)‘haa #azhdtadb el Canitra § wn Mgl pov

£

‘&l misea mttodn, $in ambargo, #n $ston 1rm&u15# we bace 1o supotigidn

. e Gue la supsrficle tiand ana energlfa 3o pelacizagion gue ne afecta

trabajpe es. asegurar

la valldez o false'ad de talew suppsiciones, #n este desarrolls el

problums oo real izsrd usando los mEtodsa varlazional y perturbative.

€5 métode del simicontlrue ha side escogido pare les sdlculos en vista

del nhechs de gque & uh Mmodwlo del Centre ¥ oen el Gue 21 efecto de Lm

polarizacidn ee tofads on cusnta sn une forma buy adecuada. (Fowier,

1?&21¢‘iigﬁamiﬁir IRy, Bl edloylo variacionsl del Centre F guperfi~

clal se¢ reallza agul, usando en el modplo de Bimpson una funcids de

anﬁa nd o gara 1a supﬁrficie. El estade hase y £] primer es?:dﬁ
i

‘nxaétade ﬁﬂ qbtlenuﬂ 9&? rélaulou perturbativos, El sfecto de suppr~

'ficit carqada, txiéowtr Y enia:iQ&S:. en tamblén n;tudiadn para =l

CARO del’ Natl.
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Conglderemos #1 Camtrg F cerdant & la froantera entre dob dieldctrices

LaZwFY

P o

continuos y supondremos gue consizie o una carga puntusl sumesgida wn .
’ ‘ can el #ie 2 perpaydicular a la superficie.

uro 9 Los mediom, corn constanie dieldctrica dpfica Kp . e acuerde

al métodas de imdgenes. el potewcial de superficle e, tJackson, (1978, .
Un metedo #lternative #s el adtodo variacionals ¢n gl <usl sopone-

: Tt F
- k‘:":w‘{ ?’ — K $ ) IMeR R Hamiltoniane cxprezado en unidages atdmicod, Awi” tipe} he
Ko (Ko1}) 14~ 2d/ -2l (Za2e1 ‘
, . 2
dandy ¢ e% 1a dintencia desde 1a carga q a la scperficie. La wnergla . H_—: e %V 4~ V% %“}L
* . : Z.2-8)
patsncial g3 electrdn en unidades atdaicas ex dada pord. .. . N n :
- . . : .

. ° . . - B e - -
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Tomands o efecto de la supecticie come una peviurkacion, realiza- ‘ De acuarde al ﬁ?“aé#“m‘?"“ nugs weglin se dessrrolld en 1111,
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‘¢fénes 2y Xu¥ y.los corpespondientes corrimientos de wnargin Ak ¥y -
ﬁ”’,‘! con raspecic & los valores en ¥l valumer{. . R e

IV. €1 Cortro FiDd.

En Log crisiales ¢ halogenurds alzal ivoe Tipe NaCi. se pusden formad
disloraciones, yiyaém por induscidn. splicengn esfuerzos al cristal =
thhérentas & date, que ;g formah &n si pidsa da qrgcihismic.‘Lms mds
comfines #n uafn§ cridiaten gon las denominadaz 2i8locaciones de bordp,
la zusl conmisie 21 una rsgiﬁﬁ cristal ina ﬁmnde los planos <ristalir
ﬂozlestéﬁ ﬁé%fasadys, lns@rtind§se ur plarg gzterar deﬁﬁm:m&dﬁ piane A
¢o deslizamisntor tal come wu aprecid en ls Figura Z.4-1. #l, este

em un defecto de tips lineal al oual me le purde adiwiicar Qna &1 me-
tria ctdfedrica. Este dufedto, #n un cierto vadio alrededor de un rie
Sentral, genera un sanpd gldat%cn; Tamuidr, dade el cardeter iduien

dil crisialw B ;Gﬂﬁlﬁﬁfa & ia diﬁlmcacﬁéﬂJﬁama unk fusnte o sumidero

de vacanclias. en forma similar @ la superficie, las cuales dabido &

las distintas ensryglas de formaclén d2 vacancias de ian pasiiivo y ne=
pative:, atrapd B 13 valanciss eh Riceso de detsralnado 3lgne, para

gue prevalerca la neutralidag es el volumen cristaline, Asl, tambidn
ﬁuede enigtie un petencial sldeirico afréd:dcr da'la'disiﬁcaaiéﬂ. Esta
patencial es selucidn de 1o ewcwacidn de Polisson<Bolizman (Ruir Meifa

¥ toel. 197 .

Ve =W 50l (2Z |
VA& S b~ o $2.4-1)

v - - | e gt

donde W 28 una coanstante; k la constants de Boltzman v ¥ 1a Tesperatu-

'y e o]

Asf, Bl un Ceniro ¥ s& encuentra e j&;?iéiﬁ&ug‘dt_una disiocacidn

e
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&Q’hn?uy; we SEpBa qﬁ; wus niveles 4w xgergfﬁ wean p&rtﬁrﬁﬁd;& éat

e camps de éifueréas‘y 21 campo el¥atrirp. Ei prnbi&m&jag deatectar .
el nicciéz e un 9vvbléma &xﬁeri&eﬁiat di5feils va que‘ia wnquikran
Grandys moﬂnintraclnﬁ&& dl dlsiocaconas a3 asﬁgurar i Getaccrﬁn - O
gfecto. en la han&; F. Tambidn, se ha Esgswuiado pay largy tiemga g

ta osiiglencix dy ;gn@rus F ew iy igprababia a TEmp&?itura.gmbggni&.
.dtbido'# 1a baja tﬁevéfn de ac?ivaa%ép necesaria pard gue el Centro

se 4ifunda hacia #l wolamen origsialing, (Cné&g, 1FESY .

) R%tultaaé% de la perturbacide eid%?lca BE han %wgcr!ada—iJanﬁkya
$9741, en tdrmines del mlf&du de mgmrniow. Exte mudele 24 infurmaclon
de varios ef@cias sebre 18 bands de sbsercidn. tal aomo aigan qamb;a _
* la iﬂrmi d!:lf handa, tales como estracﬁnmlpﬁ{& v alargamients v se

S utilizado para estudlar efecios de canops magndticos, eldcirices.
presiones, ete.. (Fowular, 19631, En ewmte aftude se d;fiﬁ! #l momento

cera, como e Area bajo 1a curva que define a benda en el eEpELtro,

‘al gomec la banda F

{2 A} .

donde !ii} e 3 funcluﬁ d¢ 1o linga de forma de la banda. £f p:mar

mumgntu, qur a-finn &} cnn!ra dn gravadad de la banda es:

<E> 4 fpode

(243

"y #1 segunds moments medide respeciy al cemtro de gravedsd de la bandar

-

—5

) 'Eiﬁmry ¥ ca:«l . VRS

£z> —-AJ/(‘ _{'5;‘} f(‘g)dg ‘ {423

Corapd hay wha pnrinrbaclpn &xterna ai caméta #n ef segunds mo-

<AF>FA o= <o) Gle)- fre)) e

(T Aty

donde 1a g(E) ps 1x funcide de la Lfnes 42 formi cambiada por la pere

:turbacién ¥ pars 1a cual se.cumpled

A ﬁ(ﬁ}g{ﬁ j(ﬁjdf . 'eé.gww

* Varlos camblos de gate tips v de mezentos e nds alto orden, se
puedan medis gaperidentalmente, oo gue e» ha wiiligado s ia medi-
kg

ctdn delcambip fraccional de la aitira del plcs de la banda de steor-

cidh Ahshy o1 cual e dafine chmﬁrfﬂwnry y ool PSS

2 _ <aris o
. o 02:-;::5-7«> : t2.8-7)

‘samiidad gue nos da una quidn dsl decrementia o cvncimi:nku de¢ la al-

"fuva da: pice de ta baada 6& absarqien.~

?a&rica@tn!e 1 {unclﬁﬁ de forsa de la 1€nnq satd dada port

ﬁ.‘

- F
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‘Tt&rfu Tiaeal de la slasticidad,

T

%3 c@al e U gromeaiq térmice sobrellpﬁ estedog iniclales & y la. su-

ma. 8% wobre los swtados fiaates v, By € son lus emorgfas d& los

e
wutados intgial ¥ fipal v ﬁ? #% @l moments dipslar & 1o lasgo del-
chmpo el¥ztrice on la luz incidente. ya que de¢ gstdn considerando

Aravniciores difdlaran. - Partiends de seta enprgle v como- L

ctende las partyrtacionss a trevds de aparadaras Hs ;9"0%t|enen ’ R

(Henry ¥ col . 19451, expresionas geneqa{;ﬂ pa;a <¢€¢% ¥ 4&%5 ¢ asf
goder calcular Bhih. Jansky ha ottenlds und crgraﬁiﬁp_g;na#ax para #1-
efecin eldsties on un contra F oon KC1. wn tdrainos de pardteteos
eiix{icpgvy du la disiocad!tdn, Para sus edlculow supune vi?ida ia
Hur resultados tienes Lusn agueréo

com valoves expedimentalas,

Kecientemente $a han obten:do resultadoes iﬁu*vaiantes para -Hhh

#n NaGl Maris vy cel. 1983, Tarbidn on esle migmo t9abaits se hace

. pun estudio Wetallado del efscts de la carga gldctrica de }a dislocacidn

#n el Cenirn Fu utilizands el mftodo fo mementos para sbtener Btrh,
Pars nbtener Jos eatadon del Centre Fi ni utiiiéi el h&tsdo de Simpmon

ﬁv lox eiimtntos de matriz trp#cas (gf [n} ¥ (miﬁgin ¥ donde Hy =w

i omnrgfu potencial !1oc1r6ca- petenida pur ldiutioa de (2. 4~!> !Rufx
Mojfn y tci. 1???)- s calﬁu}nn por in!ugtacSeﬁ numivica tomando-
lprupiléta:nit ia simetr?a esfirsca “dwl €§nt$9 £ ¥ :Ilfn&riﬁa de la

¢1}iac¢t3£ﬁ. Lo Pcauli*&os‘gara, éhfh wn Naégra una”distlncla mfnd&&

>

-

NI

'eléctraap.

L oun C-ntrn F. Un, tratamicﬁia clns!cu nimpio @e emfe

e diﬁlara-ﬂﬁﬁ {r = %.31 u..-ni gon dh/h = 0-‘-“*0*?? y OSith w046

T om Z.29 UeBs ?@r o tanta; [23 cennideﬁa quc %] hay #fecto de 1s Jdis-

‘1nwa¢§6u cavgadi, Fars uns qamparac:&n ¢9n el tfaciu dal caﬁgc et dg-

ticos sua tiener para 13 miemes distancizg Ah/h w ~0.0 ¥ x&hfh s 0.008%.,

fsfs pedemcs ohyeryar éﬁe my ﬁar@a dv i# dislocacidn % sfecto predomi-

‘nante e daj camga Qiaﬁticn y & una é%a?mﬂcia intersedia, del campo

Gin amba?gb, Inw r9561?a§05 para el gfecte dol cumpo &lde-

trigay e han abtanida-baséndwaﬁ an ex potenvial de (2.4+11y obiwni~
I

4o en un came particular, une dislocacibn cargada bale régimen de satu-

racion de jmpuarizas divaisntes Rulz Me)ias 1979, YR que #5la ecuacidn

dnigaments Se  ha rtsu:ifﬂ n gaint ifhiii yy peérfan eetart

. %nvbim:r#ﬂ&s efectpt ﬁt ﬁantru; th} e ﬁb ue hap tomado en cuenla.

Ta$§i€h hay gue fomar #n cunn!a qu( en al caﬁo de ta dislocacidn
cargada. la !9my%raiura ¢s un faqtar crfil:an y& Gue &0 un estadic
angerlmentéﬁ may detallade de Robinson v ¢ol. (19770, reportan sedi-
ciones dv 1a carga en la diﬁlacarlin ¥ !ﬁiﬁ carga tfpifam&»tt wa
detecta & tfmperafurl alvadedor dg BOOTK y mayores . Un cemgartamlen%ﬁ
tiplen de wsta cargs ew tunsidn de 1a ?am;ératurn we AnrECiA €N 1A

Figurg 2.4-2. fsf. un commimients tfpleo del pleo d8 18 banda F.

detectado a4 bajas tamgeraturas, dniganenty shtacia relacipnadn <an

el campy aiaxféce du ln diwketacéin qun tignw cuma vﬂc«no CETLANG &

uftcia se debe a

o RS
ey s’

nexur. H%»M: quim ccmn}&nra mn un msnin a- cruhi continuo,

Hue rodes g una dislocactdn de border, un un mnd:a 6§ ragéh ge Puias;n

4’ iDe Wit, 1?&0;. 18 varlnql&a de 1% d:nnidad c& un #un!c P entd

N AT

gada port

~72%"
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"dupdp }y'il is distancia unitaria de deklizpmianto d@i seniplany que

da Lugar & 1a dislodacidng v ea talengitud del vecter de posizidn

T dey puntn P anéiéo puruandr{ﬂi&rmehfe & 14 iinsa dd la d;sloaauian v

W iE»!Z angulo lﬁ??a oy el planoe de doniiﬁamnumiu o &em%gxano a:?ra.

#nva cn?a scuncidn se considera v%lida la teoris iiﬁeal e la cznsti-
chgad ¥ werd valida 4 distancias cercanss & 1a dlsludaeia&, del qrﬁah

de ZAr donde 3¢ sspeva un efects mdeimo sobre Jos eslado del Cenire .
. i
’ i

" En sty mudu&u, ia snergia Egu de Gf&ﬁsiciﬂn yar& ia banda Fw,&era

tuncidn de 3z dengidad local §ai mcdie y pu&émgﬁ dwnarr#llqr E%r: L1

Iirii 4: Tay%ur- nbt&niandat.:

E= EFV(/'*‘Y&P‘/*)A,%'{""“)

(28300

La constants adimens:onal se pusde abluner de resul tados axpzr!m
mentlits -3 taori:amania- &h bage a alqua modslo nspaqffica gara dl

Cerntrn Fo Da a:pwrlmpﬁ+as e cristales bajo prewidn Burateln y cal,

| 419521 sbtuvieron para Y valores tipicos del orden dv 1.18 para o}

'%ci y ot bar: #1 Nacl. ﬂ:f. comb inados (2,4-10) ¥ (.49 podeman

nb%onnr ' @arrimlcn!o pa%a oivﬁstn de lavaigda F cdma:;

AEW)=F Y)\ r-z.§ | s&mg

Faw-w —

BRF 4 2

(2.4wity

Valorew tipican pare KG1 & NaGl obitenidos usando (2.4-11) »s
AEsd 2 0.2 eV, resultade nue concusrda con al ocden de loam

regul tades experinentales. (Jansky. 1974,
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L1 Inteoduersidn,

Dubido & @0 ewirusturd gimple & zita sim%frfa rl Cowtro F ha %iénluii—
1tzado pn}a probar modelos tiﬁtlcas para el <dlculo ﬁe‘éué propledas
deg. Sin ;mbarge» pug veirtudes 4 simplicidad, Eqplicaw gmrtaé Liml tan-~
?eu; ya que su elta simetela da lugar 4 un comporfupierds isatripico
.és todas sus propisdades datican, iog Cusles pn persiidn p&ﬁ&r;aw
stecion direccianales. Los efectos porturbativos dp defestos yi esta-
Flugidod. tales <ooo los 49 la gupkrficle o ia dnsioagciﬁa, “omo ggtu—~
WiambE en nlltiafiuln anterior permiten sbtener lﬁfur%atjﬁﬁ ﬂ&eva bras—
cepible al Coeniro F no pertucbada, (fa forma £y UE S8R uuzde aﬁiicar
una plrturh&ciﬁn sstdtica fuertes an forma caﬁfrolads: v de\;;%ura Epy
tern;. w8 assclands al Centrao 201 oirn dufecto puntual. lna ér lap

;sccincioagﬁ mds esiudiadan. prlntepa!mente wy forms rxperimanial dt

este tipo d: asociactdn es la *zonflguracidn Fi) Y en donde un cbtidn

VELIND Cercdno al tantrs F se resmplasa por una igguréza Alcaltnm, Pa~

ra ﬁs}u.dp!agtu denominads Cenlre FIAY, Inigialmente Centro £, pyriste
basiants ipfuggic}&h digponiblas (Hayes ¢ Stgnsham. 1955 Fionehamns

192% Fowler, 19687,

Dtros poa%&lt; defects de similar natdralexa al Dewiro F{A). frara
los qui‘~h§ Caniste wingdn di;ab%ﬁil& tedrico we 5u}d‘h'1&iﬁﬂlar. En~
‘tow mon el pr%neipa! ab}n!u L] t1§¢ Cagffulo ¥ %oD ;i C¢ntrn FO y
- #! Centrs ?tu). la: cuala: canuiatan on un Cansre‘# asuciads . yna

{dgurazu de. aaluqnn# ¥ un Etn%ru F. aneciadn,a nn Centro U €H§¢vdbﬁna

,

Inl&rn!icihl!. r;ﬁptct!vnm:n!c‘ ¥1 cﬂucnzu _det tf#ctu prrturhativa de
. ﬂ.diﬂ#:

i& iﬁpurcza de Hulaq:nn y. é*t Hl#rnqanu In!truiltia! Inbrt il Cihtes F,

- s} ablo!u dr eute Gapltuls.

-7

cmetpfa lacal regugise (Cypd ..

11, LOE CENTROS Ein ¥ F(H) .

+

{1.4 £l Cewiro F(AY, fatroduscidn,

[

En o Centpp FUA) 1m tatidn vecing zkrcanc a: Centra F es roemplazado
por up  ion sk<aling tal due "w# tprma un Dentrg F o de i

Regorecrmos al Centro FiA) como un cen=
tyo ¥ on ¢l zual % ha lnﬁertadu,una soﬁéa de dimenmiones siphicas ten
ia forma de uUna imhureza <10OGF . Un nstugin de 1as pvnbiodadam diotivay
en absorzidn y amind dn ¥ e qompa}nelén cen 81 Cewtrd F no pertusbados

davd eviderngia divecta acercs de la influencia de la simatrfa raduci—

da y 1 Infercambio de lbs idnes veeinos sobre vl Centre F oparmal .

. Lo . .
Una parie importante para comprandsr al Centro FIAY 0% su process
de formacidn, el toal se considera una sonvergsidn FaF{A}. gats pro-
cews puede reuumirse como sigugt En un crimtal %ol;rtmdo: Lan Pnpur g
zas catidnigas #icaiinas; ia irradiacidn con Suk F, pradude un slec-
trén por ianlaac}dn del ﬁcntv} Fs con sficlencla :vén!i¢§ grande: de-
Jandy uﬂ; vagangia. Bl -eldectrdn s atrapade en stro Lentre F. formdn-
da;a un Gentes Py despuds de 1z fonversibe primaria Fed F, Poste-
riormente, %9 guarda el cristal gn 1a obacuridad a la tesperaturs de
conversidn P~??; por'uzqdw trempos (ian Javgs come pars que los Cen-
?r#ﬁ F’ p!rmannzdhn o;tibxisl ‘tas vicaﬁcias farw:d&a e¢ difunden ¢

quaénn aivapndat & STTY impuvtxae v al disogiarse Jes £* en F, low

i:nctrgﬁes curn o 1a1 vacang!aﬁ nuoclad;w a Jaw fmpurv:al vy ias Cen~

;1r&i FlAl e formaa. hsfaxla farmacl&n de ﬂwntrat F{A} no #s causada

ldlrac!&m-n't por absare!ﬁn dptica. sina for i:'prulcnqtda prassticia en

&
A

ti'crlqtai=d§"{a sepccidn primarie producida por 1a absorcidn de 1a fuz.
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El procedn pusds sesudites por 1a scvazidn pbtenida superimental~

ménte tagu! pash Ias centros ?(ﬁ}lﬂalf.gﬁ Wil .

ACF WIS = LF" /pares vacancias)Nadl.2 X 10" seg™

~

gm;a % i@ etgacidn paras una Faaacé&n Bimalecular ente dos matrices.
Unu |nf0rm&¢§§h 6:p@rlmtﬁ?é£ er%austlvﬂ mugée abitenerse en una raevi-
sidn 4 Li¥ty, Cap. 3. Fowler, clﬂéal.ciicuias‘teirugaﬂ sbiénldns pare.
1a banda K del Centrs F{AY, puede obtanerss =n G Vdzgquez y Rulz Mejifa
(1?73). k2 ﬁﬂgulr$ un precedimienio snalaga Bl $EQU1¢¢ e gilom para
'3 C!ﬂ?ro FiH) que se sstudia en la siguiente @ecciﬁsg

¥

11.2 £} Ceatrs F{H). Introduceidn.

. o
Unicammite a» ha hechs trabajs #n halsgenurow aloel inos con imﬁ#v¢za5

-1 ] hliﬂg!ﬂ# §Sahulmun v Complons 1942%, relacionadas con ssiudios de
:orr%a!antﬂ ﬁt ia Benda F en criptales miztas tales comn kCl!hF cen
divarsas ceﬂcgntrng;nnu& de ionen taldgenus. l.os resultados B%iﬁﬁfdﬂsu

#n eutss sstudius nniia de mouerdo con la iy de Mot lwo-{vey. Mis -

r!c!antamtntt. a!guﬂcg exparimen&us Qo halouRnirss df teslu eéﬁffthen(

Impurizai dg haldgeno, tales come €sE1-C1. pur ajkmplu, muesira una

‘ewtructura su Lla banda F, adends dni acrvimianio observado (Pelsers Y. .}

’ col. l?&?i. s

&
» Part hnicqnnuran slcalinos con ssirustura N&Cl 11 Cnntﬁa ?tﬂ? nug;
: ha aidn ah:crvada Y ha slide sihaiada por Pan y Lﬁty. ix??@i quc wnta

Lt nudrflhﬂlhv? at
i1 ﬁé&an;aiﬁlmnufnxnt ¢ hatdgeno ma son irnmbaﬁ'ttic%iniri p;r; v~
. . - ! . N '

4

.w7?;

. expl-t.beV/KTI

.o

3

cancias de halogeno migratorias vy aoul ningds Centro FiR podr fa
ser formady, . .
i1) que la sevturbacidn introducida poer 1a inpureza 4 hzldgaﬁu LE-E1.0

lag propiedades electrdnicas de la banda F oae muy ddbil,

g6 £l propdaite an esta parte., svaluar cuantitativamgnte sl efezio
de ugla pef?ur&acid% anpbre la banda F, para an! pader dilucidar sual s
: “

de retam dos posibilidades & la Ay rsalista. Hasta donde tonacemss

ne hay frabaio tﬁ@ﬁiaa para #1 Tenirp FOHI eguivalente B: esxistente

para &l Tentro F(R), {(Fowlérs (P43, Proponesss para un sndslie cazona~

S Ble del FiM)y caracterfeticas wimilares sntve low dow ceniros. (FIA} y
:%(W;I,w%dnque 81 Centro ?{H3‘9£&¥f; tenﬁr un efscio man peauefin sohre .
Ia handa ¥ ya qﬁe en este éawc 2l haldgens estd local izgds a primer

vecing 4 halogene en la dlraécidn LI,

+Flfﬁ?§ﬁﬁl el oroblemar u;andn dus difgrantes mftodos: un cdleyio

pgpturﬁﬁtivo basados en 2 maﬁulu el semicontinue ¥ sire relasipnade
cun usd de peeudopstencial gon correccidn 49 tamafro de ipn. £ a8} pri-
WET cams seguimos lee ldeaw d¢ Vdzquez v Ruafz Mejfa {1974y, usado en
w1 tt;udiﬁ del Centrps FA). el cual consisnte en cornsiderar la perturs

bagifn en el.ﬂgmﬁlionldnd dal Caniero F como ia diferencia entre los

j‘};poilﬁclliis del |dn lapurera de haldgeno kdn nriginain Para ») cdlcy~

"o gal p&nudnpc!anc}al wnplwamcs el métadn_dﬂﬂivretiada por Bartram.
CBtanahad v Gashe tiﬁaaa, si cual tace uso de uh potencidl promedio
plfﬁ Io! idnes v ei cl?‘tfl? dlscrcie dw 1& read l« considera 1mm;néu

ann ﬁaltctlaa L1 féh:s pun*unle: y carriglanda £o% el tamaﬁa Qni icn.

., f
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1.7 Teorfa.

Consideremos un fon bmpurza gue Bustituys un idn

hﬂlg@'“° “ﬂfﬁﬂﬁ en un talogenuro alcallne cristal lto auhre%1ruc1u”
ra Naﬁi, ﬂé acuerad @ Vazguez v Rafz Melia, 1973, @i'ﬁal rkprqqeqi#~
el potanrlal impurezs v el Ve la aan!i&ad cowr«épﬁﬁ&ieﬁtt navn wl
tén normal. tnfnﬁcea ia gifnrencia puede mer tratada amma uma w@renr~
tacidn del Hamnl?&niana el Centre F oon s red pertfecta. asl o} Hamzi—
toniane toial pusde ser sxpresade c<omo . N
- a X )
nERe .ﬂ}“Hp ~ . L3213

donde H; e» 2l Hamiltoniano df_ia red perigcta ’ - N
. 2 )
y’ z ,
H o= - VoV
L Gt L. (3.2-2)
* ) [
¥ M? La pectursacidn
A ~
He=l -V
{3.2-%}

Nf.'é

La aantldaa Vl'tr} qua anartce e lm ccuaaién 13 -2} es ef patnw~
cial de la r!d prrfcc!a. e! cual puadu ser mgcvitn Lamo B ﬁupcfpaﬂl“
cldn de putnne!nluu de jdw puntual tGourarv Yy col. 1957)» o como un

potenciel &#n!cantfnuo promrdin taimpucn» 19av;¢ Qunqu- el medvlu wamt-
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congtrnir la Tunc!in de cndaﬁzﬁ; anocisda pod sl Hamiltoniane dadn sn
- . N

ta afuaaiﬁn 08, w4).r

Para evaiuar et efesto de ia prrturbacidn (Pan ¥ Lﬁ%y- 19783, en

1a banda F reguerimos los slgmentos de sateiz '

<%f"’irw %zf{é{

(B 2R}

tade excitado del Gentrg Fr 28l cual de acuerde al madels del semicon~

e de Slmpson,
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Y= (prpp)ireliene
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dands a »g' / » BN iaacanzaﬂadea Qabuxnuas- Clementi y ﬁun%tt {PRT Y,
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?} son los iwmini¢¢ﬁ vsuzles. {London v ZThortley, 19585,
4§
Congiderands !a distribucidn de carga radial assciade @ la soume
¢hdfn (.26 v deipuds de reselver la scuacidn de Poisson pueds dsmon-

trarse qua o1 potencial eleztrostdtice éxb{dblax;erWQni ,ﬂ es
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Cor ayuda de lam gcuszionss {F,5-9) y {F.3~?):, podamgs 2szlusre los -

dlemantss de mateiz dados pur Ya ecussidn {F.2-4) eucogiends #] #ja %

. & 18 large de la diveccidn €110> con el sdn localizade en e} origen vy

gi Ceqﬂrn # a una distancia b aparie. tomo se suestra en la Figura -
3.00.1. Hotawds %un a8 funciones d& onds pars e Centro F son cene
tradss alegdader del punic r = ke 8§ nasclras llamsmea r' v = 5] »»
danuestra tdcilnents que 14 ecumcidn (3.2~3) pusds s:r‘tucrifa comg

la Integral scbre » y r® cgmo

W, b My -

Introduciendo laa funclones <8 onda wxplicitias dadas an la ecua~

(“")/W(»r )4:. ol

1348300

© ostdp (F.2-%) Junto con le ecuacién (3.2-10) despuds de integrar sobre

"t ﬁara ai w&tadu baat ¥ aiﬂpvimar estadd pxeitado oblenemos faw $i-

quitnfii tuprtwecncs.
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donde las funciones q, (‘y‘ v} son detinidas como

%(nv)=={e “JHM); (1/&)! (2y)t.
(bt}-«l"’)’é e =2y ib.of Z::ﬁ(/‘{’ yw (2?)?3%";]{3 -

Lak Integralss gue aparaden 5 las écUacisnes (5.3-11) sr’cmigkzan.

rumdrl eamente, despuds de gur fa funcidn petencial HBada en Tas eoua~

clones 3,281 y (3.2-e} #3% sovsivulda para wy slstems particular.
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11.3 Rtsuliidon.y Discusidn.
Lag autrg[ay pe perturbadas pares o1 sslado bawe vy 2} primer sstads
excitado dal Centro F fueron evaleados 8 travds de un cdleulis  wva-
rilcloﬁai; {&al indo. 1974} usands las ;uacianfﬁ de onda ;aéas por 1a
icu«ti&n €3.2~5F cun ﬂ%ﬁ&%&i?#i vurtaz!ah#l&a ol ¥ “ Lat snvrqf&u g
tenldan son dadu " ta Tabla 3r= - mm :u carrn;mradim!n ‘valores
p&raaf ¥, :‘ Esta Tadia muen'ra Xn qu! !nd%lcaménié ®8 #r!d!ce: a$F
.‘coﬁo QIMbI‘n 1o Gue’ tayerimpnin!mvﬁ;; L1 oﬁasrva paﬂn {0 al¢ut anp~
ﬂlléal cen 1& baﬁda F. L e
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it

se evalud el #fpctn de la pérfurﬁﬁ&idﬁf&ﬁuacgin (A28 gobre ol
exlads basa'y primer suiado ;xcitada dellt@m?ré ¥ dads por }a s ide
i&.gFit} ﬂmravar§a$-ﬁ&1oqanu;aﬁ algalinog. Bl resaltado de astes calou-
loe cetdn vesusidcs en las Tebklas FoaeIl oy 3.2-111 pa}a #1 sEtady base
M primg% entady encllada; a*'esgftecﬂvamemeE El daﬁdoblam|tﬁtc del s
tade 2p produde ura estrictura sobrt la banda F tal come puade mav
vepificadoe on la T%ﬁla 3,§;rv4uﬁd¢ indtoamos log coerim edton aaﬁnumﬁi
lados sobre la banda F pa¥& varigs halogenuros alenlings, En ssta Ta~
4la AFHL corresponds al corfimientn de 18 banda FHL: estd banda ha

1

%1do observada cusndo e) dlpala vldctrinn sseclado al defecto gue es-—

‘,15 orientado hacian el ion baldgens (dirvccién z en la Figura 2.2~ .

* * = " .

Pava las oiras dos direcciones {xr» v! la banda FH2Z s¢ ohuervada
[3.5 n$ corrimianto cor?espond}en%n a8 AFHY #r esta Tanla. Bl rewmultads
extd de acuerdo con un comportamients similar al reportado por Vdrgue:
y Rufz Mejfas 13778 pars el casa dul c:-ent;»u Fift,

Pafa tener ung idea de %i los modelos d# !ﬁsﬁgfa del Centre F pue-~
ke} apreciablempnte afectados por ) temabho del 1dn zuands & ispureza
de haiggena"ex lntfuéugt&q, hemos empleade un aftpde pEsudopetancial

propuests por Bartras y zol . (19683 . ©n eeis mdtodo. del paeudopy tens-

; eéal f&cﬂi 1a farmn T

VP +Z[(A,.+(V cf)z%]cm* ")
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.88 ¢l potengial del idh punilbal, I el potenfial del ~dsima

dorede Y,
Y 5 9

-
idny debido a todes low etros iones: ¥, en el valor esperadc pars ng

[

son tospwsts a 1a funzidn de onda tnicialﬁﬁ ¥ Arx ﬂ),ﬁbn paraneltos
de los “ldren irvolucrados. Las energlas de ealado. bese y ewzitadas
son ehtenbday mimimizanto la funcidn de energfa que o8 de 1a forms

L

EG)Te e 2t G- 5)lpn
,ﬂo%dﬁ;gits un pardmetre vaw%acloua; introducido #n las fung?uﬁéa éo‘

ends tipy ! propussta bor Gourary y Adrian. (19573 . El iﬁrmiﬁm Vf; ;n_

S

1o sumasy" HKace n(cosaria una welucidn auisconsistante.

Para un Centro FIH) con una impureza de naldyere en 1 witis (018
velative & la vacancins fenembs una diferencia con l& éétuae#&a del

Centre F. En este cass la perturbacidn &s. Weber vy Dicke 19470,

[/4 “A + (- U,)(B,- g,,)]&(r )

§3¢3-~1

PR R

donde Lo indices 1y N se refieren & 1a impureza del ion.y anidn,

. oy

;pgapacﬁ1§amaninl'
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Las*?abiaa Q.D*V ¥ S‘Z*VXAmukatvan e%~mﬂvc1u 693 t&maﬁo de idn

sttgnide por el mﬂ?udu de Barftram. pavs ¢l eutads base v primes sgta~
dn a:qu?&d& e} ﬁtm1ro Frlraﬁpwmixvamehtea La Tabvla 3.3-VI tamkien
muestra 1 aurrimi ente de la banda ¥. dundd rlrgurs estructura & obh—
%%évaﬂa Y qvé #a%a awte cass hemes emoleado potenciales promedio. -
tg ests 48 acuerds con low resultados 8 Webss y Dick para s} Cantry
Fia} {1947} gulenss usaren un mé¥uda'd& potadopotencial . Emw rnusstrs a@ﬁ
so. réwllzamos low cdloulos para dos ﬁiraréﬁ!ss vaigres del pardsetrg
emp fricos Ay o la Grugcidn (5. 0-131F Ay = 1 idebir v Tusks 19671 y
ﬂ1’ = 3,5% {Bartram y col. I?@w). Loms un pdsferior cheaurs a nuestros
LiElculos empleamus el wdftodo sugeride por Casancva y Alig (19773 guien
resaplaza el valer usperadn 6;1 gaeudupo%eﬁcial, -P » en la scuacidn®
{5,.2~13} por 1a trergfa $ol oléctruﬁ F. tos resul tados obtenidos por
puts mdtodo difieren al menos A,8% para estados {3 riportados sn is
Tabla 2.2~V ¢ srribe de a BX para low ewtados 2Zp rapar!;d:n ®n ta Ta-

bla 3.%~VI. v

\

Ge Yos vesaltados ottenidos podemos cenciulr que »)l el Centrg F(H)

#fuctivanente existe en halogenuroy alcalinas tipo NaCl. entences log
I

carrimientos en }a banda F serfan peguelion, come coantitativamenle us

suestra por nudstres odlaouios, Sia etibargor para el cass de crista-

,’Iu- de MNatl y KOl cowteniendo impurezan & baidgens wl efecto predicho

;5 #aﬁta%?e grande para poder sar a#serva&o txperimthiai&enin. El he~
chi én que tuia ne ¢ hin uhwnrvadﬁy (Wnn ¥ L3¥y¢ 1973 sugi-rc e 91
Centro FiH) o se forma en sete tipo de cristales. Este padfa indicar

qus 1as inpureszan oo haldgens ouden no ser frampas sficientes para

clas vadanciaw de haldgens migraterias,
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Farg ghbtener conodimisntos mds pre{mmﬁug aghre los defecton vrila—

chunados cob las impurezsas de haldgencs s neceslta méaﬁ(n_fo_rmacj;fn

tal gomo producic dafectos por celoracidh aditiva d2 ha-

grperimantaly
foganuiroe alealivos en atmostera $o Naldgeng. Esta metevia estd adn -
ablppta para ia (nvestigagidn. (Farge v Fenfana. 1979).
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Efesty dal tomafio del idn sobrw gl rimer sstado eaciltade del Centro F
cateulsdo d¢ scuerde al métode pessudepdtencial de Bartrem. Tambida na

‘maestra »]l cesrrimlsnie de 1a banda Fip,
deu g eV,

e

tver textol. Tudas las unlda-.

-

I1t. EY Centrg .

131 i Irtradugcidn.

Es &l gropisiio de esta pacte sptudiar o] eiscto perturbative del
hcﬁr&éaﬁqxlnt&rsttzlal sobre el Centres M. cuards vsid a una dratancia
en la wual ya wo piwa- darse ol cdmpie]u i)y Aver Lap. 2} y comparar
log §eﬁdita;us son los reportados por Rumke y Souze !i“?dl..wna cavacﬂ:
tepfctgra d¢ los rtuultadss detectados en gl trakwjo Jde Bumke y Souza.
{19743 #% ogue ne #e obaerva desdeblamiente del estade exgitads. siands
gqus deberis smporarse on forms similar & perturbaciones Zebidas a oiso
tipo ¢ impurezas en durale se usan potenciales atdmicos. {(Yizguzz y

Nurx Mella, 1972), como en Jas Ceniros F(A) y FiH1. C .

-

111.7 Desarroils Tedrico.

Para esstudiar el efecté parturbative se considera al phtencial cel
&tamo de hldrogens como una perturbacién # priser orden, utilizands
pavs low céiculns dos modalus cldslices de tipo hidrogenaide del Centro
F: wl de Fowler (19643 del tipo sumicentinuo y de Gourary y Adrian

(1957% del tipo tdn—puntual. Asl. pars shisner la perturtacidn se gti=-

1iza ol p‘??mcia.i %
yeots(HF.
S W

in‘éépa{ gé *5 1a §unci§% de onda de att*dc basy dol slectrdn en

5:(4‘” {.a)

{3.3~1)
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Stomo g¢ hidodgese. Daesarrollands 1@ integral y simplificandos .nos
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cap 1o cual tendremos para 14 perturbasidn a'primnr orden
f;a;{

’/éf/>ﬂ'/f//2 [l

;w; : (3,33

- em gonde Ky 98 1x conmtants dlnl#c%riga 2 alta ireruancias.a pe 1a
.dkﬁfiﬂﬁii anire «} h:&rﬁgenu {ﬁ1£r5¥1aﬁﬁl y el 6antralr ¥ ’b son las.
;uwclones de onds del electrdn dei Centry. Fr oen ai estadn f, Las ?&
uti:|gada$ fugran de)l tips Is Y Zpr ta transicidn entre sutuys nivales

Qenera 1n h&ﬂd& F. Pare -l modpio del semicent o de Fewler (1784},

1a funcign dnl estade base tlips 1w}, o5 =mimitar & ia de Zimpson,

% m‘z/ﬁ%_ &“’{"”(u—a%) ‘ o

13, 3=4)
¥ las d¢ 1ps extados excltades (tipe Zphs .
w1 3 . “I&?*m o
Vj = V /ﬁ" e e 6 -
T - L
BB

e

»

e

gue S de tipe viriacipnal con pardmetrow c{g*f? respentevamerte.

*

El Hamiltoniaro willizado para sncenivar la saergla 42l Certro F

por ef mélodo de Fowler 66
<
. 2l o (“{“MEQ)
= - ’
’L{} S P'a -6‘2 ' ’
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e

ik MR W

2mH Ko

{3,345
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" donde. Ry &= el radig d¢ la vagannias Vi 1a profundidad del pozg dabidd
a Lo vaganscia y mh 1% mana afectiVi del slactrdn,
Pare ol modele J& idn puntunl (Sourary y Advian: (957) 8% usaron

tamb i funwigrek hldrogencides, las cuales son iddnlicas para el es-

tade excitasdo Ip y para 1 estafo &amu-ngs

A
= € :

£2.3-7

Los poranetras varlacionales pars el models de Fowler us ohiuvie-

ron minimizando resmcia # datos ta funcidn de energla {’f' /,‘j/(l’)'l

" lom usados niru | 3] moé;ta d- Gouvary y Adrian futrcn Ias raportadon

en el irahaja de sxtos autcrtu tx@ﬁ?i. Parn a1, cxuo d&l models dal -
wam) gont Tnug. %l puianulal pwv%&rbatiVo 11} as:zlndo poe i& conslants
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dael&k?fﬁce'dv alta frecuencia- Lla gual se puede congiderar comg op

vgarémwira fenumeneidbnuuz
/)= v /m

{11.3 FRemullados vy Conclusienes, .

.

U3, B

En 1a é&hla 3:3“1 apardcen los valores de lmﬁvim#?gfés para ia handa
F odel ¥OI que s; obtwrieren utilizeando Los moddlos tpéricos. Con las
fupelones de orda QU2 rapresgntén al Ceniva F v low ;Qﬁﬁiaﬁreﬁiudil*
dow se evaldan las perturbarniones debidas al Atomw 4o hi;rgéewb' segidn

1a Ecuacidn (B.3w41,

Ya'uﬂt on o1 reporie de low resul tados ssperimenteles, (Dumke vy
Spuza. $974) low autures consideran qua la perturbacidn detectada =e
debe & &tomos de hidrdgenn colocades wn esfyras de corcelacidn de ra-

dlas Gf1sa

clam y También se evalda el efecto 3 una distancia intermedia posible

y‘(JE;JQEn . se hacen Ivk cdlculos para sstas figtan~

de magritud (JT9/0a (s distencia tnteeidnicas .

-L:s integrationes oo realizaron desarroliando, bur ¢l metodn de
cauasen 119371 1as rntegvalcs dobles v procesande las integtales sen

.cillns tn ?arma numfv!sn;

Qn 1. 7Ibii 3.3-1! - prcaontan 1;: con%!sa&as ¥ lns pn?am#tvo!

variaci#agtsh que mini#i:&ﬁ la encrg!t parl cada modele uaadn.

T

' fu}mw" -5 Y

Les rasul tados se prespnfan en las Tablas IVE-I3Y v Z.3~IV. En 25—
tas s paside ghservar gus les valdares trdricos wuian muy LPrcands A
log valores exaerinentales. Pars Jistancias iguales o maveres a

PY

afiiidla tque on ta Tabla ge vefresinia cums DFimecs poisicion! se

obterva gue ne hay cantribucidn perturtativa.

S
B A

Tamiidr se puede gefialar e el deadoblomisntn del eslads exsifa-
A vn 8@ observa: serque la travsicidn zg.} 415 gu muy peguela v
. \ .

cerrida 4 altes avizrglas, En cambio ia tvahsicidn Q?tqwis . #% dal dre

Lden de 1a magnitud medlda v eorrida hacta enevglas balas, csmo se

abserva, Tasbidn 2 Ia luz dp getes vemdliados,. las cepzlusienes de M

Pumke v $ouza (197%r en au trabpiv tzdricn, usande an medelo conciils,
de dos pezss de potonclial sncueniran tue el efecto ptrzgrbaQtvc ge de-
b @ divevsas pagiciones del hidrdgens (3a. pesicidn v olras mayores,
Figura 3,83-1)0, DarecEh No gev sceptfables. ya que segdn los calrulsg

repartados wuuls la dniea posicidn gue perturba la bands F ez la del

,'h!drﬁgenn spiocads en la segunds celda unidad como ®¢ aprecia en la
jFiggwé #.3~1: posicidh considerads wn ol irabajie iadrice de Dumske v

T Seura [197S) comp ba debida para ol complaje F-Uy; ain embarga, la
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Himpeew 11947): <up algunas vartanton. e puiden resumitrte @n alguies

sambies al patensial Vo  de la scuactdn (L.9-105 estos sont iy G

erlzulas los niveles Je #nergle reapsits al nivel de vaefor por Io cual
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1a banda F en ta Tabla 3.3-Y.
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I, Indroducgion.

Reclentgmentd Ranfgan! ¥ cul, (1793 han realizade una fgviwién ax tana
pobve Las proplodades dotlicas de jepuresas del fipo T1 en halogsnurds.
alcal ings ctistailnmw ¥ ﬁiﬁ‘ﬁuﬁﬁfa del estade aciusl dellystudin de
low setadns electrdnlices sn sstun ktistales, particutdroenis del zem-
parianianto dbfi:o'a traves de las bandas ds sbsorcidn ¥ amisidﬁ,

*
v

Los halagenuros aleslinos oon ispurenan «dz idaes %etéiicum tipo
quﬁ can configuracidn ﬁélp B0 otrn wiemply éa cris?&ies Lan cea?ros.
dp colopr distints al Centro F3 aquf las cnnfros de welor q;: }aa iugar
F yraptwda&‘u gutlcaﬁ esproliicas son Las §mpu%aza%. .

En 1a revisidh de Ranfganl vy ¢ol. (1983}, s menciona que log ha~
logerurcs xleal inos sen cristales ldealeas por su ancha Gands probibida,
para pbservar las propisdades dpticas Je impurezaes v eiros défecipss —
tales cuomo #i Centro F. La pressncia da Hra Emgur?za an &l oristal -
puede lndueir dog tipas de tambios n a; gnmpawtamsdnfo 59!\c¢ da
gxist £) perturbae (Pigura 4.1-1> el barde de Is bande fundamental de
abworgidn, va saa sctendifndolo 4 mds bajes snergfas o iéﬁucf&nﬁq
una banda 4« sbsorcidn en w&ia regldng 2 purde Indusir una o mds
tiaéas dé(}cal bien dafinidane on 1 ragtée tr:nmgarc#tt dil'c}ista§n

" gausando e f;?g_a&qulorl un ealor :arnc!cr;sticm %i las b:ndas

ucurftn Gh ta rngidn wlﬂ!§:t aul yup!cf?et El primer 119@ ét qfucin ® .

qancr1¥maﬂ§t ntrthu!ée a una p!rturbaciin ﬂurg [a impurawg a :n; ostadas

a

'y .ucit&h de 1& rad. Ln: bandax dal s-qunéu t!por aon dnbldas a ouiadn-

Wt -

elgze

FIT W Lt G et s et T 0 S B ik S R b il

: ; s e g e Rane b C e e Vgt
. . i i . N

slectrdnicas infercas de los ldngs de inpurezap Fgbre este tipe de
b#ndaé congierne & Revisidn 4e Hanfgani {1985 eb sagundy Tiph toda-
via dotualmente. €5 obisie de cpnirgyersia y ew nhestro prepdsite
eiempl ificar mdlocos zenclilos para caleular pertdrbacionse en a1 tnas
cianes é&z'ésmpliaadas gue pars el Cenire Fs comb en 1 fasdé Jdel awxcin
Fara 21 casu dal exeitdn en halogenuras,

RS

aloal inbs ne hay {ansidnes de snda eguivalentes 4 las existentes para

tdn periurbado por lmpurazas.

gt Centra F oy ho £5 posibie splicar los @éﬁbdaﬁ utilizades &n los Capi-

; b ] " i
tuiog anferligres. ﬁﬁqaaméflaameﬁke ¢ wee1tdn mn oen halapenuro Alfac

lénn cunsls?a L] elrctrda exgitado Jesde 4n lon haldgene. sl rcual SF

?man!igne amarrado par interaceidn comlcmb:aﬁa wl ﬁgu;nre q4u deja atrés.

ente stciidn s una gucltaclén de 1a ?eé eristal inss ya qut pueds des-

plazarse entre Yo idnes de la reds (Knoxs 19431,

La forms zencilla de tratar 1 problema es usands un cicle de

, BnrnnHaber..iBsssaﬁi vy eal. 1¥E7).

Para obtaner la anecgfa de formacidn para un excitén Livres el cigio

commiate on tres etapass Primers. un {40 haldgeno y uno de Ias iéﬁqs

alcalivos primeros vecinok e extraen dy sus posiciones de reds entonces

1 walecirdn de valencla del iop haldgend e {ransferido al lon alcal fngs’

run '} rzsu!tada dw inntr dca £§omag nnutrniat quq EY3 rn;w«:;n a qut

posiciones ariginalcs en IA rvd.

El traba}o Qatni rtqa-rl&o out

\N ln.f W'f* ‘+X _Z'%.Q

(4.1-1)
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donde h 2% Ia constants de Flanmsch, 3 la fegogencia del fotdn absorki-

da: W, #3 la engrgie raquerida para crear una vacandia 4e (dn nega~

-}

tiwa #n 8l <ristal perfecto v wﬂ' 5 La enwrgle reguarida pars

Cresr une vacancia de ton positive en la pregencia de la vacendis de

igh noga*lvné{e% La finjdad elscivénica ¢el Stomo haldgens: I a% 1n
enargla de lonigecidn del alcaling vdh para la wokrgfd gastada en pe-
qrezer los &tomed neutros & BUR POBICIGRES sriginalas en la rad.

H]
2

Cunnds existe un cabidn impurdza en la veslndad del exciidﬂm 5&1&

cambia a4 tnargfas ia cual se apregia euperime&%aim@nte an un carrfw
mientp del pico de la banda de abmgreidn de Excitén. En !;;; ;éxé, la
diferencia de enevgla entre el exgitdn tibva ¢ #1 periur%m&a- 1lene ’
dos coniribucionast repuluiva ¥ de polarizasidn, cuan6§ iy_iméi?q:a
es divalente, existe ademds una cnﬁtrébuetén an@tras?k%ica. Las gy~

prostones para esias caniribuciones se oblienen umandy el métode de

Matt-Litleton. que sé bosguela en #1 Capftuld Uno. cuands se dlscute

i1a obtencidn dei radio del Centre F. Cdlculon para excitonss cerga de
impurezas 2ivetientes aparece wn el trabaje %ﬂ Siark y cel. (196843,

gt 7

Il. Acevis gel Oeigen de la Banga I3 o2n Walogeturosgffcalines &on
- £ . - N

Impureray de 117,

. .
& pesar det largs biempn gue pg 39 ba dedboace al ewtudis de fam pro-
piadades fpt:cas ve atvsorzide an halbgendros alcal hes con rggacsiad
TGET ICOE han $1499 ROCABUG.

mervkientes Yy daalenties los resul tades

. . -
En partlcuiar se ta detectade lo oue se by dada gn llsoar ha banda ﬁ*\g
4

an ta region de alta anergfa sa sristales tales oome: slaTi® ﬁﬁ:t[ﬁ*
¥ 80 ha conjeturads e la 1lderatyrn gue S debe acun oxcitda cacas .
de ta impuress o & una transterencia de CErga 8 1A muredss (Fubudas

1944) , Resiantamente. {Tgaboi. 1979, 19803 ha encenirads & travds

.

del prev%me%tuAgue ia“hgﬁda B owats cwmpi&a%m de tres vandaz, BPpy
Dy- Hyd gnoordes de anevgia cresiante, y mug cdteulos tedrices para
#1 KC}:TfEQue supenen transfhransia v sargs,tienen buen acusrdo con
#3 experiments. §in embargo. creemas e o %fstcammn!w posible .
que la a#ﬁﬁrgién eptlca del excitdn que eriste zn un orisial puros

prevalecs sn cristales <de impurezes 3lendo-alactade por dstis. vy
qus 2&1s absorcide orurra en el range de fa banda B

£l prnpngétc dg wute parrra!e ‘a1 examinar tedricamenie la abmercidn
dptics de e;vltaﬂeq ceros dm i&ﬁufezaﬁ mun#valant#n, usan&& u& mbdalo

SN fenamsnalég:&n para vl exclidn ¥ oun cheip de ﬁﬁrn Habar (Bassani y

ek, 4757, o S P T EE

Un tratamisnte ds pr;mavﬁg_gyé%cipiué,d&bivf: o@g@éér'tuﬁgigpesv
du ongda dp sxsitds en ﬁhlﬁqenurns alcal inosr Yasw Cuales ne se encuen-

Yeanfheiisantie,

pErque ¢llan ny cocsuspenden bl A funi jowel ge.

S,
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Wannigr wi & tuncion2s <8 Bloch, %ing & un ceso intermedio, iawvewtivw

gade tedvicnmente par ol méloge ge Haptrpe-Fock Citunensm. L774) .

-
Al
4

4

Los calcules me rzal izan para oristales <2 Rl BgeTIs 0% ol inos
con impureTed de Fiﬂj v los roszltades som comparadas con los vale~

raw experrmaniales snosntrades an el trabaje zismico de Fukudas (1764)

»

v el irabaje de Teubois (1977, U990

. , ¥

Lo deurfa desscreilada para ol cdlcale de energls ds forpacidn de
pecitones localizedos on halaganure? algalinos qon imgn#éﬁau’dvvaian?es,
sz desarrollen en datalle en el trabajo de Clark y col. cxv%h?; Pﬁva
#1 casn de g1ciioney dé imaursxés manavalentez; tai cnma se ipreciﬁ
en la Figura 8.2-1, los idnes sn la posicidn 1 y 2 participan en la
creagidn d¥ un w:ci‘&np enind séﬁﬁ! son los iones normaies de la rmd;
mientras gue #n 3o pozicidn 2 aparece 1; impureza catidnica monovalente.
La diferencia de wnergia AE. entre un sxclidn libre y 2@ presentads
¥n la figura @nncian;da tigne dos contribuciones gricgipales? {1 3epa{w

g hva il Polavizacidn l&&?i paré el térsino rupulsive emplea-

de v
mos la forme expongncial de Born y Maver. tal gque la dJdiferencia de
energla repulsiva es s

f£+?:.w?§ - C;f %‘? TR

AE.=b5cex]

(213

. AL A

dondy c L cgwtfaﬁ1wa #Hue 6epcaden subrr xa carqa.y laﬁ aint"

3: '

cian tfnican, ﬁ* P y ?ﬁ rndiuu icnicas da los idnes alcav

.tna tuw

B

*

W

1

1ino, haldgenc, a_5épurgza,r6595:3§V&meﬁte ¥ }ﬁ, bos pardnetros de -«
intaraccidn de Bern-Mayer y R Lk distaneis interidnica.

La enerygfa despolarizecion tiene la gertribucidn debada a la
interaccidn entre @l agujsen #n la posicidi 1y e} electedn en la

postgidh 2. con ei migngrfy dipolar Inducido por #llos #n Ia posicidn 3.

&
L& expragiéh para esta sontribucion est ' N
2.
AE, = e’i‘ Lo e 20 CTs, )
" - g wh wﬂﬁmmwww. ﬁﬂ ﬁ@ .
F T =4 TIEE .
i3 '3 13 €4 Dy
gnnde " ﬂ ‘son‘le;‘mp&anﬁﬁﬁ dipolares 42 la smpurera v del jon

. 3:.”+

pura

pasiikvn que B2 ha ﬁuq!i?uféur reEpec tivanenias 105 cuales esidn dadoh
Moz 2% )7
I‘ﬁ i Ww
&*&W
% <:---'~>
Ky

+ vepresdntan la pelarizabilidad de Joz idnes

{5.2~3

Moz Z¥s . ,
o+ o, & Gt
+d
d(!;\ld'gxzm x{‘m yp(*
impurezas posltivo y negative, vispectivamente.
sagdn Slerk v cnl. (19343, .

Estas wepresioness

» Eﬁ??nﬁpup'ﬁi_tfwatc total. el corrimiynto del pice de la banda

de absorcidn. de excitdhs por 1a presepcia de la fapurars, est

‘C'Q‘
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donde r,y ® R oy ray = ¥Z R ’
4 . B ;

tgandg 1A exgrenidn (4,2-%) los resu)tades correspondientad ge

. : &
muygstran en las Tsblasx A4.2+10 v 4.2-T17. La Tabla 4.2-1 se listan los § A
valores nuadricas de las chnxfsnies introducidaz an los sdleuins. Los — Tl*@3 — 3
1
resul tados mostrados 2n laz Tablas 4.2-17 y 4.2-111 datdn en buen & .

. . eprasentag ! da ﬁﬁﬂﬁ’iﬂ‘mﬁflca d¢ up exclitdn cevcs de e
aduprdy aon los valores de low ;‘,HCO$ ds da banaé o repar;ado’ por 1 un hﬁm&&mm alcaline crigstaline con cs!mm?ur:r‘;aﬁé?iuw“ de 3 ’
Fukuda (39&4) ¥ ;mdfamns ccncleéﬁ* r.‘w.t !.a tande U wn crla’:al‘#mvﬁ& haln"« .
genures alcalinns con im}’mrtman menavt;cﬁhs de T+ wstd !‘ela* ~ .

L]
clpnada 2 un evgitdn cerga de una impurazs de nt -
' . TARLA 4,21
Par ates lado la Tabla 4.2-1V muastra los rasu‘i?adbs m;urhswrsiam‘
Jew dr Tsubol y coi. (U979, 1930) para KC1:Tl, y KI:Tls v tambidn una )
N t
comparacidn con Leg valores caloviados para AE, En esta Tabla se nota *, M= 5,372 % 1(_\"‘ L 1,874 .
que wl yvalge tedrizo de 5.7% eV, obfenids paratei“gzﬂl #Gta may terca . " 11 R :
PR b 0.22% % 1¢ erg. My = B2 L
d4) valor experimental ¢ la banda B&' £n o1 casp dx KCI3Ti, (Tsubai. .
19301, no detecta la banda Dyt elléw prosumen Que entd ssar;mwdiéa dentre ) Ty = 4 (:J; = 1.12“5
b1 1 ric&n amf:emn-- : . :
dn 1a blndl dal eiziidn, mientras gue erosus, tﬁ‘*‘ﬁ” t" o }9, 0,337 A R = 314 3 :
tran un ‘efecic. dmwo a !ram&fwmcia de carga :‘ !! an 4! 7 74 W, . : ' 4 ' BRI - 1 31 ’ ;
g 4 ) AR 333 ) AR S -
"Emte Vﬁicr «% comparabdls at en:an!vado nquf psra el qxc.it&n que s P - e oem PR m— )
. . o R X - T ’ ’ U » -
de 758 #. . - ‘ L oL - L‘aloraﬁ d¢ Yaw cﬂnlﬂmﬂi uud&: en low c&:wim. (H Ret. "i‘ttsnan y _—
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. ¥
Ha Tl 1.6 .65
TABLA 4.2~ ’ - weLen® 7.3 7.66
. E-3
‘ b %
gBr.m1* 5.5 6.68
Ak -, ‘
. + . ’-v-'
Crimtal Ton Bxp, Cristal Tey vExp . ]
$ Fogizidn d4el ploo 4e las bandas de absorcidn deblda a los excitonss
RN cunpldpradoy en este Trabalo, comparades cys las posicisnes Jdel nice
o ““da ia penda D, Los valores calgulados de E han gide sumadas d¢ la’
«] WaRe 0.%62 kil 0,364 eneryls para e primer pleo de exgitda a 50 K (Refr Eby y gel. 1989 .,
Xes 009t o2p  MEr 0505 '
Bba 0,089 LiF 1,363 TABLA &.%-1¥
¥l . 06,206 Licy 0.569 3
‘ -
; : Jir, B . :
| 24 0.082 KaCl . ? 3 Dl {a¥) 92{eV} 93{_&;) D (e¥)
61 0,045 ¥ 6.1{335 G460 -
MoF 0,667 RoC 0.074 + :
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x¥ © G273 . . = .
. 6. 71(Tons 728 :Tan)  T.MiTest  T.66
* RY¥ [ 9% 154 '
i H t e -
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£ R - - 5.1

. ¢ cPowieldh del pico de absarcidn debido woexe)fonws. Low edlculos reas.
* lzados ey sate trabaje sparscesn baje lan columnas § ¥ S8 comparan’
- o 1ERR 108 Valores erpyricentales regortades por Taubol y Sskodas (L5E0) .
- Jpara Las bandas I, Uy Dy. . Tambidn se muentra en #l caso del KGl:
L. , Jiillas rewultadow fedticow por Teubo] v Sakedd (1980) wbienidos por
L : o un modelo de trarwferancia de carga, L

' PR R |
. . %

Diferanclan de-anerglas AE ten oV). entre’un wrcitdn litew y un -
sxcifdn localidado #n una impuryza catibnica e TI%, © ..

v
. . s
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das por Tguboi, (1979, 1920, low regu%t?éeﬁ Tebremiden agul apargcen .
comparabies @ log de ia handa %&. mientras gue Teuboi 13']ﬁturpve£x

coms trangfergncia da carga, por Lo tanior es posnible que asibop efec—

ton extdn mezclados.en 1a baﬁaa Ty Far givy lado. en ol cazo de hs~

togenuros alaulings srigtelines ¢on impurazas aévslwnfeq talas semo

'F'ba.t mam ¥ c;a! v LEDAY o 8 ”P(Rrxdmguez ¥ Tol. 1'? &Y, L& ahesreidn

Eptica cerca de le impuveza, podria covspgponder & la banda [V deteow

tada por Fukudes {1974}, 1& zual podrfa wer sqaivgieﬁﬁe a la obienida

por Tsutsi. Cdlculos simileves a los realizados por Caark y cat.

(19283, para pxcitones cerca Jde imaﬁrtzal divalantes. han dagq Eb“ . . . N

valores tedricos (Radefguez y col. 1Ry d-A?.Qé oV y 5.21 eV garg, T : .

. 2l . .
Kﬁl:sﬁaf’y ﬁItﬁn‘*‘: respectivemente. El primer yalur es chmparablae

con la banda D' de 7.1% aV detectads rar. Fukuda asra) y tambifn con

-

1a A8 7,11 eV danominada banda D« detectada por Taubeis (1979, El
segunds valor :nrrﬁspénde & }a bandx 92 de B.2 eV p&taéiaa por Tauboi
{1979« El hecho de cque el plen 28l cu¢it6n éu%#tv# ﬁn worrimierto -
maysr en ;mpuriznﬁ divalrnteg ew ruzanablc, Y& gua’ Ias ccniribuclcnas
cauzgmusanaa producen an mavar efecis en r!iﬁmloﬂ a lag tmpurazas
nsnovalentes,

Fara di:uc:dar més slacvapents prabllma dc 2a bawda G y las po~
ﬁtbiltdndts menclonadat. »s ntcesario maa trabg:a; tahfu !u&riqﬁ como

wrperinental, Por sl lado tefricor »s cenvtntqnii irabainv L3 pndbleﬁa

mcacﬁiqnwcuﬂn!ltu, tomando «n ﬂucnit ofactn: ﬁl cuVaIgﬁc;a, 1o% cuslies

pu;dnn wer taaor!an%nu, o - L .
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1. Intreduszeldn.

£l pstudio de zristales colorrados de halogenuros alaalinos mirtos
% muy antigue (Miessner y Pick, 15531, sin embargos a ﬁeﬂar del largo
tiempo guz tiene de hébar $ids tratads. su estudio ha sido muy esperd-
dicol En pnrilcula; el ceompprtamiente ce la banda F oen,tuncids de la
concantracidn de Lo componentes Je un crimtal mixtas por e;emplo:
en KO, gyt KBr;. vwe ha 5:do explicadp tedricemente. Es la intancidy
de edte Capftulo intciar un esctudia en esta direccléﬁ:.Asf, en la Sec~
ctdn 11 sep hace una discusidn preliminar, basada en mndainb sencillos
tRodrfguiz y Camarillo. 1967) la éu;l en 1a sighien%l éécaidh we con-
tinGa eh base & lo; mpdelos de Simpson y Erumhsnsi Y Schw;rtz def .
Centro. F {Rodrlguez v Rulz Mej{a. 1957a). Los resultados nos llavaﬁ a
concluir que existe un efecte e no sé ha tpﬁadu en cuentas éua puede

sar ol de Jas dislocaciones, las cuales se forman en gran concentra-

cidn, an el crecimiento del crigtal mixto,

. L L

. .
1. El Corrimien o de la Banda F gn Crigtales Mistos.

11.¢ Introduccidh.

Ao tualmente rxsﬁté un renovade interds ez el eztudio dr loz cristales
mixtus, tanto en vl aspecte @wpecimental (Pérez. Clark .
y wol. 1986), coms tedrico (Muip M2jfa, 19%0), 1o cual na detssagn W
suta parte del trabajo. en 8l cual se realiza un esiudio tedrica -
cial con la utilizacidn de modelas sanciilos. del cofrimiéute de b
banda F de absdrcidn an cristalas mixtos de halogeauros alecalines cplo-
.. reados, Este estudio nos permiticd darnus;una idea del compurtamiento
de algunas propledades ffsicasAd; estos ¢ristales y posteriormente
desarrollamos én’ la siguiente sessidn. madelos mds elabocados. Haaia
la fechar #l estudio dn centros de cuier e halogenuros alcal inos
mixtus he side mur escasgs exiztiendo privcipalmente log tradejos ex—
perimentales real.zados por Smahula (1963) v Gradinger (1753). gl pri-
mero obtuvao resultados det especfru de absorcidn en varios centros de
caulor ‘en cristaies‘miutcs dé ECLsEBr: KCIIRECL vy RUGIKDy a Jiversasz
céﬁcan!raciones. Recientamente Yeereshman y ¢ol. L1730y 1961} han we-
nido estudiande viariaz propiedades de To3 crigtales mixtos; én parti-
cular han medidn-ll carrimiénié’de la bandm F de atsorcidn (Veereshman

y col .- t980) en frisiales de Kcl Vﬂr para dlvlrnas concentraclcneﬁ de

las componnn!cﬁ- Smakuia ¥ cul- (1?634 iambien han estudlade estos

cri!tn!': y sus vnlnres parn ll earrimlentn de la banda F son monnron

que las»rwpor!ados pnr Vlgr!ﬁham ¥ cnl- IS?BO). :”

Eﬁ'ﬁi é#DiE*G"igrlcﬁJﬂﬁga}ﬁgqv'y Eviﬁrﬁlcy (L9701 han rea—

~115=
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Lizago cdlculos usande teerfas wel 1dn puntusl fLagatorey v Evarestov, suwnergide en el dildetrics (Huang. 19300, que prroite wislitdr una
§970) det coerimiento 42 la basda £ en <ristales de KCLiNall con unaﬁ . comptante dieldetrica quival&@idy p&raiggéa Cangtﬁﬁtg dizidairiia

cunc!nt;1c¥§ﬁ valuméirica da 30% de cada une de lus compuestos, siﬁﬁﬁérf -praponemos una velagido andloga s 12 fegla dv Vegard, dadas lag pro-
suw edlculos labcrioso; v restringlds La fntarmac i de $£!¥nida, Gned e - giedades liwesles <o Los halegerurcs #lcalines cristalines.

ger (E9S1) discutid moseles bawados en fuorfaz dz dispersidn. para
_ . . ’ aufs utilizancg »1 mpdslo seucillo 32l pozo v la Regla de Yegard
predecir algunos pardmetrow 8 4a banda P peps no ngpl:a& #1 sompor- ' nan : # ’ ¥ ¢ !
calculamos en esxte trabales log govrimientos de Lo banda ¥ oen varios g

tamlonts no Iineal del corcimiento de la banda F gus ze obesrva.
criatales mixtos, ti WEBD de eaéa moéala permitivd pbiener una r&éaglaﬂ

¥
v
fungional del marrlmlenf@ e energfa ¥ la ’ﬁﬁﬂ?ﬁtr&t!dﬂ veiqngtviya v

Fara potudis tadrign d2 la pavos Foan haln§e&arosvaicalénﬂs arig~
talinos purun, 1ow modelas el sgmﬁcont?nuo han reyariadn busnEs e de les coaponenieg @intcx g puade Her utli‘ Se compayan bas valovas -
sultados (Rodrigues v tol. 1984), (Rodriguez y col. 193 tgmfm v .ebtantdos de esta relacidn <on resullados crpedimentales do Smakula y
Spinpie, 1#%&1- v wu aplicacidn pueds zer J1i) en cristalen mixtdsie cal, (1963). Gnadinger (1935) v Vegrestnan y cbla (19507, Para estu— <

sin smbargo su uss imolica la utilizacidn da'Paéi@%iraﬁ tisicos PETR dier ﬂl.&feﬁta de ie Fongtants ﬂiﬂléﬁtf*?ﬁ st prepusste, para ﬁ”*

tos crintalas mintos equivalentes a low gtilizades on ¢ristaies purps. cristales @:2tos, sn calculs o1 corrimipnto de la bands F usando‘ti

talew come Ia zonmtante d2 red v la constante dseiictrica. Para la. wadelo dei ftoma e Hidrdgeno para e fentro £ (Huang: 19507, Se reas %
constante de reds en sy aéteda. Logatorov y Evarestay (19720) aiil!z;- . lizan cdlculos peva 1os mismes crigtaies miztos fraiados con el moder !
ron 5&riilul cdlculios la Regla de Yegars (Verreshman y cnl-‘!?égip ) .n: is del pgze yrga FRmpAran - con tew miemos resul tades ampé?%M?ﬁ?é}ﬁﬁ' :

Vagard y Schielderups (19171 1a gudl prodice para ssia una variacifn . Tanbidn we obtiene uni rgiagiﬁn funcional entre el corriafento Je la

1;nqal con la composicidn vaiuni?rica.au gag’aumponenieﬁ Mixios. }fhbrgga v 1a zoncentragifn, en la sigurents seccidn se dan los ?aia»

i ) les tedricos de los cdloulow raalizados v an la Gitima seccidn se pre—
net mudcloa ﬁ!#ﬁ%tﬁ para vl Cenira F, permiina ;ﬁalszar L1 fara& ‘senten a8 resultades sbtenidos y ias conclusienss.

1epar;d¢ '3 carr%a%onto dt ia banda d unnnda p&w&matvui i!nicus ﬁquiw S

'~*vllcnitl; uny de q!los *s cl mo#ulo 4*1 paau in!intto tVaa D@rnv !?62?' a2 ¥§°tga"

~L<,F°f1'r' }?be" i da rtsuifddaﬁ "znﬂ‘bx’ﬁ p‘*“ la b’“*' f '“ er}'h Es un resultade muy conocide de mecanlcn cusntica alamental. que la
b g e - . .
. !aznn purci y qu- atraiti usar uhg .consiante. dn rud ;qalvai-nio LAE oo Lvnnrqfa dt transicidn entve low_das pptm.rQ§ t;ﬁadan paru h, Qigggfan
S g,g.f¢:.. nl;iu;, Et u'ro modeln e ol modalo d&! #tbmn dv htdrog*h#  en un pozo ractanqular tridimannionat fafinito) os 4: is farma!
R R N + . Do e ) . . B X . . ; ) ‘ com .
S e . - . ‘ - L i e R S ‘ ) = S R Rt 2

[
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donde 1a iIs denats 2 esthdn bages IZp el ;s%ado ercitade, @ la mangay

VROD-4)

del elegtrdne # 1o conptonte a2 vienck sividida por 2T v & es’ la
dintancia dende el origen de la barréra potengial. Entences 51 BuUpo—
namos b elestrdn ged Cepirn F oatrapads en 2! pozo de las saracteris-

troas antevigres. 1a energla d¢ 1a Banda P EF ¢+ puedg emcribirse comg?
#

E_=c &7 SO
- R L )
F P ~ L 5.2-2)
Bl tomamom & A cams 1A separasidu en%rc\vaainos cerEanas en 18 red,”

Cpem wns constante que depends de las unidades emplsadas.

For niro lador en vl modelo del dtomo de Hidedgenn. se supone qﬁ@
2l slecirdn se aueve en un campo coulombiano devtrs de un m&dia die-
1éctrice con constante dielettrica slectiva ¥y la constante dieldc-
trica optica. En ente madelq 1a energia d& absorcidn entre fom dox

primeros sstados sctarfa dada poed

. - /m
g— E %’ﬁz K; F Lttt

5

dondy & ¢4 la ttﬁq: dtl olcctréﬁ. " % mgga"ﬁ 1a :Bﬁ;fanfﬁ de 91aacg,
div%éiﬂﬁ ntre 2$$'y Kele cnngéaﬁ%! éia%icir%ca dutica, Si BUpOnEnoE

ai Lentro F como qn a%cmc.ét Hidragﬁhaa da tc&yrﬁﬁ a dan caracter fg-

~iig~

e e L b b e 0 e T

tigas apirriovess ia bands F Bstarsd dada pers

Er=C K"

{5, 240

dyrde <§ e usa constahle gue depende de lag unidades egplesdas.

%
; h*!

Eatances para utflizar 18s constantes flaicas equivalentsd para
crlgtales mixips, usamos en 18 9lqr¢%15a (%, 2% 1@ Regla de Vegard

L1917 pard el crintal mixto Mg, ey 100y,

a,=a,X+2,0-%)

£

en éunde,ai.gs la distavicia entre vacines eprcannsg de la red de la

-

(5 2~5)

compongnie Nn oy &, la distanzia entre vesiros vavcanas de¢ ia compo~

nante Mmooy X 1a concentracide volumdteica,

% eonsideramos 4n compertamignto del mimmo 1ipe para la capstante

dieldstricas

f<;,,‘;..-f ’(:’e,x”‘“‘? (1-x)

- . P

{5.2-4)

. Entoncesn ?;ndvema; pnrt iu %tnﬁa # de un. cr!sici miztas #n :naiqu‘era

dn 108 66& *pﬁaiaﬁ *quf dii{ﬁfféé%r L 24 faﬁgiéh ét 14 Coﬂﬁ!ﬂ??&cicﬁc

ia txaﬁe@%ent~




/v L‘ b 1T
- - ' -
.E;&X)o-(: 53)(4'(’9;(; K}j 3.2-73
dunde < en <p By Regin e mpdelo ¥ boes a o ¥ tambidn segin el
Madeio., ’ )
. -

Para obtensr al corrimienty de la handa ¥ &r el zristal micto.
usames como referencia la Hnea recta qus unz las enéﬁgfﬁs de low piw
cos de 1a bandx P de los componuntes Purcss #n un diagraﬁg dz snergfa

L
ve, concentracidn {Fsgura 5.2-13; 0 sea #} corrlmients de lavbanda F.

AECH serfas

AER)=EL(K)-E - (5-5) X -

{5 gy

dunds Eil'“ 2l pito de Ia banda F de Ja componente con constante de
red a 2 Y 3’ #1 pizo d» 1a oteg compongnier obtenidos umands Ios mo-.
delow discutidow. Ests corrimiente ws #1 ﬁubfva a comparar con 10w wa-

lores saperissntalesz,

11.3 . Resultados y Conclusiones.

Lorn o1 shiwste dQ c#froborar 1a Regla de Weyard con resul tados expesi-

anntninun L la Tabl; 527 ﬁ? presentan low cdiculos pars 14 cons:aaw

Cte de red de crintaies mixton. dr KE1tRECT . segdn ia Rggla dw vagard v

lou vnlsru cxmrlmhnlu ripwudos pov &mmlnqw el‘?szi « Sw pu-dn

¢ - . -
. LR
-~ ‘ N h

’ . - s b0

Cop e r aeme e h e e IR L g e

S e g™ T R 20T T s

chservar um buen acuerduglzn 4 Tabkla B.2-I3 se presentasn las eners
gfas ¢ Y& banda F esands. el modele gel va&o MRy v &l madelin del
dtoma de Hidrégenéltﬁﬁwd para las halegenuros 48 bRlasio v los halo-
genurts de ﬁgﬁidiQ Y %% :gma&réﬁ can resul fadey !:ﬂ*?i%ﬁﬂ?afeﬁi w3
puEds Abarr /3 gus 2l MP oros da sigtemit rodngnts YALores potv Beraba Je
Jos resuliados saperimentales,r mipntras fgus el ped lqs.praaﬂ?ia mas
dinperses alrededor de los veaul tégos saperimentales y &n general mis
c#mcﬂnnsp por Lo tanty se pubde conzfdersr mgier mpdels pars &b Cen-
tro F, En segulda en 14 Tabla $.2-11% se pregentan IQ; alorsas walou-
35655 para cristales migtos de Mﬁlv_*iﬁﬁﬂr$, ugandd la espresidn
(%28} ¥ S COmMpAran oow vaiurén n:per%m&ﬁ?aleﬁ y @n ia Tabla 5,21V
las valores caloulpdes para crisf;in mistos de K., *,t)cumkm ¥
R!’-c, ‘0”1(! i ils'ﬂr- cnmparindu}as can valeres ssparimentalss. De los
valorws pressw?adss ev wwtas Tablas podemds obserwar gue la aarlacian
det corrimients en, funcidn de la ﬁnnﬁ?nfrﬁ&}ﬁﬁ tiens el conduerLaniene
ty cual itative egrirecto gue tienen los resultados wxpsrémsn%alé;.
signds menpres en asgnitud. Tambiéh pademos ub&ary;r en la Tabla
T.9-150s gque lss reeudiados wiperimentales de Saakula y <ol i3y
V!ereshmaﬁJy’aai; (1968 Riciérdn sus b:pdrlmoé?u& a témpcralura A
piente ¥ @ma&ala Y anl. <1?3¢> @ w!?n'f- Em ;ﬁbmrqa es dudoso quw
dsto sga ia rana de La. difﬁrancia, BRI en gln.r%i e} cnrrimienio
d:flfre pﬁca &wn 1; Qemperatura, sa@ﬁn podemed: ebs&rv&r e Ia Tabla
5.4*10 gar ips valurgs repcrindns par &nap&éngar, (1? TH) de valorswm de
"Ta banda F a dos tsoperaturas distintax. En esta misw& Tab!a sdﬁa aaa~

rece pl n?aﬁ%e sbtenido pob 1 HP. Va' qua +1 naw nada nlaq&na gﬂnrrlm

bmaiéa a:tsaa » qu: K’ 2. 1? para tos 599 cnmannanflt v esfn no- vaf{a

‘s

L3
S




econ la concentrasidn,

Por Lo awiaria?méﬁtg expuasio podemos concluir que los modelos
aguf tfatados nos dan por rosullade un comporitamlento cuslifative
spprecto 42l corrimiento tedvico de la banda F. ﬁagﬁq ap&rlcw.eﬁria
Figuea %.2-1, mismo Ouve no na side establecido por 1os madelna‘da
anaedinger (1783} vy Logatoroy y Evargpatoy (3970} vy son una buena baue
para tradar pi protiema per modrlos de semicant{nun,”&axeﬁ camo 1ok
4 Giapman (198¥)y Krumhansl y cnl. L3%53). "

+
N,

Sin embargs, 1a solucidn serla necesdrisments inplamgnicsda por
. ’ [
métodas rumvricos, uin solusidn anallticay euto Be presenta en Ia wi-

#
guienfe swcclbh, . ) -

cEanstantp-de eed wn Angatroms.

. ST A T el s L

’ -
.
TABLA B.2-1. ! S
x‘.“*?cz;nb"u
- o ;
S " aten, ’
o .e.20 §.292
8.7.  6.318 §.322
7.8 6.435 6.431
CBS.Z . 6.4906 - 6.4
-' bo.s 6.592 6,592

$ de Gnzedinger., «t9%3
_Constante de red para el cristal minto a™, obtenida utilizands ia
. Regla de Yegard dada por fa-sipresidn (5.2-5) . Las unldades de 1a

it i b e s ol




g

*
FIaURA T.2-1
TaR.A Bax-li , \ﬁ
E .
4 '.
’ = « ef wp F man £;{ex§}; .
XF 3.9 2.0 . 2.847
ket " -z.88 2.13 . zan
#
’ e KBr 72,603 1.86 2.064
L 4] 2,28 1.4% 1,875
i RbF 3.5 2.68 2.428
A . i
abel 2,597 . z,13 2,050
1 Ed t - I
. RBI 2.89 1.52 ot 08
f:m?mh?inme H‘p#ce de B, ll-f; y . Eg -wan_.ws:aau de quf; N
L B e S L e e et o, spra, eon das srpee
d ‘ aden ar ‘ r&rit;t » ‘l : S Ey on eV, abternida con las ::presianas 1253 y i5.2~4t; “een
= . ‘ R cp = 28,291 & estden Angatroms v cpp= 10,8,  Para thdas Las tablen

' ee han usage dAios en iam cnn§1¢ﬁ%nn de red y dietdctrica de W.R.
. - ] Fowl»m. {1968) . .

o ed24-

N A

e

e o
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111, El Uspo 48 Modeles del Semicovit{nuo para el Entudio d¢ Cristales

Mizton.

1t1.1 Introduccidn.

fumonemes qui los metuéus del memicentinug pars &) W&w?f& s %an 14
dnicus  gue ‘pusden  dar T alguana infapmacidn © 41, ya que por page— ~
Los del tdn puntual dricamente e pusde hagee :élﬁulaa de la banda F de
Tabsorcidn en erigtales mixtas con Wna cencentvac:dy ﬁﬁfﬁﬁx 2 wada ung
de los componentes (Logalarov ¢ col. 19700, #al, al cb}aqivmu aﬁ aEta
seccidn, e% presentar las cdlcuios phrea el pico de an&fgfa ﬁgwau handa -
F puara variaﬁ canc;nfrac:ones de crsﬂi&%tﬁ migton de ECLEL ~ X}gﬁﬂrx y
¥Rl - R¥TRBOIY. aﬁaﬁ¢c lon moéalﬁ* det semizont fnue de §lmpgon ¥i9ﬁ9}

‘y Krumhansl=Schwarts €1953), i y

111.2 El Metodo de Cileulo. e

Siguiende & Simpson {1747): 1 Hamiltonlano para 21 Cenlre F. s

TLiRrERA comol

HK) == 5V,

vl i/ (x}

1% .2~13

Las energlas potenciales, deponden de 1a'cuncentra¢fdn X. Para )

cristal mizdé ME(1 - X):M2X .

Uunds patmciaxn dol modelo dr simpwm talu cmua e éigwtwm .
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5 :1 Lap. UNG ¥ can;i&:r;nda Egpifci*&mtnfa qav la mgzqic &ﬁi mris?al

minto ws hnmcci’ma tmérm&n T

Y

X )r ot !
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R(I-wJMzX Ble=x1+R x ¢ kz,(f-‘x}i‘»f‘.‘.@(ﬁ())

| / ol
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donde pir} thlﬁpf ,}": siguiends la Regla 4o Vanr4, {Vagard.
. &
591?, Veereatman. 19813 mi. eds Ri: R3 son las »ﬁ.:nhrwmmas dg red ¥y g

radios de-vacapczias 48 las compongnten del gvristel misles Ml oy 2,

Suponisnde proptedades §ivneales pacva un ¢ristal haldgenn alcaline
videalh proponemdg un compardamients simflar para las <onstanies diew
iittrif&z ¥ oS80 KQ; ¥ KO2 gari las. camg&anaé*s del zriwtal misto. Lg -
cnnstanze dseigctrirh «ﬁtat:g; tiene unas- d#ﬁmﬁﬁ&ﬁﬁ%d no~lineals {(Kami~
yoaghi w» col. 19748 para 1ag cvigtales FOLIKHr y KOLORBCL a una chnoen~

tratidn dada. la curva tiene una concavidad speve y aw rapohable con-

siderar por simpllc[dnd una dependencia 1 iveal.,

. Fara usar &l mdtods de Krushansl-——Schwarts (D993}, tal como Se
plented en #] Caplitulo TRES, €% nececaric implemsnisr une cerreccidn

al sodelo ée Bimpsons smodificade Vel en la ?arma;

i

|
;
i

P T,

A, .
V(X mqa (r x;ux X(f x).f}(x Z(R,(f ~xj4 Ry xJ( ""’*"‘"‘

(8. 3~3)

Gﬁndt per n:mplicidad. |a9aawmas un cumpur!amit»%a zin#ua cen 1a caﬂ“

ctntrttién para ia a!in?nd »«%mtr&tca &n iu anlMMM mixtqs R )E;«
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X, son Isw atinidedes de los cristales puras.

Ambos modelos fueren weades para calcular la snsrgfa
3 )\3‘ V.;!(’X‘) (¢ n2}+6¢y, )+ c:(/,.er,yq,t %)

V5 .3-4)

7{(,<, e (6C11)* 02+ O/ )4 (ayr)ox)
[0z, 2, )+ Q3,2 <1+ Q (4,2,%) fg +2 (0. (2,3 x:)+£L(z 2 %)
5 3

+Q(4,3,0)/4)+ X (02,4, ) +0(z, 4, KHQ{%%%)M} )]g

€2 1a eapresidn pars sl estade ls de tn&vgfa;

W, ,(x) = )' P/ ,,ﬁ(x‘) (w) ] zzr,,w.t
C:-—-(——-ﬁ{)ﬁ‘:‘i Q-f«%’;df,x') " ' o :es“:sn-a;‘

e la tsgrw&&gg sara tl~!i¥¥6$ de anergfa 2p. é&ﬁéé ;{ #s un pardmetcp

cs(f 3+

variscional v se tiene

Q("! , X l f&("”}“ﬁw -2;\16(_1_ '*f-“’
el Glhml= | +7e "dr

a(«)f o "*’4 SN
S of €4 Ege S

G(z ,,) f’""*‘ o R0 T kGd

ie( xl 2 k Ct~>€)4~ K;

' : ‘ ‘ B o

w

K (L)= k:,,{f-xwhzx
fZ(K}- Rylt-x} P2, x

Bl resuliada v bl leMwe hagiorofy Qwﬂ,’ﬁ}‘ w ¥y cora/aa‘).

.
H

e

y r&kalv}enca para A,

I[31.3 FResuitados v Longdlusionas,

En'}a Tabla T.3~1 se muestran los valoves de Ias pardnetros utiliza-
dos en nuestres céitulns.uLam Tabkias B,.2-1% ¢ 8. H«11] dan fos valoves
de-la banda F pard ol KCIKBr y.el KELiRECL, respect buamenis, able-
nidos usando los medelog d4¢ Simpson y Krumhansl-Schwsrts, los suales

#sE COMPAPAN Coh val ares fEperimasntales.

La Tabla T.3-IY musetra los valorew weperimentaies vy calgulsados
para el toarrimiants de la banda F para el ECLYKBr: ¥ comparades con
fou vgi%r:s Qﬂn&rémeatal&a de Smaknia (194F), Gnasdinger y col. (1952

¥ Veeveshman y col. (1980},

a' xnn ?&blau S.QMI!» BeB-IIT ¥y ;§3~1v, apnclubmos gue ¢! modelo
“de ﬁrﬁmhanal-ﬂmwart~» fos da un mejor canportamiente Cualliative, reg-
pects a les vnioras txn!rbmeniales -Bln nmbargo, wniog valores fueron
uh!rnldan gon radlon de vacancia mayorcs tﬂurz Mu ) (ae 1?&6)-

S e lp; unadau . e mod:io dr, 5impsnn fsnimn; 145?:. Encqntramos FYIN

qua Jon rlsu&iadqi wun “muy- innssbian a cambaoa du radlu& du uamancia,
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meanty de la bands F vy acercdrios a les-valores sxperimentales, Log

v gue el <omportamrenic del rorrimiento de banda en Cristalds mictoen

Meds marmbitute ums buena prisba para 1‘5 mejores valeres de 0. . e e i . . -
B o R F un med .5 ra : © nusies reflpjarfar el e2fecte 4pebide a defectos tales eans dislocacio-

Fara valores arbitrarismante mayores a 108 g Rulz Mejfas £ coreri= . .
. nE%. Gue pupden formarse en jon <ristaless mixtos vo k)l proceso g8 ivee

mlento de la bavda F oscila, ) .ol e , .
cimipnta v gxplicaria tal wez, o diferencrd auatangisl d@nted Lo vam
\ . ' 1uveE expevimantales Jde 1@ bands Fode Ceakula y col. (13 vy
Tampbdn se usarsn velores aiustados de 1a afinidad. en el models &
. ' Yeerpstman y.¢ek. {IP81) guw podrfan haber trabaisds cen MR YAt e N

A Hrumhansl -Schwartz, para osl.reproducie 1os valores axpevimentales

de [# bandx F oan <ristales puron. Ly

meplidas o Jdistintas conventvas coed o Jefeoton, Yules come disloca-

grcang, Buly tamb¥Eh hos puadys 1isvar 2 considerar Get parte Jel

Se wncuentré gue ¢} pico de enargfa de la banda Fy  Gpargee  en ceviam ente de ia banda Foes debida a sfectol de len Jdislocac,pres el 4

cual puede ser apreciable. segdn se vid en el Capltule Dog. ¥ ésta

. [ :
%1 1ado ervdneo de la tinea gue une los pigos ¢ 1a Banda F 4¢ los

crintales puran_tagprimiehgus positivos), o . o parte hatrfa que Cormiderarla en ¢l mpdelo tedrico, Asf, creemns gque ¥,

‘ . c et 1a medigidn 4l corrimients de la banda F con menitorso de la concen- {
E£r la Flgura 5.3~1, mostramds low survesn para el EEItKBr. usands ) .
gura aamd - - Frbyes B ' trgeidn do dofeetos pusde %8r de muahs ub:lidad.

¢l modelo de Keumhangl-Scheariz con les radios de Rulz Meila. Tambidn

aparscer ia curva experimestal de Veereshman y col. {1981).
P P ® v i Tambrdn. atra racde del pobre siuste wntre valores tedricos vy ex-

e T : : perimentales podrla sor #1 uso de uns insdecuada " dependencia con ba

'Cuantitafivaﬁante, 19% valores ¥ufricos soic pequeling respedts a . . - )
. : . cnncunivaci%ﬁ %e wn 168 valores J¢ las covnstahtes eristalinas usadas

* jos valorew exper imentales. Tambidn podemos observar god los valeras .
1 a ‘ 2 oy el cdleuln. En el futurs se 4paba;ar£n otry tipo de consianied Jde

erperimantales on conceniraciones similares de L1 B0 som gt ivae . L :
tipo wio Llineal: prabandsles tapto sn los modelos sencillos, camn en

Tanten, Exto pocria deberss al hecho 2e gue Yos cristales tienen mu~ )
L . L tes modelos del semicontTaue,

g e

“ehss defrcton, 1al comp dislocaciones.. .

En low cvfufﬁiﬁs aintow, ue ta?mnn muchns defsetin, anive suton

demtacan las dislocaciontms las cuales pntdon'a]y}ar{il-;r#s*ai-ét‘i&" : ‘ )

linaemlicad. Yambifn ¢l uwe dn'canﬁtaaiigfa1wiiqiqita§ drigeantes & : . ‘ ’ ' o _ .
law usadaw aquie pueds hacwr cracer low wn}d%t:*%uﬁéi@q;fuii Eqvﬁiﬁl . . oL ’ '
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THBRLA S T3]
Valores Ju los perdmetros uoadgs an este Trabajo.

Pavy ol medele de Simpson

vadio de vaéﬁwgfgy M.}
i ﬁ,;ﬁcl} ﬂatﬁai«*} Rziﬁﬁzﬁl}
i 5,977 54378 4,880 .

|
P

Fara 9L m&dgla 4% Brumhansd -Echwartz

radin dae Va;aﬁfﬁj ran, ) atinfgades eleutrnn‘cun {c) feﬁ) ;

L ;
Ry {KC1) Ry (KBi) "Ry (RBEGLY X,(KCL) ,ngnsr} Isiﬂbﬂl3e
5,486 s . 7hg 5,7868 002 .unanz L0153

Fars ambos aadeios (43

conmfante dieldoirica fhtica .canstants dleldotrics smrdtiag

Hoy(KEL)  KoptKBI) Ko CRBCL) KoCKEL) Ku(KBZ)  H,(RAC))
et 2 il
2.3 . 2.3 2,19 468 4.78 5.00

taa nt &&Eth 1937 .
hm m Mi‘z mejifa {19847,
'égr Be Opinsy wdnd 1769

(45 mm‘fm (19E7y

' . o - IS §:7. 28

TRBLA 3,811

L4 B
Evargla de Bdnda F {o¥)

gxp {2} exp (b}
x{1wx,;cz Elmpaon Kramhansi Schwarty Grasdingar Smakuls
s
0 1.7766 2.2802 2.22 2.3
6.2 . 2.2320 "
6.215 , 2.1 ' e
.25 1.7320 2.2224 : 2.22
0,30 1,7212 2.2069 .
.35 1.7105 2.4974
- 0.4 1.6997  z.res
0.45 16950 2.1735 )
5,525 ‘ 2.067
D.50 1.6852 2.1616 ER
.95 1,624 2.1498
0.56 1.6638 z.1379 -
.63 1.6618 z.1261
0.662 ' 2.026 ’
.. 0.7 1.6508 2.1187
) 0,78 1.63%8 2.1049 2.07
R . 2.0931
e 15926 Z.0061 1,960 2.0%
) ﬁa“aaaw

wuiorQl de lam anerg!as ‘be absorcidn de ia banda F &n »V, u«unan Low

,mﬁdwlb@ de’ Jimpson {1747) y Krusbans) ~Gchwartz (19330, ﬂhrn ﬁrilt-loﬁ
Cde KCLARBOT, Esraﬁ ®e THMpErdn con yvalores rxptrlmvntalnﬁ e .
ﬁ,ﬁnuémmr 9%y, kauia si%m i NN

:;(#f LT e .
{5 auaémaau:a REE TSI . ST oo - | ~13%e

ik NGy il?*S?,
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Féehl i D, 3~Fit )
TAELA 5, 3~1y,
. _ . :
Energia de handa F {pwd
- axp (A}
m:;( $ox) . Simpson Krumbenal-Sehearty . Bmakuls
' A K ’ KL 0.57.0,33 0,50-0.50 0.25-0.79 KEp
t . 1. 77686 2,2802 2.30 '
0.7% - 0.28 2.2460 . 1 Co ,
: T o : E(X)(maV) 6.0 -4.7 w3.5 . !
0.67 - 0.33 1.7383 . . 2.50 a o ) . 4
" . Simpuon ! :
B.65 -"0.35 2.2296 i f
8.63 - .37 1.7346 : N £ X) (mey) <1275 -2.15 ol 225 i
B.60 - 0,40 1.7318 2.2225% : ‘, ) ¢ b oS . -
0455 « 0.45 1,7273 Cdeimy. : - :
. . s T . ~E pxp.(med) -17.0 -22.0 ~29.8
0.50 - 0.50 1.9227 2.2082 - Z2.13 o) ) i ) L
- . Y e . w . [Geekuln” K P S . . L. .
G.ﬁﬁ - 3.55 1-?181 2.2!332 Es . . 3
D.40 « D.60 1.7136 2.1963 . . £ axp.{meV) -29.6 ~34,0 «25.0
0.35 - 0.6% 1,7081 2.189%2 ’ ' ' Lu;uanaaa“”
0.3 - B.70 1.7039 2.1823 . : . ,
0.2% - 0.25 1.6995 2,752 .. z.0m . : : ' : -
] -1 318784 2% - £.05 ‘ Energls saleulada dei corrimients de La banda F en meV para KOLtEBr v
- : ) cemparads can valores exparimentales, )
rx // . R ’
: . ta) Le Smakula 119873 .
€2} De Emakuls (57633, ’ -k De Ué:éﬁaham t1vE1),
Valores de las enprglas de ﬁm‘a;:ié’nw dr 1a banda F oan q";l ik staw ' - : ‘
: arist .
ies de KCItKBr, usands mudelos de Sispeon ¥ K%u{#?yﬁgﬁgﬂﬁﬁﬁz*ift‘rgifg: . . .
A oomaran con valeres eiperimentales de Smavuls (19631 y Veerssham ) ‘ ' : - .
Tewme- s : L e
- ’ . ;{ *
n e N £
..... R [..
N
o - - e F ’
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1. Introducgids.

Lot defectes de 1ipo modecular on @anarai $an‘a@raguﬁuﬁ ‘d% 408 8

mig defecton puniuales tal coms ol Centrg § , en Wuﬁ%{fn CHTM, NO0S

intearssa un apregady gue no ha gido sstudiaco. el gus denominames - R
Centra Fobly, posiblemente formada pae unm Centre F oy un Hidrdgons

interenticial wesing cercano. configuracidn gue gaf#c; estar de scusrdd

com 1os cdlecules presentedes n la Seccifm Fis ya gque estdn e0 buen

acusrdn son low valtres experimenialss. Previo al dpgarcolic telrico

3

para esios cdlculos. digcutiremos aqu? leg Centros 7 v U (Hidrdgeno
L e -

intersticiall en forma mimultdnea,’ . E

Rl

€% blen conncide por large tipape (Feitz. 1982} que los Centrod Uy

#x pueden formar #n griglaies come el M1 iKH: 97 lom cuales se torman

a

Centros U (H" sustitucionales:: &l ivradiarios =on oz de longitud de
prda dol erden de 200 mes s tlene una segunde etapas en la gusl se
formas Tentiog UL (H intsrsticiales) y Centros F. va gue al sxcitaras

el i H™ ge resl tza ane rescsidn del Tipe?

RS 3w A i

o Centroa i} w Cantre F + Cthtfﬁ-ﬁx

M "

Deibiﬁq ¥y &nl. (19063, gncurntran gus a ¢§;rtgs tepperaluras: Ssbos

dsfecin; tCantron F y Contros Uy ) conxisten eatablemente, yi que di--_

" L] T ta
tactan 1ok wapecteron de abssrcidn vy restnancie biwn resuslios pars *
amben wentros, : e

L GuTE Aal-2.

L BCETCE ik agragade malecular

Fostecigrmento Dumke v Souza 19631, reporiaron gue en oriwtalss
o ¥ s T e e -y
do KO, trptados de tal manera gue se forman Cenlires F oy U&, tetéautan
efeclios autuos enire ambcs defectos. Pacticularmente. repordas una

nueva banda -en ¢l sapectre e abegerodn gue ateibuyen & un agregeds

7 wentvo F oy %z g otipo molesuiar. Hn s4 trabaie sparsge esquamdlie

caapnter el comd de pregents én la Figuras &,8~1, Emta praopssicidn

la cealizarus en wuna forma metamenis edpeculativa. En un %éabajn aas-—’i
tevior sstox sutores rsalizan un cdlaouie simple. considerandn & ambos
dafeaton comn padre Jdy gaienc}gis SonRl YR Que ;a‘se;avacidn para ol
e§raga#o melecuiar es 4 segundos vecivos. tal uamQ aparece en Ja Fie
Frobsblemznte e%ta sagurda configuracids es mds razonable
gue la de la Figura 6.1-1: ya gue de manETE miditiva en esta Sltima
aqnfrqmraciéﬁ podrta weperarze que ek ﬁf tenderls A& ca8r & LB wWRianCcia
del Centre para regresar & 2u fﬁrma primitivis sln enbarge esta pro-

posisidn #% tambidn eepeculative, va que ne hay evidanc:ia cefimition

# PrimeTos VELINSB.

Finelopnts, o la dltims Seccids s2 dimculen algunos cancepios

alrededor del Senirg Far mn oristales miztos,  YEma que we s ha es-

tudiado tedricamante v agul se pratende hacsr un andlisis pretiminar,

Y S
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11. &% Centrg F-UZ.

1.1 Introduscida, . . _ L

El agregado formada ppr el Ceniro F oy e} Atpmo de hidrdgens +n’terstlx*
cial Jdenominade Cenivg LR, ha tide eatudiade por Dumbe y $6uza {19744
chteniende resuliados «iparimenitales pars la 1lamada banda ?7ﬁ2;zyn ,
sristalen de MCY: RBTI vy KEr, Posteriorssnis pressntaran un modelo

tedrico sencilis tBuake y Souza. 978} en el cual consideran &t Cantro

F oy a) &tomn de hrdrﬁgwna coma un pPar de pezos dp patencial ajustedos:

¥ <aigulan ») afects de ta pertuchacidn del dtoma de hidvrdgeno sobre el

Cantrg F an KCi, #] resultade no @ ajusta iy asen al wvalar **gtrr« i

ental: 1o cual conslderan razpnable ya gup fa !qopfa ¢t ;eréanbnaio»

e

ned 8E e es*rictameﬁie wal ida #n #siz caso.
. -

€% ot propfuite de esie trabajos wtitlgar e} modela sencillo de la
moldculs M2 e oun ﬂiglﬁctréan que Gunsideran Herman y cﬁ;. 119861 v -
gue fue usade pars s Tentrs Fg Qu&:ha resul tade satiafactorie nﬁief
wentids de gup 33 remdltadow Bproximados. sin kmbarga{ el eansiderar
a1 metlo fome un contfnus. no pusde ju;tificarsa & priori, Jdetida a
las paros de potencial de vacancia, éa el casy daf Lynteo FoUQ, wo es-
fanra éna mufuh aprokimacidn que. par& e} F2» y; que uno de los defectaa
#s un dtomo de hiarégahn. fie igual manera y n-aﬁdc una tiﬁni:c liml*i

lar & 12 wlilizada por Herman y col. para A Ctntwg F?*s %t cusl usk

. iow rawul&a&al~d$ 1a- mni#%ula HRds m¥ talcuxa una peuibie bta&i de

nbnurciih del ayntru -2 par l& cumpl!)c vacancia anién:cg-ten!ro 02

M

. o e B S0

e T R T bRy

£n ptids mateviales digtintos & Iea halégiﬂurbw slcalinag: e han
usado mf?odoi similares a Herman y col. tt?&&a; tal es ni cape del
Ceaten D aue annai@te on 4n Centro ¥ #n cayA vecindad ?alga un catida

vecino. Exte cantro e ha iraiade en ARBe y BLE (Pincherdes 196%) .

[1.2 Use de las Curves <de Potencial pera la moideulas M2,

La eocuacidn de Sehvddinger pars uns moldouls de hidedyenc. sumergida
en un medis dieldeitrics con wra sonstante dieldatrica de aita fracusn-

cla ke se expresa como A
™ o . . N R
sff;/mm =Eplan)

g Son law caardsnadas y el Hamiltonianse B del sistema e

(5. 8~12

9 W ¥
WOgar Gy

JE0 A - >:"(*%'Vf-z’a"z"“)f
.;.-f/zé 2+ f/;é_mﬁ. | S

aehde las fadlzes 1. y 1 sa refieren & Ic% uicctroansa ¥y A 8§ & los ﬂu«

164221

cleow. Suporlengo v&iida 1a aprovimacidn de 3orn~0ppanholﬂ&r« c#asidl"

ranﬁo a los ndcleos en vepogo, 18 ecuacidn t&;?—;%.rnsulia

v Ab.2e3)

wn donde . BT
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Introducivndp la nusve varsahis jedependisnte

-i"’ar*/é ‘ ’ o

shignemos . 1,

%[?134 V;x?j '.’ R/gsy E%,,‘:‘“O

ié.ﬂv@i

- [

H - i
1
i

]
¥ finalmente ’ ' % . i'
: i

Ev;'z.;-v;‘”_}gu'«f«%w N ST
R A g"gz/* o)

14 R

%f'z-"""
C A
Enxts é!!lhu tcunci#h tiene 1a !argn e 1a n:uséi&n pars une ool scu-

in dw hidrﬁq&na libfﬁ’ ¥y pudemcs uwar lﬁn r!sqlttios 9btcni4uw para

xta, unands gara ta diutnneéq enira los bétiaﬁt ’A a [ Tag . Para

nuseten prodlems 555‘ werd xu diwtancia tntro ol,n&czga Ly ;Iuma s

hiér&banu ¥ o or?Q*“ ' C*“*““ ?* N

‘asfy ukande las gurvas de pofsnﬁf&i para la silfcula diatdmica as
hidrngcnc H2 fLeviae, 19779, vtﬁrzuentaanu #n la Flgiaea .27, Loualev 7

Tamos v soabvre el aj% harnﬁuntai y 2 gartlr de este, encen!rnmos gt

Az
de zam £UPVAS Qe ﬁas dan Iu: t:%a@na theagé!suat y wul finaim*ﬁfo
podar sbigrer la anergfa de ﬂuastwa intcaef £ = e .
» &
fipt i cands 15 sntarlormente expupsta. el Centre Fjﬁz-_'ﬁ Ko ?tﬂ?“‘ﬁ
-mogt -
“ag: (F/2)2 = 542 ua
) ) [ o i 5 ‘
™~ '{—A& = 2!5‘?? W a.

* LJ

apnds aes la consfanie de la red vy sr ugo k= 2.19. Cop estm valores y
usands $14% curvas de la Figura £.2-1 se obtiens E' = 0.34 u.a, para
une trandicidn dsl tipo

: - + » b
L X'E, — B X,
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1a tﬁﬁt*ﬁiraﬁiﬁh‘ $in smbarge. esios vainrqs'ﬁea manares & loe wiperi-

mrn%mlﬂta Pars los chiculas ue u!ilnzaren modslos del tips faniftuu

i

utmﬂd# para luu constantes wtiliz aﬁas funciunqs de variafidn Llntﬁl
- Ia spnamntratidn. an base al comportamiento de la canstante de

red gue wigue 1a regla de Vegard (1917)¢

%;i:a.;;»w'a.'<:-—-x>, +aX
ELATRRT R . :

o

donéx L nurf; ia c@naiia!c de red del crl:!n: n&xta ¥ a N

(86,311 |
Y 8y 1as
ceﬂi?aaiaa dl rt¢ 4@ aaﬂa una de fas- :nmpunan!!s 6#1 cri:tni. Parn ias

+

steay wm!m%“ *&1!( come il €ﬁl‘tl§lﬂ!a ﬁiilicéxigg de alta y #.34& -

5

Rg b=

frocuencis y ¥l rodie d& la varancia se ussron relaciones del migmo
t&pé tlinealesd . I
<
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atveles de la moldoula H2 se esostarfan usacds congtantss Que var fan

Lo 1a concentrasidn,. Bl obipto de¢ swia Baceidn *e Llevar a cabe e}
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de Ja @ana!n%r&:&dn, a cual tigne Ln nﬁ&perthmirntu wm~1ineaf“ 1&
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