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llota

Se ha tomado Ia palabra trscatteringtt directa-

mente del ingiés, sin nin¿1ún intento por tnaducir'1a

al castellano. La razón de esto es Ia falta de cqui-

valencia eon una patabra españoIa adecuada. En algu-

nos textos se 1a t¡aduce por "dispersiónr', peno esta

palabra designa un fenómeno físico distinto, que in-
terviene en e1 texto de Ia tesis, y luego no puede

ser ernpleado aqul .

Asirnismo, se ha usado un anglicismo inacor:t¡-

bLe desde e1 punto de vista del idiorna, como es 1a

pafab¡?a r¡ scattereado rr . Defendemos el uso de este vo-

cablo po:r su co::niente uso onal y por 1a necesidad de

1as fonnas venbales de::ivadas de la paIabra I'scatter-

tt:"'

vt_



RESUMEN

Una buena forma de estudiar la estructura y

diná¡nica supenficial de s6lidos es rnediante scatter-

ing de átomos a energías en el nango térmico. Xste

nango de energfa incidente asegura clue el. haz tiene
penetnaci6n nula y Ios resultados obsenvados provie-

nen de la inter:acción con 1a primera capa monoatómica

deL sólido. Sin embango, si bien 1as técnicas expe-

::imentales han al-canzacio un buen grado de desanrollo,

e1 problema teórico de las colisiones gas-superficie

ha sido resuelto s61o para las cornponentes e]ásticas.

No existiendo una buena teoría que considere las in-
tensidades de scattering inelástico, gran parte de

1a información contenida en resultados experimenta-

Ies no ha sido aún ext::aída (potenciales d.e intenac-
ci6n, relaciones de dispersión de fonones superficia-
1es , etc. ).

En este t::abajo se presenta una solución para

scatte::ing inelástico considerando solamente colisio-
nes con intenca¡nbio de un fonón, Se desarrolLa tam-

vL]-



bién ulr criterio 1;ara cecidir cucndo cijta apro){ ir,aci6¡.

es apiicable y se calcul,an térninos <ie co:rrccci ón ¡'.., .

.!^nttcrjng de nueho¡ fo¡9¡r:31 ll'i¡"4 -loa c"ltr-'1; í'1" 'r!1.

stos sean nccesarios.

EI problema es tratado con todo rigor ffsico,

de modo de proveen una teo¡:ía confiable pa)la eI aná-

lisis de datos experimentales. Se oÉtiene una expre-

si6n pana 1a secci6n eficaz diferencial en funcidn de

, un potencial general , considerando un modelo neal muy

general para eI s61ido.

La secci6n eficaz dife:rencial para e1 sistema

He-LiF fue caLculada usando panámet::os estimados pon

otros métodos. E1 acuerdo de los datos calcuLados

con valores obtenidos experimentalmente por otros au-

tores es exce lent e .

vl.Ll-



f NTRODIJCCI'Oi.I

El" scattering de átomos a energfas en el r¿ingo

térr¡ico por supe¡ficies sóiidas está llegando a cons-

tituin una úti1 herr"amienta pa:ra e1 estudio de 1a es-

tnuctuna y dinámiea de superficies.

Estermann, Frisch y Stern (1-5) fuer:on los

pnimeros que ¡eportaron expe:rimentos de scattering ató-

mico pon superficies monoc¡.i s talinas . Su interés, sin

embargo, no ena estudian 1a super.ficie, sino probar e1

compo::tamiento ondulatonio deI haz. La época en cue

estos experimentos fuenon realizados (alrededor de

1-a30, en la alborada de 1a Mecánica Cuántica) explica

e1 objetivo de 1os autores. Estos hicie¡:on incidir

haces tér.micos bien colimados de II2 y He sobre super-

ficies limpias de NaCI y LiF, detectando las intens.i-

dades scattereadas mediante un manómetro de alto vacío.

EL 6xito obtenido aI observar un espectro de dif::ac-

ci6n de las mismas características del espenado aL con-

siderar 1a r"ed super.ficial como una red de reflexi6n,

no impidió que esta técnica fuera luego prácti.camente

abandonada hasta la década de 1960. En esos años, eI

fuente interés pon eI estudio de 1a superficie <ie los

s6lidos que hoy se obser:va comenzaba a nacer. Sin

l.
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e¡'ibango 1os progresos realmente significativos en sca-

ttering atómico, ya sean éstos en 1as técnicas experi-

mentales o en 1a teo¡fa del fenómeno, comienzan a apa-

rece:: al-r.ededor del año 1969 y en 1a actuaiidad este

método no ha superado completamente aún su etapa de

de sa¡:¡:of 1o.

La raz6n de esta demora estrj.ba principalnen-

te en los numerosos problemas exper:imentales que hacen

de esta técnica un método 'rdifíci]'r. La limpieza dei

blanco es un facton crítico; en efecto, dado que e1

haz atómico tiene penet¡aci6n nula, basta 1a existcn-

cia de una capa monoat6nica adsonbida por. 1a superfi-

cie blanco para anula:: toCa posibil-iciao de vcr naia

de interés. Técnicas de ultra-vacío deben ser emplea-

das para obtene¡ una p::esión de 10-9 tor:r en la cámara

del blanco. Esto permite conser:van 1a limpieza de la

super"ficie durante un tiernpo razonable pana trabajar.

Muchas veces es necesario mantener control sobne Ia

conposici6n quínica o Ia estructu:ra de 1a superficie,
1o primeno se consigue usando espectrometrla auger en

for^ma simultánea, mientras 1o segundo puede obtenerse

anexando aI sistema expe::imental un monitor de difrac-

ción de electlones de baja enengía. Muchos problemas



nacen de1 hecho de que un haz de átomos neutros no es

tan fáci1 de manipular como uno de partícu1as carga-

das, ya sea para su producción como par:a su detección.

Los haces pl.oducidos por toberas (nozzle bearns), ge-

ne:tados pon una cárna¡:a con gas a alta presiór. de 1a

cual e1 gas escapa por un agujero de algunas milási-

mas de pulgada de diámetro, expandiéndose en ei vaclo,

constituyen una buena soiución por, 6u intensidad y re-
lativamente buena resolución en energla (menor a 10%

de dispensi6n en velocidades (6)). Respecto de los

sistemas de detección, 1os más usados de 6stos fun-

eionan en forma aná1-oga a man6metros de ionizaci6n,

técnica ésta de uso conriente en al-to vacío; llaber:.e-

cke:: et al. (7) consiguier.on, sin embargo, desa:fro-

I1a¡ un detector de átomos neutros de estado s61ido,

desafo¡:tunadamente su utilidad está ::estringida a

átomos de hidrógeno y oxígeno.

Si bien 1as técnicas exper.imentales de scat-

ter.ing at6mico han adcluirido en l-os últimos años un

desar.r"ollo que puede consider.ar.se adecuado, no ocurtre

así con 1a teonía del fen6meno de colisión, necesaria

para relacionar 1as obsenvaciones con 1as magnitudes

físicas que se d.esea conocer. A. Tsuchida (8), Cab::ena



Ce11i, Goodman y Mor,oor'r" (9) y recientemente Gari:,a1-

di et al. (10) se han ocuDado del problema de scatter-

ing e1ástico de átonos pon superficies, consiguiendo

grandes avances en su soluci6n general. La teoría de

CCGI,f es váLida cuando Ia componente de scatiening in-

eIástico es despreciable fnente a ia componcnte el-ás-

tica. Hábilnente estos autores ciesarr.ollaron las fun-

ciones que intervienen en 1a ecuaci6n de Schrodingen

de1 sisterna en vectones de la red reclproca supcrfi-

cial; dado que pana ener:glas inciclentes en eI rango

térmico eI espectno de difraccidn tiene un número

finito de haces difractados, sól-o un núnero finiio y

definido de vectorles recíprocos. dar.án contribución no

nu1a. Esto permite a CCGM obtener un sistema de ecua-

ciones algebraicas acotado pa::a 1a mat¡:iz de t¡:ansi-

ción.

La teonía de CCGI4 para scattering eIástico
plantea 1a ecuaci6n de Schrodinger pa¡a un potencial
que es eI valor espenado de1 potencial de intenacci6n

entre e1 átomo incidente y la superficie. Es decir,
supone que 1a partícu1a incidente só1o es capaz de

EI trabajo de Cabnera et a1. (9) sera Ilan.ado por
ccc).f .



"ver'r eL potencial promeclia<io a través cle todos 1i,u

átornos de la superficie. Obtienen de esc modo una

gran sinplificaci6n te6r'ica. En el '¡rescntc trabajo

se demuest¡a que Ia suposici6n cle CCG)4 es rigurosa-

mente váIida, poniendo sobre bases más sóIidas esa

teorla.

La soLuci6n obtenida por Garibaldi et aL.

para Ia componente e1ástica tiene e1 mérito <ie mos t¡'ai"

una explicación cuántica muy directa de1 fenó;neno de

"rainbow scatteringr', pero es, sin duda, de nenor ge-

nenaliCad que 1a soluci6n de CCGM, la cual se pnesen':a

en funci6n de un potencial- generalizado. La sol-ución

inelástica de Garibaldi et al. es también de menor ge-

neralidad que Ia presentada en 1as páginas que siguen

po:r análoga razón.

Una gran cantidad de t::abajos publicados en

1os úLtimos años (9-13), mostrando tentativas de solu-

ci6n para e1 problema de scattering at6mico inelástico,
da pnueba del interés que despienta tal so1uci6n. Si.n

ernba::go no se ha conseguido aún ese objetivo. La raz6n

pana establecer esto es 1a siguiente: eI interés de

1os expenimentos de scattering inelástico de átomos

:reside en la obtenci6n de 1os potenciales de inter"ac-



ción gas-supenficie y en eI estudio de Ia dinámica su-

perficial a nivel microscópico. Las teorías aparcci-

das en Ia literatura se basan en potencial-cs dc inter-

acci6n simples y dados a priori y en modelos deI só-

Iido sinplificados y no reales. Los datos expeninc;r-

tales en scatte::ing inelástico de áto¡ros están actual-

mente, por esa causa, sepanados de las magnitudes ff-

sicas importantes que contienen.

En eI p:resente trabajo se Propone una solu-

ci.ón para scattening inelástico basade en un modelo

muy genenal de1 só1ido y en un Potenciai de interac-

ei6n gas-superfj.cie consistente en una suma de poten-

ciales de 2 cuenpos. E1 potencial de 2 cuerpos es

completamente gene:ra1 ; por razones de simplicidad se

1o consider:a cent¡ral , pero 1a solución puede genera-

lizanse pana potencj.ales no cent::ales en forma i.i::ec-

ta. La soluci6n que se propone considera solamente

colisiones con inter^carnbio de cero o un fon6n, dándose

un critenio pa¡a resolver" cuando esta aproximaci6n es

Iícita y términos de correccidn para los casos en que

estos sean necesarios. Esta teor"ía se cornplementa

con La de CCGM y forma con ella un conjunto autocon-

sistente.



En el capf tulo ó se predice , 'l;a saco .i. r¿zo-

nes puramente cinemáticas, que, si 1cs fonones su?er-

fici.-r1es contribuyen en forma pnedomínante a1 sc¿ttcr'-

ing inelástico y las condi.ciones son tales clue v.rie

Ia apr.oximación de colisiones de un fon6n, a1 efec-tuar

una lige::a rotaci6n del cristal (sacando Ia nor-rnal- a

Ia supenficie del plano de1 detector y eL haz incicien-

te) apa:.ece una zona pr"ohibida para Ia intensidad in-
elástica en torno de 1os pieos de difnacci6n. Este

efecto, no reportado anteniormente, es muy interesante
pues Ia ubicaci6n de aquellos puntos que bordean esas

zonas prohibidas (de fáci1 me<iici6n) dependen sóIo de

l"a velocidad del sonido superficial, constituyer,do un

mátodo :,elativamente sencillo y exacto Ce obtene¡ esa

magnitud.

Pana finalizar esta introducción, y con e1

objeto de que e1 lector no familiarizado con esta :éc-
nica experimental adquiena una visi6n general de el1a,
se ¡¡ostnanán algunos nesultados experimentales r.epre-

Sentativos.

La figura 1 muestra resultados no publicados

obtenidos en 1974 por Boato, Cantini y Mattera. :-
blanco de LiF, mantenido a una temper.atura de B0K, -rr¡.
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senta la superficie (001) a1 haz

lado po:. una tobera (nozzle beam)

un áng,ulo ui = 65o con Ia normal

detector se nueve en eI plano de

de 1a normal y eI haz incidente),

caso pon 1a dinecci6n <100>.

de iie. Este es ¿er.e-

e incide fornando

a 1a supenficie. El

incidencia (e1 plano

definido en este

Los picos eIásticos (o picos de difr^acción)

son indicados en 1a figura pon 1os vectores recíprocos

corre spondiente s , Sus ubicaciones angul-ares son iáci1-

mente predecibles si se conoce e1 parámetro de }a rec

supe::ficial. El- máxirno en o : 0i: correspondiente a1

vector reclproco (0,0), es denomj.nado pico especular;

su forma no es afectada por Ia dispersi6n en energÍa

del haz incidente, de modo que constituye un buen in-

dicador de 1a dispersi6n angular de1 s-istema experi-

mental. Los máximos pequeños que se observan en ;orno

de1 pieo especulan no corresponden a 1ínea de difrac-

ci6n alguna y son at::ibuidos a coli.sioncs inelásti-cas,

estas intensidades ser.án discutioas en e1 capítuio

La figura 2 corresponde a ¡nediciones ce scat-

tering de He po:: I,^I ( 112 ) , nealizadas en 1973 por Stol-l

y Mer,riU (14). E1 ancho de los picos eIásticos se

debe a que en este experimento se empleó un haz té:'-
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mico, a tempe¡atura Tb =

cia es eI plano definido

cri stalogr.áfi ca <110>.

iil plano de incicic:,-

normal y J.a dirección

La superficie blanco en este experimento fue

contr.oLada por^ difracci6n de el,ectrones de baja ener-

gía y por. espectroscopfa Auger". Este control fue ne-

cesario debido a 1a alta temperatura del blanco reque-

rida para mantener la limpieza de Ia superficie (alre-

dedor de 1300 K), c¡ue hacÍa sospechar 1a formación <ie

una capa de carburo de tungsteno. Esta no fue obse¡'-

vada, confir¡nando asf la validez de 1os nesultacios de

Tendulkan y Stickney (15), que fueron Los priieros en

observar dif¡acci6n por superficiee de tunflsteno ¿:l

!977, Con excepci6n de1 l,/, jarnás se ha conseguidc-: ob-

tener un diagrama de difracción con blancos iiretáf ,icos.

Una discusi6n acerca de 1as razones de este conporta-

miento se da en un t::abajo reciente de Ganibaldi et

a1. (10).

Otro ejempio de scattc:ring atónico .3o¡.j^c -:i.:1

superficie netálica es mostrado en 1a figuna 3. Se

trata de Los resul-tados obtenidos por Subbarao y Mil-ler
(16) a1 hacer. incidir. un haz de He sobre Ag (11i). E1

ángulo de incidencia es 6. = 75o y s61o se observa el

300 K.

por 1a
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pico especular acompañado de un ancho 1óbul.o de ori¿c.e

inelástico, eI que crecc a1 aumentar 1a energÍa del

haz incidente. La curva de trazo continuo fue ob'Le-

nida te6r,ie arneRte por. Góodñan (17). Este r.ealiza 1os

cáIcu1os en primen orden y luego generaliza 1os resul-

tados pa::a hace::los unitarios. E1 tr.atamiento de1

problema es de poco nigon físic9 y se hacen fuertes

simplificaciones. A pesan de eso, se obtiene ur. re-

sultado que explica cualitativamente e1 fen6meno, no

pudiéndose deci:r 1o mismo deI aspecto cuantitativo.

EI diagrana superíor de Ia figura 3 muestra

1as velocidades de Ios átomos scatte¡^eados en función

de1 ángu1o de scattering, tanto pa:ra los valores medi-

dos por Subbarao y Mi11er como para 1a pnedicci6n te6-

rica de Goodman.

En eI capítuIo 6 serán usadas 1as mediciotres

de B. \¡Iill-iams ( 18 ) de scattering de He sobre LiF

(100) pana comDa¡rar: con resultados te6ricos. La figu-
ra l+ adelanta algunas de Ias curvas experimentales

obtenidas por Williams. Conviene notar que en estos

gráficos e1 eje de abcisas fue dibujado pancialmeate,

apareciendo en ellos sóIo las zonas vecinas a1 pico

especula:. (0. = 650). E1 g:ráfico (a) muest¡:a la base
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de1 pico (0,0), Ia que aparece ensanchada por cí:bil-cs

intensidades inelásticas. E1 plano de incidencra cs

definido por 1a normaL y Ia dirección <100>. El haz,

producido por tobe::a, tiene una energía de 58 meV y

1a temperatura del blanco es de 150 K. La resoluci6n

angulan de1 sisteña es excelente: 0160 de ancho total

a mitad de Ia altura y 1r0o de ancho total en la base'

Williams pudo obse::van, de este modo, 13 picos de di-

fracci6n perfectamente resueltos.

En Ia figura 4(b) pueden verse los r:esultados

de medin después de efectuan una ligena rotaci6n

del cnistal en torno de }a direcci6n <100>. En esta

forma eI intenso pico e1ástico queda fuera del- ánguto

s6lido subtendido pon e1 detector y las intensidades

inelásticas son observadas con toda cla::idad.

El contenido de los capítulos 2, 3) 4 y f;ir:e
de1 capítuto 6 constituye eI tena de 1a ¡efenenci¿r

(19). EI capltulo 5 será pubficado de acue¡"<io a Ia

ref er"enci.a (2a) y 1a secci6n 6.1 corresponde a Ia re-

fe::encia (21).



LAS ECUACIO}IES DE SCATTERTNC

Se consider"ar"á primeramcnte un blanco fior(' - ' '''

nieo foilnado por t{ átomos de ¡rrasa l-1 , sobre e} que in-

cide un átorno neutno de masa m con tlomentun bien defi-

nido.

E)" potencial de interacci6n entre J-a partícula

incidente v el- blanco se suDone un suPertposici6n de po-

tenciales de 2 cuenpos dependientes de Ia distancia.

Es deci::, si i denota 1a posición de1 átomo incidente

y 7; designa eI vector posici6n <ie1 átomo del blancc

cuya posición de equilibrio es -i' el potencial sená <ic

]a forma:

v <¡,i, , ...,i*¡ Ytti-f¡tt (z.i)

:1 }Jañriltoniano dcl sistema total es entonces

H =. .!: + H, + v,í,í,...,n> (2.2)
,)

D.en donde -tñ es eI

átono incidente , I{"

culas que componen

teracci6n discutido

,)

_)-
t

operador de energía ci.nética <iel-

es e1 Hamiltoniano de las )J partí-

e1 blanco y V es e1 término de in-

ante s .

16
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EI sistema, en rigor, no es aislacio pucs el

bLanco está en equilibrio tér¡¡ico con un foco calorí-

fico a temperatura Ts. Se supondrá prineno que el

sistena es aislado y que e1 estado inicial del blanco

(cuando aún no experimenta Ia interacci6n con 1a par-

tícuLa de1 haz) es un autoestado de H". Las probabi-

lidades de transici6n obtenidas bajo esa suposici6n

se promediarán de acuer:do aI ensemble can6nico, para

introducin Ia intenacci6n con eI foco. Estabfece¡:

que eI sistema es aisl,ado equivale a Ponen

Hlg> = 7.tf) ,
(2.3)

en donde l§P> es un autoestado de energla' I del sis-

tema total .

Se lIamará a 1os autoestados y autovalo¡les de1 Ha¡ni1-

toniano de1 blanco ln ) y €n ::espectivamente, de

modo que

Hrln> = é¡ ln) (2.4)

lnln' ) = Enn,

simplicidad, que los estados ln

(2.'r')

no sonSe supone,

I



degenenados.

Una manera conveniente de trabajar con Ia

ecuaci6R (2.3) es usa¡. ¡repnesentaci6n de coondenadas

para Ia var:iables relacionadas con 1a pa)rtlcula del

haz , se escribirá

Htd> - Ató>

en donde

13

tó> = <7 tg>

es un vector de1 espacio de Hilbent generado por"

conjunto de 1os autovectones ln > de H". Luego,

ld > pueoe ser expresada

tó> =LA^,rFt ln'7,n,

(2.s)

(2 .6)

e1

<2.7)

De 1a forma

1v,.,,(i)12 "=
a1 blanco en

-|gas en n con

medici6n de

ecuacidn (2.

de este desarrollo se desp:rende que

Ia densidad de pnobabilidad de encontra¡

eI estado de energía € r., r y aI átomo de

enengfa l- €r.,,, cuando es realizada una

esas va::iables en forma simultánea. La

3) en ::epresentación -i to^" 1á forma
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i- jliv' -r H, *V¡i. it tl t,/,>

Introduciendo Ia expansión ( 2.7 )

se obtiene Ia ecuaci6n para los

= ).,t<l 2 (2,ii)

en 1a ecuaci6n (2.8),

coeficientes,tr,r.,,i)

(v2+kzn,) 4rn,th = #X
con kn, definido de modo que

r - €n, = ;f k'n, (2.70)

Si eL tér.mino de índice m = nr de Ia suma que figur:a

en el segundo miemb::o de (2.9) se 1leva a1 pnimer

rniernbno, se obtiene 1a ecuaci6n

Q2*lÍn, -ff<n,tV,n,>) rl,n, = #8", (n,rVrm) t- , tr.rr)

vá1i¿a para todos 1os fndices nt.

En eI segundo miembro de Ia ecuaci6n (2.11)

no inte¡viene exptícitamente l-a función ún r , luego

1as soluciones deben se:: de Ia forma

<n'lV( í, f't*)t->r/r^ríl ,<z.ol

i



úr',i,

donde ,tr 
I 

,'n
so ]uc ión

= ""r+:,
(2.72).I+l(r) + t!ñt (r) t

en

',x,

es una solucidn particular de (2.11) y

general de la ecuaci.6n homogénea

. .2 , lH(V<+k\, -#rn'tVtn'>) Qn' = O (2.13)

En Ia ecuación (2.13) no hay dependeneia (exptícita ni

irnplícita) de estados de1 blanco distintos del- estado

in'>, pon 10 tanto la solución hornogénea úi, no pueae

contener informaci6n ace¡ca de transiciones del blanco

provocados pon ]a colisión. Se deduce, entonces, que
LI

1a componente úI, desc¡ibe solamente colisiones eIás-

ticas.

Es impontante observar que Ia ecuaci6n homo-

génea es de 1a misma fo¡:ma de Ia ecuaci6n (2.2) de:".

trabajo CCGM, salvo que en esta última e1 elemento de

raatriz ha sido pronediado tén¡nicamente, Se demostra-

rá en eI capltu).o 3, que e1 pnomedio térmico no cons-

tituye una dife::encia irnpor.tante, pues, en Ias condi-

ciones en que Ia aproximaci6n de colisiones de un
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fonón es válida, los e )-ementos dc matriz diagonalcs

del potencial <mlvlm, no dependen de m. Po:: esta

razón el pnomedio según e1 ensernble equivale a} pro-

medio cuántico. De todos modos, indepcndientement e

de estas consideraciones, Ia ecuaci6n (2.13) e6 sus-

ceptible de sen r,esuelta mediante e1 método desarno-

11ado por: CCGM, aI menos as intót icamente .

Se introduci::án a continuaci6n las condi.cio-

nes de bonde del problema, con e1 fin de obtener 1as

constantes Cr., r y eI significado ffsico de 1ab cornpo-

nentes de fa so1uci6n. Antes de 1¡ ,colisión y a dís-

tancia infinita deI blanco, e1 átomo incidente tiene

energía bien definida

y vector de

(2.14)

del blanco

será In >, autovector de energía €n de Hs. La energía

total- deL sistema es entonces tr = En + €n. Esta nota-

ci6n se¡:á dada por entendida en todo 1o que sigue.

Pana Ios vectores se usará Ia notación intr"oducida por.

CCGM: Los vector?es t:ridimen sionale s son denotados por

letras ninúscul"as. EL vecton bidimensional correspon-

díente, paialelo a 1a supenficie es designado pou la

)-?tZc-hltnsrl
Z ft.1

-+onda k . EI estado inici.rln
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correspondiente fctra mclyúscul'a; 1a componente lcgírn

02, penpendiculan a }a superficie, se denota por Ia

letra rninúscula respectiva aconpañada def sublndice

z, La única excepci6n La constituye e1 vector i'

cuya componente normal se escribe simpLemente z'

Consideremos Ia solución genenal (2'12) para

nt I n.

De acuerdo a CCGM,fa función Ul,

t6tico z + 6¡ función de onda de

de energfa

es ren eI 1ímite asin-

una pa::tícuIa 1ib:re

(2.1s)

(2.16)

t:>¡2tr , _ h- RntLn--
¿ f'¡1

Entonces, dado que se dernostr6 que !'H. puede desc¡ribi¡
nl

solamente a partícu1as scattereadas eIásticamente ' y

que es En I E.,r, Ia única forma de ser consistentes

con Ia hipdtesis de ene:rgía incidente Er., es poniendo

Cr., r = 0 pana todo nr I n.

Luego, Ia soluci6n general del problema es de fa forma

ún, = Enn, fi, * 4':'

De este modo, las soluciones físicanrente aceptabS'es de
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Ia ecuaci6n (2.13) resultan ser no trivial"es s61o para

nr : n, estando Ia parte inel-ástica contenida fntcgra-

mente en 1a soluci6n inhomogénea {,j,.
Este resultado, junto con el hecho de que 1a ecuación

planteada por CCGM Para scatte::ing punamente e1ástico

(aproximaci6n de cero fonón) es equivalente a Ia ecua-

ci6n homogénea (2.13), constituye una demostnación

fo¡ma1 del punto de pantida postulado Pon esos autores.

La ecuaci6n (2.16) establ-ece tambi6n una independencia

for"mal de los problemas de scattering e1ástico e in-

e1ástico. En efecto, Ia componente elástica es deter-

minada po:: la ecuaci6n homogénea, cuya soluci6n no

nequie::e del conocimiento de 1as funcion.s Vl ,. ef

cáIculo de estas últimas constituye eI probiema que se

aborda en las páginas que siguen.



3. LOS ELEMENTOS DE MATR]Z

Si se considera la interacci6n fonón-fonón

despreciabJ.e, los elementos de matniz tnlvlm', que

figunan en las ecuaciones de scattering, pueden sen

calculados en fonma exacta. Pa:ra ese fin e1 Poten-

cial de dos cuerpos se exPnesatlá desarrollando en

integnal de Fou¡ier

z/^r -,¡í.G-f-ítVci.t, (3.1)Ytti-i¡n = (znl''J¿'í,

en donde se ha definido

-at- ¡ - :+ +

vrít =(znj''Jrí.'l'Pv<tít> (3.2)

EI elemento de mat¡riz que se busca queda entonces ex-

pnesado po:r

<ntVt?,f¡trr"> =

= eri'''Z fa'¡ ;'í';vr f t <nt ¿í F'i''¡^, (3'3)
í' 

t t

P¡:ocediendo en esta fonma; e1 pnoblerna de evaluar el

24



elemento de matriz par,a un potencial ¡1enera1 (sujeto

a l"a condición de existeneia de su tr.lnsforrna<ia oe

Four.ier) se reduce a calcurar .nl"ip'itlor.

Para un s6lido ::ronoat6mico, en 1a a¡roxima-

ci6n de interacci6n fonón-fon6n despreeiable, e1 ope-

rador de posici6n de1 átomo de 1a celda i es QZ )

k = í.*4(#altÁ^ l*^.'il'*** d^;'4'í) , (3.4)

en donde { es et pseudo-momentum del fon6n; 1os índi-

ces tr, que canacterizan Los fonones, son dados por

I = (u,ü), , indica 1a rama de1 fonón; *r y.r son

1os openadores de creacidn y aniqui).ación de un fonón

-1 , re spectivamente . El símbol-o ol denota La fre-
euencia de1 fonón-l y i^." su vector unitario de po-

Larizaci6n. El autoestado In> de H, es

.- z-t rr)r
)n> =l^r,...r),r> = i^l ff t", , (3.5)

en donde n^ designa eI número de fonones-tr. La ener-

¡¡ía connespondiente a este estado es dada por^
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(3.6)n =I (n^+?2)h u.tn

eon eetae hip6tesie se evaluará e1 elemento

r de .nat:tiz

= < nr e,¡ { r[.[i -+ (fir. 
^)ii'Á ̂( 

o, .i í'¿-* J^;i 4' 4),*¡, ., >

Con el fin de sinplificar Ia notación se escribi.¡:á

D^ = 
(#N,^1'bt¡.Á^l 

"'4'Í , 
(3.8)

con 1o que 1a expresi6n (3.7) queda

El- conmutador"

trf»i"r,,ifD,o^J =-§ol»; LJ^', o^1, (3.10)
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se evalúa aplicando 1a p::opiedad

[{,or1 =-5rr' (3'11)

obteni6ndose

t rf »l o'^ , ¿ f D^ * ^l -- 4 ffi.^(F'A^f (3 .t2)

Teniendo en cuenta esta expresi6n, 1a ecuación (3.9)

se puede escribir en Ia forma

,n,¿í'f{,^, = "'í'í "*r{- 1ffi..^tf 'A^l' i x

x (ñtexplt!ú"t^ * iID^4, +

*1l,4Dl¿, '40^o^] ] r*> ' (3'i3)

y, usando Ia regla deI producto de exponenciales cuyos

exponentes no conmutan, queda

.4?

,n,rf ií,-, = "tP't ",?{-4o}*^ <É.Á,.)'J "

N <ntexp{iQD:J^l ",¡{iID,o^} rm> (3'14)



.)o

EI b:r:ac]<et clue f igura en 1a ccuac j ón an1-crior-

será calcuLado a continuaci6n. Con ene objeto será

evaluado

*p { ¿§ D^o¡ I ¡m> = eiD^.o^'.. nlDrrv4}^r¡m.r,'-.rn¡r).(3'1'')

A1 introducin 1a expresión (3.5) en 1a ecuación (3.15),

ésta toma la forma

.ro[¿.ID.o.]¡-> = ll/ ( T ^ ^) A

en donde se ha puesto,

iD¡ qr
e )mA>

/ ^t- ¡mr
lm¡) = §f- to>

ly'r'.At

Desanrollando 1-a exponencial según su defini.ción

e*¡{if D^o^J rm> =TrI%f of^ t-^> , (3'i8)

e introduciend.o en esta expresión La propie<Iad cie I¡',r;

operadores de aniquilaci6n
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,U.

a¡ )m¡) =

Quedc'I

lm¡-t^> il^ o, 1,---.,r ),(3.19)

",iIt+D^ar]rm>

T_f +^f ¿Dr)ts^,f,l);l=
= ¡^l fro-ff- Vr^^-Ot tm¡-lt'7 (3.20)

Por otra parte, eI vector bra de la expnesi6n (3.14)

puede escribinse en 1a for.ma

<nl

de donde

;I Dfot, Ie^ = \

se despr"ende que

IJ.Z-t-'

I - (3.22)

brac ket

-i{ ?^or
e

\*L^> )

De (3.20) t (3.22) se contruye finalmente e1

<nte'^?tl4»lot^] ",¡ttf o^a¡] tm> :

¿¿Df¿ rI P(nt € r -_ l-t L-a 9^=O

_._- .L is(¿»I)r^ ¡iD^)P^¡) f*f;_,---v;; ¡,* -

qI/ffi,n^-,^

mll
lm).pr) I

I rn. - /1/ >I nsl rnr I C ^ /:t a (-a.l?)
I(n^- tr^)l (rn^-l-t^)! en)-rA -
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Consideremos

r,ecen en la ecuación

n. <m" . Se define eI

uno de los 3 N factor-es

antcrior. Sea, ¡ara ese

número entero positiv<>

que apa-

factor,

rlr E rn¡- nx (3.2r+)

El factor de (3.23) <iue se cohsiccra, despu6s rle surn¿r

sobrc ¡, y hacer algunas transforirlaciones algcl,:a.'1<:,:':; ,

puede e sc:ribirs e

f-ñ-rt - ,. ^ .,r¿ 5-, ,.vlr-., lzv (n+.L):
yGi-1rl ¡'Ltt) f_or-|) 1L''t^t Vir*,ü'Jn-v)l r (3.25)

en donde no se han

dad de notaci6n.

sión corresponde a

lizado de Laguerre

; (n¡(mx) .

escrito Ios índices r por sin,piici-

La sune que aparcce cn cat,1 cx:l'---

l-a definición Ce1 polino;nio gerera-

Fara eL caso

canbiando n^

, (4 )

Ln'{JD, lt)

nl >rn^ se obtiene el
por ml v definiendo

mismo re sultado

.l - ,tr= ?¡

(3.26)

(3.2s)



Finalmente,

y (3.23) en

considcrando Ias

( 3.14) se obtiene

11

expresioncs ( 3 .2e,) , (3.25)

el- e lernento matriz

<nt
i D.r;'et rr lm> =

= u' É''' 
",p {-{]4fu.^ ( É Á 

^f i T\m 1r »^ f ^L'f, 
}ro, t)( s . 2 7 )

en donde, con abuso de notación, se ha puesto nl en

lugar de máx(n^,m^). EI índice 1^ es definido por"

t¡,=lnn-rn¡l

que corresponde a 1a cantidad de

o aniquilados en una co1isi6n,

puede sen expnesada en la fonma

numero

cre ados

<nl lrrt.>

¿ci*dt.tTltt
1

en donde u^ es

"'í'ít

(3.28)

fonone s - L

La ecuacidn

.b ,fE ;Lux ,,2\ ' (n 
''tt, r(n^+rlr)l - -) tLr, (u^) 

' 
(3'29)

definido pon

t2-
¿,¿ A = iLJ2\) (3.30)
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Los facr:ore l, lreaL¿s que lr.ilcarl.rn a 1os ;,oir.-

non.ios generaiizados de Lagueme cn Ia ecuación (3.21¡)

.-,-- -:..-+-u¡, r!¿) los factores de normal-izaci6n dc esas

funciones. La expresión obtenida para. cI eic¡:,¡:nto oc
.+

matriz .nIelP'JtIn, con"tituye un rcsultado general ,

ap).icable a cuaiquier situación en que aparczcan e1,e-

i'r'lentos de esa for-nia. Por e j emplo, en el pr:oblcma de

scattcrin¡1 dc ;rcutro¡res térnicor-, i.-r aplicaci6n de

l.a t'6¡nu1a ( 3. 2 3 ) pcr,rnite obtcncr en l-orm¿r sir,pit, y

directa Ia secci6n eficaz <iiferencial de scattering

de nuchos fonones, Esto no es algo nuevo, pero cor¡s-

iltuye una solución más sirnple que las corrientemente

presentadas por ia lite¡atura aI nespecto.

3,1 La aproxinaci6n de i-fonón

La transfornada de Fourien

en 1a integral de Ia ecuaci6n (3.3)

rá¡idancnte cuanco p se hace mayor a

este valor }os núneros I l^ I son muy

sible entonces considerar

lD^l << t

Vf!> q"u figura

tiende a cero i'ouy
o-1

1A , Para

pequeños. Es po-

(J.JT,,
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y retencr estos nún€jros r:6Io hasta ei prir;.(-r' c-a(i.ri..

In el capÍtulo se dcsarnol-fa un critcrio para Cctc::r-

minar ].-r ex.actitud de esta aproxinación, quc cs , :;i,¡.'3::

sc ricni:str¿t á, eciuiva'ieniú ¿1 i¿t ¿r1trú).inúc j.5n oe ir,tcr-
acción de 1-foirón.

Ea ia cxpresión ( 3.27), eI factor
r)-);,.L;?'(tD^tz) n^

cs un polinom-io de r-a for¡¡a L^e, I D^ ¡2j 
* 'l^ 

;)=u
iuego, si se Cespr.ecian los 6rdenes supeniores al pri-
;:.'rrc c:l I :^ L . 1o nás uno de Ios nún.cros t ¡ ?uciu

ser iistinto de cero en eI producto del segundo miembro

de ( 3.27 ) . Se tiene, po:: 1o tanto,

ar,"tP.Jt-1,-n>

tÉ.il . \- rÁ

= L t/n¡_+ I Dr €, "*f t-+AFñ,"_

para

)rn> -- lñltñA2... (ñr+1) n a¡.¡ )

( f'Á^l' i ,
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<n,atP'Ii-l-> =

-iú4'D^
Pana tm>

ñ.t r ri- ji ,- 7 .2 1e' exyf-z;fififif,,-( p -At) I

= lñttfiAL... (n¡- I )... nlv )

¿ J.I-
<nte I 'r ln> =

io.L ¿ <- ló
e t exf l-1,4ññw^

-r2(zr,)<ntV< i¡r-l tm) = L
'(nr+ t )h x?¡aN ¿¿^

(3.33)

(3.33')

( J. J+ ,,
,* * .,2 tIP,AI J

Las ecuaciones (3,32) y (3.33) corresponden respectiva-
mente a c::eación y aniquilación de 1 fonón-l , (3.34) a

una col-isión elástica.

Se evaluará Ia integral (3.3) para los e1e-

mentos de matniz (3.32), (3.33) y (3.34) en aproxima-

ci6n de 1-fonón.

(i) Creación de un fonón-),

Sustituyendo 1a expr"esión (3.32) y 1a defi-
ci6n (3.8) en (3.3), queda

xz-l¿'í
¿'

,tf'íuiQ*ft'!' f.Á)VrV> ew(í> ; (3.35)



con \t-,§-liWrf) = +4r1ñ,U^

Introducicndo en (3.35) Ia identidad

.* i.zI Q.A-) (3.36)

( 3.37 )

s- i(p++).r.
¿'

(Ia notación es descrita en Ia

integnando según |, se obtiene

secci6n 2 ) e

la exprcsi6n

x

<ntVc7. r) trn>= r !: f 'c 
(n^* t\-n 

1'/z
" L'L MN cra )

x

E ¿'G-a>'É [or,¿ir'z ¡§-q*+ p,{'Á^ x
cJ'
Vt6-d,f:) e- Wrd-d' ¡') 7 (3 '3'ó)

que da los eienentos de ¡r¡atriz de1 potercial
de gas-superfjcie para co)-isiones que crean r,lil

fonón-tr.

La suma sobre ,._ se onite Doraue se ha ;upucstc

que e)- átorro jnciclen'ae ir,ieractúa solancnte con

)"a princra nonocaia. ;s:o si¡n:ric- . r;, er. .-

expresión (2.1) para e1 notenci¿i., l, tona só1o

e1 valor 0,



(ii) Aniquilaci6n

P¡o ce di en do

se obtiene

un fon6n_l

fonma análoga al caso antenior

de

en

\l + 
-<ntv(f ,fi) lm) =

= ' #'(**!- )'', ¿: - 
i rd-d ¡'[ 

x

(iii) Elementos diagonale s

A1 poner" ( 3 . 34 ) en Ia ecuaci6n ( 3. 3 )

= {z;É

" f , f * d 
¿P-'(d-d 

* p rt¡ . Á 
^v 

cé-d, 
¡ut .-w(d-4 r.l. (3.39)

vn E (ntVtV,fr*1¡n.,

que da

'G.R

( 3.41)

soluci6n

Z
G

" f ,r- átr,, Vcá,y*t uwcd,[=l

Es interesante notar, eue Vn, e1 va1or.
r"ado de1 potencial par:a estado 1.,, d"l.
no depende de n en 1a apr^oximación de
se escribirá luego

\/

Este::esuLtado

<n ¡V¡ n> =v

es fundamental par.a 1a

\J.+U.i

espe-

blanco,

1 -fon6n ,

JL,



JI

de las ecuaciones de scatteríng abordada en

e1 capftulo sj.guiente.

La ::eIación (3.tt1) irnplica que e] promedio

térmieo de1 poteneiai es igual a1 va1or medio

, cuántico cuando 1a hipótesis (3.31) es váIi-

da. La ecuación homogénea (2.13) ea entonces

equivalente a la ecuacián (2.2) det paper de

CCGM cuando Ias condiciones don tales que vale

1a aproxi.naci6n de 1-fon6n.



t! SOLUCIO¡I ]]N APROXIMACIOIi DE 1-TOI''iO}i

¡1 .1 Las ecuaciones de scattering en aproximaci6n de

1-fonón

Los elementos de matniz que conectan estados

de1 blanco dístintos son de orden 1 en D¡ r mient:ras

los elenentos de matniz diagonales son de or:den cero en

DI . En vista de esto, y observando 1a ecuación (2.i1),

se compnueba que Ia solución inhomogénea ,/,1, d"l" ".,
de o::den 1 en D^. De otro modo ambos miembr:os de Ia

ecuaci6n no se¡ían deI misno ol"den de nagnitud. Flsi-

camente, esto quiene decin que (3.31) implica que 1a

intensidad eIástica es mucho mayor que 1a inelástica.
Si se esc¡'ibe Ia ecuación (2.11) pa:ra Ia soluci6n in-

homogénea, considenando en e1 segundo miembro Ia forma

de 1a soLución general (2.!7) y conservando términos

s6lo hasta e1 pnime:: o::den en Dr, gueda

t-2 t2\v -r- km -

<rnrvrn>ú!;^¡^ ¡ (4.1)

#"tÉ" =

-Zmn

38



ecuacidn para Ia componente inelástica en aproximaci6n

de 1-fon6n. En virtud de (3.41), se ha puesto

.nrlvlm, = v. Para 1a solución homogénea rige

(4.2)

fJ
siendo !,,.., Ia componente de scattering eIást j.co.

El estado lm> difier"e de1 estado inicial ln>

en un fonón-t.

Puesto que el sistema es aislaáo 1a energfa se canserva

y k* está r"el"acionado con kn pon 1a expr"esi6n

¡-¡¡o
2m

4.2 Soluci6n inhomogénea en aproxirnaci6n de 1-fonón

Suponiendo que se conoce 1a soluci6n gener"al

de (4.2) se obtendrá Ia soluci6n asint6tica para z->@

de 1a ecuación (t+.1). E1 conjunto de autofunciones

út de la ecuación de autoval-or"es

(v2*tÍ-#")úü =o (q.¡+)



r-i C

es ortonolñnal y conpleto. La función ,lf es uno de

los elementos de ese conjunto. Haciendo

rr*^ = 4 ci úL- (4.s)
k

y poniendo este desarrollo en Ia ecuaci6n (4.1), queda

Z.r,tn', -ü,')ú;, =# (rnrVrnrJn (4.b)
I,K

l''llr 1t-ip 1i cando la ecuación anterioo po, V¡ e integrando

sobre todo eI espacio se obtiene

; (t1^- If ) = # l, ; d| ..,V,., {, . (4.7)

De acuer"do a CCGM, Ias funcione's rlp son de 1a

forma

úr =E L(K+G''R úür,=, ' (q.8)
G

e1 caso panticular i = t. se denotará

+, =4""ñn"6)'{ ú6,*,
G

(4.s)



tr7

Por otra par^te, eI elenento de mat::iz <n|vlrn> es de

}a fo¡na

r-, -LG-d)'fi -*(n¡Vlrn>=¿e"'" t.'"F¿'lz: 
' 

(+'10)
d

t.l
en donde F¿(z) se obtiene comparando (t+.10) con las ex-

presiones (3.38) o ('3.39), según se considene creaci6n

o aniquilacidn de un fonón-tr, respeet ivamente .

Poniendo (4.8), (4.9) y (4,10) en (4,7) e integ::ando

según i a tnav6s de 1a superficie L2, se obtiene

cü |Í^- tÍ) = # É FE,F ttr"-d-d*6'*6" *

rl I* ldz' tlt¡; (z') l-¿ tz> Llt6, tz')
J Ko L)

( 4. 11)

AI reemplazar esta eeuación en 1a expnesión (4.5) y
efectuar la suma sobre R, resulta

,t: = #t§*,f,, ¡at {{#k ú;, (4.!2,

con t*o ytdefinidopon



\2

:- .-. : ? !' *,, t .,
)< =(K,.,-Q-G+L)+G,kr) , (4.13)

además se ha considerado espeit:.o continuo para kr.

4.3 Integnaci6n sobne k- en el" Iímite z ', @

Consi<iérese 1a integral

---+ O , (l+.14)

en donde f es u.,a función regular

En el Iímite asintótico cuando z -
ci6n V¡ tiende a una onda plana de

--r. =Ll<.R Lkzz
-----2 \r \- , \¡+.lJ,/

ser:á entonces

en todos 1os puntos.

- (CCGM), 1a fun-

la fo¡:ma

tb*
R

T = - [ ¿k= t, R,ü,, "'R'Ñ ""u'= ^.,2,@ 
. ( q. 16 )

J - (k*-\/k.^-t<,2* r?Xk, *y'kk-t<r*t\)
Para evaluar I se integra pon residuos a través <ie 1a

trayectoria indicada en 1a figura 1, con d tan pequer¡o



?Lana li,

,2
@ Potos ¡ora k^, 10 ; X Pol'os Pa,art*,

Figura 5 Trayecto::ia de integración para
integral (t+.16).

)o
evaluar fa



¡1 ll

como sea necesario. En los segmentos fuera del eje

r:ea1 , la función bajo eI signo integral es multiplica-

da por el factor. exp(-Imka¿) yr dado que. z + -, 1a fun*

ción se anula en esos tr:amos, Luego, se tiene que

tth,^-:W )

La sol-uci6n inhomogénea ( ¡+. 12 )

-i*. - * -

.i
tfrm

con K

= -2rt 4 Éf ! # [¿r',],I*Fr,,!,.*, (q.1ó)
h' €Üd" x' t/' ) kb v \' '

dado por

,fr

:lt ¿ 
-t,1¿I Krh Y\

I

C, *- r,--r---i-;), \ - ( 4. '- 7 )
tF.1\/ 4ñ- 4'I

es entonces, en e1 .t-í-

llh Integración sobre zt

Se caiculará ahora Ia integral

(u .20)

usando 1as fornas asint6ticas d" ,!i-G y Ud,, obtenidas
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por CCGM. Dado que estas funciones son de al-cance in-
finito y difieren apreciablemente de su expresi6rr asin-

tótica s619 dentro del ¡¿ngo det petencial , Ia apre-

ximación ser'á buena si eI nango de F¿r es mucho rnayon

que eI de1 potencial. Esto se comprobará al efectuar

los cá]culos.

Para aniquil.aci6n de un fon6n-tr, de las ecua-

ciones (tr.10) y (3.39) se tiene que

r I nh n^{tzrd,(z.) = r \fr[úf/ { d-d "¡a¡

* V(é'-d , y) ( 4. 21)

De acuerdo a CCGM, en eL límÍte z -' 6

# lo, 
á'P=Á,'

¿u/rd.d, ¡)

v

Il( ^¡k .. ,frrr;LkézzVüe = lr¿(k) (Zr

Ü6,, = D6, tü) Q,ri% "ik6"'z

().22)

(r+,23),



4í;

k¡_
UE

Reernplazando en expre s i 6n

(4.24)

(4.20) se obti()ne l-a

idz 9¡¡

[¿, [¿,J JI

Se ob:e::va en c1 segun<io nierbro de esta ecuaelón r;ue

1a región en donde z está dentro de1 rango <ie acción

dei potenci:l co;rtnibuye poco a la inte¡ral_, cs justi-
+.-'^-r^¡r\-a!r\r, c.¡uorrc€s, usar 1as fcrmas asintóticas (4.2?)

y (a.23). Tnieg:"ando según z pri;re::o y según p <ies-

pués , re sulta

¡ t* - r

iá= 4¡" l;, 4','" :
) vt' \' \'

,4t^. / f ^ 
n r \'¿'\Mñc,J),/ ú) Dd,,ü,1 Á^ . 

Vtky s ¿v(í),1 u. zst

I

F.', Vr"\7 \l

uL 
(kn¿,,

\ /, ^,; ^ , -W{é'-d, t)x V((?-t!,¡/ e

-_-_: 
I I >

t: 'Ü
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cr¡ CcñCie se define porP

) . (t+.27 )

x Á¡:i vrPr ;wrPr ü úr 
'

La función inhor.ogénea en e1 Iímite asj.ntótico z '+ @

y pa¡a eI caso de aniquilación de un fonón-tr, es fin;r1-

mente obtenida poniendo este resuLtado en (4.iÚ), qued¡:

así

.; . 1tc
ü Z:::r, / :: tt. \ ¿
1-=t"I"' h \MNi Lr.¡r I

X

(4.28)

"o" I dado por l.a relación (q.27), É se obtiene oe

(4.1S) y L/r:, es definioo por ia ec.iac;-ón (3,36). l,ú.- \P/
factores De<i> y Dd,,(i ) son Las a-npiitudes de ias

n
1íneas Cif¡actad;rs según 1os vectores recípro.os t y

t", puru. vectores de onda inciientes i y *.,, respcc r;'.-

\/anente; sus valores se obtienen neciiante cL ¡ré'todo

desarr"ollaoo por CCGM. La soiución para creación oe u;r

fon6n-l se obtiene cle (4.26) simplemente ponierrco

n. + 1 en l-ugar de nI,

/ ''/ rtl\Z_\A+t1 )



úi son

gran distancia deI blanco, 1as funciones

la forma

^r_ü.i (+.2_)*; - u"'' ,

¿rr¡to1'rrnciones de vcctor cle oncia li. De 1ar ecu.:r!l:iL-,i.ra,

(t.;.19) y (4.3) se deci.uce que la energfa cie la p;rrtí-

cul-a scattereaca ineiásticamente con absorción ( o

creación) de un fonón-l es

A

de

,c'7
tr * T-kn +'^,, (4,30)
L- 

- -:- ! rt t4-) 1
Zd1

ecuacj.ón que exp¡esa la conservaci6n oe ia ener"gía en

1^ ^^¡-^-'<-rd g(,/I-i5IUll.

De 1as expresiones (4.29) y (4.19) se concluye

que Ia componente tangencial del monentum total es con-

servada sálvo un vector de 1a red recíproca. xxpi'esail-

do esto en función de vectores de onda, se puede escri-
Dl.r

ak 1,1 
-- "n + (vector de }a red ::ecí-

proca superficial-).
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Las reglas de conservación postularlas por Goc.¡on.ilin ( )

basado en observaciones emplricas, quedan de esta ,na-

nera demostradas parra e1 caso de colisiones de 1-fonón.

Es interesante observan que La componente nor"mal de1

momentr,¡m no es conservada. EI origen de esto viene de

suponer (secci6n 3.1) que la interacci6n ocurre sola-

ñlente en 1a primera capa monoatómica. La di'fenencia de

momentum normal produce un retroceso de toda La red.

Como esta es supuesta de rnasa infinitamente grande, el

retroceso no afecta a las soluciones.

El vector: É puede escnibirse en Ia forma

í--

\+.J¿,,,

Gr + G'r) - (vector kn
(4.32')

solución ( ti. 28 ) sugie-

de1 pr.oceso de coli -

-(R"*d" \,q:al^*Üv )

o, puesto en otra fonma,

i = (vector t^ difnactado según

difnactado según d").

La relaci6n (4.32t), junto a 1a

rcr. una interpretaci6n intuitiva



5il

E1 átono incide con momentum ?r tr.,. A1 interactuar con

1a superficie es difractado según e1 vector recÍproco

d". Antes de ser detectado absorbe (o crea) un fon6n

-l y es simuLtáneamente difractado, según ér. Luego

sufne un nuevo proceso de difr^acción, esta vez de

acue::clo aL vector -é, y 
"" detectado en un estado de

<iifnacción total -d+At+At'.

¡+; 5 La secei6n eficaz dife¡.encial para scattering

]-ne.Lastr-co

secclon

Se tiene

Partiendo del ::esultado (4.28) se

eficaz difenencial para scattering
que 1a función scattereada ,1.,I es

¡ i( k" + Qr & )'R ^ixzz+éÉ
'rnn e

f rl-. t'

derivará 1a

inelástico.

de 1a f orrna

(r+.33)

en donde k, está determinado pon la ecuaci6n de con-

servaci6n de 1a energÍa (4.30) y se han omitido }os

vectores ü poo simplicidad. La intensidad de partí-

culas con vectotr de onda ñ que dejan al blanco en es-

taao lm >, pon unidad de flujo incidente, es entonces

.r
,Jt -'ñ-

Lmk =
(4.34)



(.

o,

1a

sr- se exPresa

energla,

esto como una Ce;lliCad res.,Decto Ce

en donde

l<

k,"
Itn,,. I ó (ñ¿.J -

ha oe f in i.oo

rL^ h ul^ / (+.35)

(4.36)

hace s
)+

^'K
1o

'E - --r¡ LU - L- En

Se quiene ahora determinar el número de

de 1a forma (4,33) que existen pana una va::iación

y palra una energía E dada (el módulo k está, por.

tanto, deter:minado).

Pa::a Ia componente-x del vector de onda se tiene

Pero en 5 Q.,

Lue go

x

0x

de

AK, = -AQ, , (1^=t) ; (a.37)

ex.isteri Zf,- oa* valo¡.es permiti<ios para

en AKx existen f- ,l«* posibles valores

io -ian-to, se lued.e escr.ibir

_k r

-7- ¡

Kn

/ I \L .L t',t:-ta^\ Ltf /^¿ 
l d 'rñk \

r 2 r.i-nl Jiño -ñ r^-t^) \+.Jó./



Los estados finales de1 bl-anco no son riledi<ios,

se s uma:rá entonces sobre los estados lm> imponiendo Ia

condición de que J.a conponente de1 momentum pana1e3.a a

Ia superfieie sea conservada, se tiene asf

- ( h)'s(Rr,Rn*t^é'é-é'*d"), (4'3s)

en donde 6(x,y) es el símboio de Kronecken para las

variables discretas x e y. Usando

o t (... (4.40)
ótx,9) f, = o()(-\J)

para pasal^ a espectro ap:roximadamente continuo pana

esas variables, y sumando sobre n con pesos <ie acuerdo

a1 ensembLe canónico pa:^a int:roducir Ia interacci6n

con e1 foco calorffico a tempenatulla T-, se establece

,zr -ñ ,. \-- -Fffi"^ ,, t?dr _'7 t<| )

--t--¿--q^ 

irmnl x
dE +¿¿ K ki ñ,n

x 6(R+-ñ,1§ " d d'-á") [(¡": *,¿^fru) . (tt'41)



Se ha designado por KO a Ia constante de Boltzmann y

el facton de normalizaci6n ZN es dado pon

rr 
-É 

-¡gr^^Z'" =1lL eR¿-¡''^ . (4.42)
xn

La secci6n eficaz diferencial- de scattering

se obtiene r"eemplazando

áa -- senl do d9 = sen 0 l#e#,lu=r,.d"k , (4.q3)

en d.ond.e 0 es e1 ánguto que fon-aa R, con la nornal a

ta superficie. Evaluando el Jacobiano de 1a expresión

(4.t+3) y :reenplazando en (4.41), queda

,áiJ==tf, ^Lu E ".rl[ \tr,,) il^, +",n1' x
Ittdl la,;¿os$ ñ,ñ

( 4 .44 )

AI evalua¡: Z'", neenplazar en Ia ecuaci6n (4.44) la ex-

presi6n f-- obtenida antes y sumar sobre n, , se ob--- ------ -mn .^'
tiene f inal-mente la ecuación



\- .r

,/ ;--=
: N UJa

/ ^\2l;-) i!rz
2MN

k¡
l,{ ¿ 

cos 0¡
,X

-ñ 
r¡^/t<uT, 

1

{ün) D6,,rÉ,1 (Á^.[)V]r "w'í'l'

, 3(*r-ü, *é -6) E{er-Ei-ic¡¡) (4.1s)

én donde.se ha hecho e1 cambio de variabl-es

?7t?t?
-(: + b +U ----+ I

y se conside:la scattering en 1as cercanfas de1 pico de

:}-difracción G. La expresión (4.+5) es 1a expresi6n más

general pana 1a sección eficaz diferencial de scatter'-

ing con aniquilación de 1-fonón; 1a ecuación corres-
pond,iente para creación de fonones se obtiene en forma

análoga, La suma sobre tr puede ser evaluada haciendo

Ia sustitución

l---- zL rl s- f ,a-
\Tt) /- td s

lJ t

(4.'+6)

t2 -^d UG

¿rI JE,
1_



5. CRITERIO PARA LA APROXIMACIOI,I Di

UN-FONON Y TERMINOS DE CORRECCION (

Se demost:ró en e1 capltulo 3 que Ia hip6tesis

de interacci6n con interca¡rbio ie a 1o más un fonón

implica que Ia intensidad inelástica es mucho menor

que la eIástica. En este capítu1o se verá hasta que

punto es váIida 1a proposición inversa. Para eso se

procede:.á a obtener una solución que considere coli-

siones de muchos fonones, bajo 1a suposición de que

1as intensi<iades inelásticas son mucho nenores a las

intensidades de 1os picos e)-ásticos. Esta hip6tesis

es, sin duda, menos ¡restrictiva que 1a apr^oximaci6n

de 1-fonón, usada en los capítulos anteriores, y la

solución (+.28) (para aproxinación de 1-fonón) cons-

tituye un caso par:ticulan de Ia obtenida aquí. Pare-

cer^ía, entonces, nás adecuado haberla planteado desde

eI comienzo. Las razones paua no haberlo hecho así

son varias:

- E1 método general empleado para nesolve:: las

ecuaciones de scattering es e1 mismo, tanto para 1a

aproximación de 1 - fonón como para 1a

((



5r,

aproximaci6n de intensidades inelásticas débiies. Se

prefiri6, por 1o tanto, mostnar eI nétodo en un caso

más si.mple para Lue¡1o aplicar.lo a las ccuacir:nes rlc

muchos fonones, de apaniencia rná s complicada.

- En gene:ra1 , aI realizan 1os expenirnentos se

buscan 1as condiciones en que Ia aproximación de !-
fonón es aplicable, por ser eI análisis de 1os ::esu1-

tados más simpl-e en esos casos. Los términos de ¡:uchos

fonones son interesantes só1o como términos de correc-

ción.

- Cuando l"as intensidades inelásticas son débi-

1es, 1as colisiones con j.ntercambio de un fonón son

predominantes. Xsto se conprueba cornparando 1os t6r-
minos de 1a expresión (S .Z+ ).

Conviene advertir que 1a relaci6n (3.31) no

constituye un buen c::iterio para decidir acerca de l-a

conveniencia de Ia aproximación de 1-fonón. Esto es

debiCo a que Ios té¡minos de muchos fononcs son nás

numerosos que 1os términos de 1-fonón. Xn efecto, si
existen )I de cstos últimos, hay )J2 t6rmi:ros que :;r-
piican intercambio de 2 fonones, y así sucesivamente.



A su vez, eI tamaño de estos tórminos es función Cc

la tenperatura Cel blanco y 1a energfa del haz.

Denotando por

57

P(t) rT utn , áu L'lttu¡ (5.1)¿n (u) -_ v6:-,,¡t

1os poJ-inomios generalizados de Laguer"ne con sus res-

pectivos factores de normalización, Ia ecuación (3.29)

queda expresada en Ia forna

;Í. i- ^ t.- \- -. ?. T-T f írtt). - lE .,\
<ntef'r¿-t->= ¿'l erpL(l+11^l).¿ ) I I Ln^ (u^) ) \i.¿)

con

1={tn (s.3)

v

á r- A (t1. =:---;- (F'A^)- (5.r+)
^ ¿N1N¿.) 

Poniendo este resultado en la ecuación (3.3), se ob-

tiene e1 elenento de natriz de1 potencial

r LG-4 t^ ñ l'ñ r^n, -<nrVr7,ftt,n>=Le-'- ^ 
( P¿ (z) t (5.5)

l,



arj

en donde

Fii=l -- tq lÑ

v

-+ t? \-p = \ t¡-l-la

Los elementos de ¡nat::i z

<nrV(rrf )t11> =

"tP"oVi, LT ¿fi-^¡ (s.6)#fi,,

dJ,r,
e cuac i6n

ES

G

I

^\
{lQ ' fz /

diagonales

. (s.7)

son dados po:r

= | .ié'á 

^
La

caso nr = n

;P*zV<ft \ "t'.'^'rr^', . (s.B)

genenal (2.11), escrita Para e)-

(v'*k'" -ff <n,V,n)h = #8,<n',V'^,'l'- . (s'e)

Toda Ia dependencia de esta ecuaci6n con estados dei

blanco distintos deI estado inicial ln> está conte-

nido en eI segundo rniernbro. Luego Ia hip6teis de in-

tensidad inelástica nucho nenon a Ia intensidad e1ás-

tica equivale a suponer



cie e ste modo ,

cfon (5.9) se

para nr = n.

forma

(ñlVlrrr > <<

s1 <n I v In>

aproxima a

5e Oer r.nro

< nrV tn >

lc,,r¡rOxin.i

l-a ccuaci6r.r

cl- orden dc

, 5e 5d,rli (luc

son entonces

't(. << i.

de la forn".a

;14"^

)

u^Ln^ -f

l
<.''V't > - l'L¡".'lí'tn" I
(n¡Vrn) t*ulí,f¡..o I

Los polinomios de

n \tit
¿n son de la lorma

(A" u;" * A., ut*tn *.-. * A. ;* L..r.1 .iu

y, <ie la cefinrción (5.4)

-nnLos coe -': c -. c:rt e s 16"(z)

-n'tn f , ip-zíi"<=t = Jdr, e"l"V<F>

+ iérmína, áe orden suyerior en u^

\i.-¿,,

Laguer.re ontonor"mal i zados

(s.72)

( 5.10 )

a cero , Ia ecua-

homogénea (2.L3)

magnitud € en 1a

y, para el- caso particular de1 coeficiente Fftz) de1



elernántó-de natriz diagonal,

+Lérrni¡os de orden svperior en 1)A ) , (5.1'l)

en donde ao y bo son del mismo orden de magnitud.

De 1as ecuaciones (5.13), (5.1r+) y (5.8) se concluye

que, si.nlvlm, :€res

(n lv(rrl) ln) =

--Z ei6'l/ñ # lane'r"Vft áiu^ * o(r) i (s.1s)

luego, ei valor r¡edio de1 potencial de interacci6n
para estado ln> deI blanco no es dependiente de ln>

en la aproximación é = 0. Se escribirá

<"tVr?,iltn> = v(;) + O(e> (s.16)

La ecuaci6n (2.7i para Ia componente inhomo-
-Ígenea irn I es

f-

(v'* kzn, - # ,n',V,n', ) 41, - '# Aj^, <n'tVt,n > x

F-j"<z : = lay, "'P.'v,í, ii|"^ ( b. n 4 b,^ u^ +

(s.17)
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Considenando que

términos de orden

,1,i, es de1

superio:r al

é y eliminando

en € , queda

(s.19)

orden de

pr imer,o

tzt 2
-ñKn:Zrn

Z
A

fi r¡ r c-r r,

La solucidn inhonogénea

La ecuación (5.18) es de la nisma forma de la

ecuaci6n (4.1) pa:ra colisíones de 1-fon6n. Los desa-

rrollos de 1os elementos de matriz .nlvlm>, dados pon

Ia expresión (5.5), son también de 1a misma forma de

los elementos de mat¡iz empleados en e1 capftulo 4.

Formalmente, só1o hay diferencias en las expresiones

de 1os coeficientes F¿mn(z) y en 1a definici6n del

(v'z+ l.o2^ - ff v,;r) frrí,

zr 'tl
= -+ < ñtV(í,i> rn> tbn t í¡16¡n'(s'ta)

'1ñ'

Se ha supuesto que eL sistema total es aisl,ado, luego

los vectores t están relacionados con t- por 1a

ecuación de conservación de Ia energfa

h'12-
2m
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vecton i. Como Ia forma cle estas expresiones no in-

terviene en l"os desarrol,los llevados a cabo en ei ea-

pítulo 4 , se puede operar en l-a misma forma. De este

¡rodo se obtiene para Ia funci6n inhomogénea

x

x Vfr f,T.C['r"^r
en donde l-os vectores

I+¡ , (s'20)

y fr "o., definidos pon

k¿, - k^6Y )

,l

k7

p

-T'i,d,r=

,L,
R

(d' (s.21)

(s.23)

v

t. _ ( ñ" *f 1^ó
7 7t /tt

-12 -12 +12 t

Par'a z -r -, la funci6n {,¿ tiende as int6tica¡nente a la'l(

for"¡na

.^ . )/2 ik'r
= (l¡) e .

).tu.rrl
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Las ecuaciones (5.23), (5.22) y (5.19) expresan 1a

conse::vaci6n de Ia enengfa y deI momentum tangencial

a Ia supenficie, de acuerdo a las reglas postuladas

pon Goodman (2 3 ) .

De 1a ecuaci6n para f. ¡.,.,.i6r, de onda (5.20)

y 1a expresión ('+.t14) se deduce que la secci6n eficaz

difer"encial de scatte:ling de muchos fonones es

#4 = (zo)1N"2#' h z-" lil,\F.,,

* D!¿-6,*6. (t+\ Dd,,{ü)V$t$ ;H' (1^) t2
n, ( ur)¡ x

r 5(4-ür-§ t^d- dl |th,u -Zhr¡^a) , (s.2¡+)

en donde fi se obtiene de (5.21), poniendo k, y k, en

luga:: de k y kn, :respectivamente. Esta ecuaci6n cons-

tituye una gener^alizaci6n de 1a expnesión (¡+.e5 ) y es

váIida siempre cuando las intenbidades inelásticas son

mucho menores a las etásticas. La ecuación (5.2+) per-

mite calcular las contribuciones de 1as colisiones con

intercambio de un número finito de fonones.

n»f



6. COMPAMCION CON RNSULTADOS EXPEITIM]INTALLS

Con eI prop6sito de pnobar l-a teorla con ¡:esuI-

tados experimental-es, se ca3.culará 1a secci6n eficaz

diferencial pa::a e1 sistema He-LiF. Los cá1cuIos se

restninginán a 1as vecindades del pico (0r0), para ve-

locidad incidente v-. = 1r70 x 105 cmlseg, ánguIo de
1

incidencia Ui = 65" y temperatura del- blanco Ts = 150K.

Estas son las condiciones expenimentales usadas pon

B. \{iIliams (1g ) .

Los parámetnos del potencial de interacci6n y

1as relaciones de disper"si6n de 1os fonones super.ficia-

1es son, hasta eI momento, desconocidas. Como eI in-
ter6s de estos cá1cu1os no es eI de obtener estas mag-

nitudes, sino comp::obar eL acuendo de 1os resul"tados

te6r icos con las mediciones, aquel-1os parárnetros no

disponibles serán estimados por otros métodos. Es

pneciso, entonces, tener en cuenta e1 canácter. esti-
mativo de Los cá1cu1os que se nuestran a continuaci6n;

un tnabajo nás ::igunoso y exhaustivo está, en eI rno-

mento de sen escnita esta tesis, en desan::o11o. En

64
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consecuencia de esto, se diná que una apr"oximaci6n de

10t es buena. La secci6n eficaz difer"encial será ca1-

culada en for¡na absoluta, es decir, no será requerida

nornalización a la curva expenimental .

Considerando que sólo dan contribuci6n apne-

ciable Ios fonones de gran longitud de onda de 1a

rama acústica, se puede escribir

er=d¡,* ( 6.1)

en donde a es 1a velocídad del sonido para ondas de
u

índice de polarización u. lfo está aún claro si los

modos de vibración de volumen' o 1os supenficiales

predorninan en las colisiones inelásticas sobre supen-

f icies no metálicas é8 ,2'+ ) . La expresi6n (4 .4 5 ) es

váIida pana cualquien tipo de vibracíón de Ia red,

sin embango, Ia evaluaéi6n de Ia secci6n eficaz se

hará considerando soLamente ondas supenficiales, ta1

como es quge:rido pon tiilliams (1 g). EI buen acuer:do

con 1os datos exper.imentales que se obtiene es un

buen argumento en favor de ta1 hipótesis, si.n embango,

una soLución definitiva nequiene evalua¡r 1a contribu-

ci6n de volumen. Esta evaiuaci6n constituye un tra-



66

l,.ajo laborioso y escapa

ción.

Las coli siones

Ak pequeño en el- m6dulo

esto hace posible usan

los prop6sitos de esta sec-

de 1-fonón producen un camt¡ic¡

de1 vector de onda inci<iente,

1a relaci6n aproximada ( 18 )

alÁ =*+!,,
Para e1 potencial de interacción

considenará un potenciai de llorse

Vtit -, -2o'(r-ro) - 2D;o(r-r')

cuya transformada de Fou¡ier es

(6.2)

de dos cuerpos se

esférico (25 )

(6.3)

Vo, = 
B!-o ;" l ,i:-"- - --f---'l (¿.¡r )v\f ' -/V7 - L(4az+p')' ¡d+y\2)

EI expo;rcnte !{r1.. se calcula usando 1a aproximacidn' (f,;

de Debye, e1 r"esultado obtenido es suficientcmcnte

pequeño par'a justificar e1 uso de tal aproximación:



2wtp, = +:#GH^*t ,

en donce v es eL volumen de 1a celda unitaria.c

Haciendo d = o y sustituyendo 1as

(6.1), (6.2) y Ia restricci6n q, = 0 en fa

genenal q .45 ) y luego integnando sobr.e {
obt iene

(6.s)

ecu¿cioncs

expre s i 6n

y Err se

#,= M(#),##*#", v*#ñ; x

- [J; W-,,(r' + frVi-,, r,) , (6.6)

en donde s61o eL término f;r = f;rr = I ha sido consi-

derado y 1a secci6n eficaz diferencial ha sido expre-

sada como una fracci6n de Ia intensidad especular.

Pa:ra d 10, se comprueba en Ia expr:esi6n (4.32) que

p' lé'1, 1Á-1, v(p) entonces tona valores muy pe-

queños. Por otra parte, de 1os valores pana 1as in-
tensidades e1ásticas ¡nedidos por: !^Ii11ians, se comprue-

ba que e1 er.nor: cometido aI despneciar" términos con



d" I 0 es del or,'den de 10t, no significativo pana

nuestnos prop6sitos.

Par.a Ia velocidad del sonido se usará e1 valor

ocr- 6,764x1A5 # ,

obtenido pon Briscoe y Squine (26 ) medíante nétodos

ultras6nicos. Este valon cornesponde a Ia velocidad

deI sonido longitudinal para ondas de volumen en LiF

a 150 K. El valor de Ia velocidad deL sonido superfi-

cj.al es en general menor aI valon de 1a velocidad de1

sonido de volumen. En la secci6n siguiente

que eL valon cornecto es de aproximadamente

de1 número escnito ar¡:iba.

SE

1a

mue stra

¡nitad

Los paránetros de 1os potenciales de dos cue¡:-

pos no han sido aún medidos. , Se usa¡:án valores de

no y D estimados pon A. Tsuchida ( B ), basado en medi-

ciones de potenciales de interacción entr.e átonos de

gases nobles. Estos son

DH"-F = 2?.73 x 10-16 erg, no(He-F) = 2,98

DH.-Li= 14.90 x 1O-16 eng, ro(He-Li)= 2,88

A,

o
A.
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De 1os parámetnos oll._Li y ,Hn_F s61o se sabe que son

ce:lcanos a :. i-1 tzz ¡. usando

ulte-f = 0 ,69 i-1 ;

se cbtuvo eI ¡esultado que muestna 1a figura 6. La

cur:va de trazo continuo corresponde a nuest¡?a p:redic*

ci6n te6nica para scattening en e1 plano de incidencia.

Los puntos discretos son tomados del experimento de

trlil-Iiams (18 ) pana rotaci6n del- cristal en 0 r 90 en tor-
no de Ia direcci6n <100>, pon J-o que 1as condiciones

expenimentales son ligeramente distintas a 1os supues-

tos usados en los cálculos. Estos fueron realizados

para un detector puntual que se ,nueve en e1 plano de

incidencia, definido por }a normal y Ia dineccidn

<100>. En ese pIano, los vectore" 0 V i están nela-

cionados con eI ángulo de scattening po¡l

f\ - l- sen0l -sená\X 
- 

¡,( !'' 1+ (a./vi)EenO

v

Qcosg (cos0- ror0)*(,

(6.7)

Uót
)-ñf'= Q2* (co¡o-cosli)z, (o.B)
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Figura 6 Scattening de He pon LiF (100) en
las cercanfas del pico especular
(01 = 65o¡. Los puntos discr.etos
fueron tomados de mediciones de
B. Williams. La curva continua
cor"nesponde a l-a pnedicci6n de
esta teorÍa.
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ecuaciones que se deducen fácilmente.de las definicio-
nes de estas rnagnitudes aI impone:r 1as r.estricciones

introducidas en este capftulo.

En los cáIcul"os descr"itos no se hizo varian

los parámetros para obtener el mejor ajuste a los pun-

tos exper"imentales por Ias razones establecidas a1

principio. Las únicas excepciones son 1os valo:res de

.H"-F y .H"-Li, 1os cuales fueron elegidos par^a ajus-

tar. las alturas de l"os máximos alr'ededo¡. de 650 y 61o.

Los resultados están de acuerdo con 1o esienado.

La curva mostnada en 1a figura 6 aparece dila-

tada en eI sentido horizontal . Esto se explica por 1a

adopci6n de un valor de La velocidad del sonido mayor"

que el valor. ¡:ea} . De 1as ecuaciones (6.7) y (6.8) se

deduce que, al vanian c, varla 1a nelaci6n entre 1as

magnitudes p y Q en funci6n de 0, dilatando o contna-

yendo 1a escala de abcisas.

Teniendo en cuenta las apnoximaciones hechas

y eI carácter absoluto del cáIculo de l"a secci6n efi-

caz, La figu::a 5 muestra un excelente acuerdo entne

1a cu¡:va te6rica y Ia experimental . Pana e > 650 (co-
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rrlespondientc .r creaci6n dc fonone s ) , 1os rcsu.l--t.a.lr,s

son muy simila:res, salvo por una ligena magnificación

del eje o, consistentc con Las mediciones rle Williams.

b.1 Rotaci6n del btanco

En esta secci6n se obtendrá Ia r.eLaci6n entre

Q y 
"1 ángu1o de scattening 0 cuando e1 cristal cs ro-

tado en un án¡1ulo I en torno rie ia intenscccidn Ce]

plano de incidencia con 1a supenficie -blanco .

Se sabe que

11., -+
+

(6.s)

S.i se consider"a contr.ibución predominante de fonones

superficiales, e1 diagrama de Ev¡aId correspondiente a
(6.9) es eI indicado en Ia figura 7. La intersección

del plano deI detector con eI plano de la supenfieie

coincide con 0X. EI eje OZ coincide con 1a norm.rl

antes de Ia rotaci6n. En Ia figura 7(a), k+ es ia

supenficie de scattering pa¡a aniquilaci6n de un fonón

de vector de ona Q, su radio es determinado pon la re-

1aci6n (6.2). DC es 1a proyecci6n de 1a barna de la

L,l +Gú,=



7),

red necfproea r denotada

tor:, XZ. f,I vecto:r ü,
rni smo plano .

La figur"a 7(b)

situaci6n geométrica.

sob¡:e eI plano YZ del

po:r N, sobre eI plano del detec-

es la pnoyecci6n de Q sobne e1

es una vista l-atcnal de la misma

EI vccton Q2 cs Ia proyccciórr

vector Q. Se tiene, entonces,

a=
_+y eI vector kf es taL

servaei6n de Ia enengía

de1 momentum tangencial

7 (b) se tiene

que cumple 1a ecuación de con-

y 1a ecuaci6n de conservaci6n

(6.9). De 1as figuras 7(a) y

d, *d.

,

-G2

( 6.11)

( 6.12 )

Q, = k, :en g¡u - k."n 0

QZ = sun? (ki cosg¡ + hco.O)

Qz = Q12*

Estas ecuaciones ¡:eLacionan

de scattering.

. (6.13)

vector Q .on el ángu1o

d.

ef

Para eI ".so 6, - é2 ü, connespondiente al

v
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-t
k¡

(0,0 )

-l(b )
ll arcc .

(o,o)
-+.
Q2

r+
K

k;

(a)
Figur¡ -"/ Di-agrama de Ewald para notacidn §a de1



pico especulan, las ecuaciones (6.11), (6,72) y (6.13)

predicen un intel:esantc efecto, ya mencionado en el

capftulo 1. De estas ecuaciones se deduce l-a ecuacidn

Pana Q

L (u"n' e + genz I cos.ü(i)'- il Q' * T [.G"ne

- s.r g¡) seao + senz ?cos1

- s"n o ¿)z + senz? ( co: €

A * kif¡,"ng-(cos0*.o. a¿)]

^ .2 1
-+ co.ai) J

Esta expnesi6n rige en Ia vecindad del pico (0r0) y

ha sido obtenida suponiendo isotnopfa (or=o). Como

Ia reLación (6.14) se dedujo para aniquilacidn de un

fon6n, su rango de validez es parla 0 .0i. Si {= 6

(scattering en el plano de incidencia), (6.14) tiene

raíces reales en todo e1 r.ango. Si 910, 1as ralces

son complejas en un entorno de Oir pasando a sen ¡lea-

Ies en cie¡:to ángu1o

0. = O7 ( g, O,¿,

Como f, oi y vi son panámetros

'¿ r*)

=Q (6.1t+)

(6.1s)

Ia dete::mi-conocidos,
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Iración de 0" permitc conoccr ü. Ilaccr esto es, rjn

principio, rnuy simple: basta mcdir cL án¿u1o cn las

ecrc¡nías ciel pico elástico pa::'a eI cual comienza ¿i

ma¡lifcstarse intensidades inclásticas.

La curva con 9= 2.3o de las figuras 4 y 8

(tcnada de los datos reportados por Willians ( ))

lresenta claramente e1 efecto que se considera, Pero

el náxino en 650 parece contr"adecin Ia aseveración de

que Q no tiene raíces reales para 0: Oí y ?l A. En

1a figura 6 se ve que }a intensidad inelástica caLcu-

lada en e1 plano de incidencia tiene un máximo centra-

do en Ei = 65oi de este modor. aún para una ciispersión

angular inci<iente nula, un ensanchamiento de ! 2" o"rt,-

rrre en 1a base del pico especul-ar. Cono 1a resolución

experimental es 0,60 a mitad de altura, se puecie e:pe-

rar que para p = 2 r3o algunas Partícu1as quc .:'-tf:'nn

scatte::ing en e1 plano de incidencia sean detectadas

cerca de 0i = 65". La rapidez relativa con que decre-

cen 1os máxinros en 0i = 650 aI aunentar fes consisten*

te con esta explicación. t^Ji11iams discute en su tra-

bajo una contribución de "mosaic sprecldtr a estos máxi-

mos centrales.
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La tabla 1 muestna algunos

dichos pon 1a ecuación (6.14) como

locidad del sonido supenficial c.

fi¡¡una 8 apuntan a Los valor.es de

tor: valór.cs de 9. üL númcro A cs

dctector y O.. + A son los ángulos"tf

ven eI nacimiento de Ia intensidad

el detector viene de 0.,.

valo::es de 0r pre-

funei6n de 1a ve-

Las flechas de Ia

eo*aPanadistin-

cl seni-ancho dol

en donde se e s j)era

inelástica, cuando

Williams obtuvo un valo:: de a bajo 1a suposi-

ci6n Qr:0, esto es, bajo )-a suposición que los má-

xi¡ios inelásticos observados provienen de una aniso-

tropía en la dir.ección <100>. Como en general Q, I O

Y Q2 = 0 pana 7 = 0 (scattening en e1 plano de inci-

dencia) y es efectivamente obsenvada intensidad ine-
Iástica en e1 plano ? = 0, suponer que Q1 = 0 y QZ I 0

para f / 0 (hipótesis de Williams) implica Ia acepta-

ci6n de una extraña discontinuidad en e1 plano de inci-

dencia.

Este efecto parece constituir una buena rranera

de obtener a si se nealiza el experimento en 1a forma

6ptima pa¡ra La medición de Ios ángulos or, pues Ia
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ecuaci6n (6.15) para o no depende de par"ámátros del

potencial de inte::acción.

6.2 EI expe:rimento de Boato, Cantini y Mattera

En el capftulo 1se descri.bió eI experimento

de Boato, Cantinj. y Mattena, cuyos resultados se

muestran en 1a figuna 1. En 1970, hlilliams real,izó un

experimento si¡¡rilan (28) con una superficie de LiF

(100) a temperatuna de 150 K. 0btuvo un resultado

cualitativamente muy parecido a1 de Boato et al ., pero

Ia intensidad de las componentes inelásticas eran com-

parables a 1as intensidades de dif¡:acci6n. La causa

de esta g:ran intensidad inelástica se deduce de 1a

ecuación (4.45), aLlf se ve que 1a sección eficas de

scattening inelástico es proponcional al cuadrado de

la nasa del átomo incidente. Es de esperar, por 1o

tanto, c-ue aI hacer incidir Ne sobre LiF se observe

intensidades inelásticas de1 orden de 25 veces Ias in-

tensidades inelásticas medidas en un experimento simi-

lar con He como partlcul-a incidente.

La temperatura del- blanco de Li.F en el, expeni-

mento de Boato et aI. fue de 50 K, y sus resultados
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TABLA 1

Atgunos volores de 0r en función de t- g g.

*- 0,90 1,2" 2,30

3,27 *105 6?,/r7" 61,6 5 " 59,70'

3,/'8" 1 0 s 62,2+', 6i,33o 58,'i5 0

3,63 * 1 0s 62,07" 61,120 57,71o
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son consistentes con Ias hi"pótesis

Una explicaci6n muy interesante de

tor.no del pico especular, (Fig. 1)

de esta teorÍa.

los máxinos en

se cie sprende de eila.

En ta figura 1se ve que 1os náximos de difrac-

ci6n de órdenes superiores son ,lluy intensos. Luego los

nú¡'neros % en Ia ecuación (4.45) no son pequeños para

é * ü, corno ocur.¡fa para el- caso de1 sistema ilc-LiF.

Luego, en 1as su¡nas sobre -[ r , f;'r no hay un térrnino

preciominante como en ese casó. Corio los vectoi'es é' y

d" son inportantes sól"o en la relaci6n cntrc i y .,

ángulo de scattering 0, los t6rminos con distintos fr

y d" tin.,.r, forma similar, pero Dresentando corrimicn-

tos unos respecto de otros. De esta forma se genera

una serie de máximos, correspondiendo uno a cada tér-

mino <iominante de la suma sobne -Cr , f;" de ia ecuació;t

(4.45). La ubicación de esos máxinos inelásticcs coi.r-

tiene, sin duda, información sobre s y los paránetros

de1 potencial de interacci6n ltre-LiF, La obtención de

esa información queda, por e1 momento, propuesta.

l

l
,l
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