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RESUMEN 

Se cons truyen las zonas d8 Brill oui. n (S IJZ) adec lladas 

p~r a las supe r ficies (100), Y (111) de todas la s e~tructu-
l'él~j cúuicas : es , DCC y fcc ; y se determln n sus jes de 
simetr í a . 

Para describir l os estados electrónicos S8 adopta 

UIl.:.l ¡luse mixta de estados Dl oc h-Walln ter (2 n ] a que el Il étmil

oni.:.l.no para un ~61ido semi'-infinito re s ul ta sor una suma _ 

de " céldenas atómicas unidimcnsiona l es " IJI-:SI\CO PLADAS . 

I 

En modelos del ti po amarre - fue rt ~ )' para las superfi 

cons iderada s exist 11 dos tipos de "cadellas line,les ": 

(i) Para la (110) de fcc y la (111) de bc ~ las " cade 

nas lineales " incluyen interacc ión entre primercs 

y segundos v cinos . 

(ii ) Para las o trC1s super fici,cs y estructuras las 

"cadenas lineales" incluye n in cracción sólo e n

tre primeros v ec ino s y el Ha miltoniano puede ser 

diagonaliz ado por medios analíticos . 

Se consideran en delalle modelos c on un il banda ipo 

s fldr<1 los casos (ii) . S8 discuten las conc1ic.lones par.a la 

existencia de estados de superfici dentro de las snz y se 

muestran sus eye s d e dispersión Ws(~ll) junto _ 

c r la proyección de los estados de bulto , a lo larJo d 

LIs (i recciones de mayor simetrí.:.l. en la s '[32 . Lc..!s :uncio-

nes de Creen para e l sólido semi -in fini, o se expresan n 

tJ~ en i n ü s del a s del s ó lid o .l n fin i t o . S e cal c u 1 a n 1 a s den s i 

dAdf.'S locales d8 estados electrónicos en la s\ lperf j ie y en 

l u ~:; p -ó x i m o s d o s P 1 a n o sin ter i, o r r: s , par a la s t- r L1 c u r a 
D . ,- . c .; ca r a ( 1 O O) • 
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INT R.OOUCCION 

¿ Po r qu é la importancia del est udio de la estructura 

elec trónica de s u pe r fi cies? 

El i nteré s p rincipa l esta enfocado ~ problemas tales 

como catáli s is heterogé n ea , corrosión y ~lectrólisis a 

propiedades electrónicas de interfaces semicon uctoras . 

Para un cristal perfecto e infiniLo con un potenclal 

periódico , l as funciol 'es d e aneJé) e lectr6nicu~ ~ ;( )n ondas eje 

ti el con de n sidades de _arqa periódicas ~n Cé)eJ<.-t es udo . 

/\ 1 iI1Lroduc.l·r una supcrfici. , se prouuc(' J) cdrnbio ::; e:l lal~s 
I 

flll1ciones de onda , llevándo nos esto ¿¡ amplituol~s en la su--

perfi cie dife r entes a l as el b u lto del cristal . Estas pro 

,' 2l' liade s fueron reconocid as por Tamm (1) , Mave (2) , GOodwin(3T , 
y Schockley ( 4) . 

La f un ción que le da un siqllificudo [ í sico u lus __ 

soluc iones de .a ec ación de Schr6dinger-para una par icula, 

en un intervalo de energía dE y para IIn sólido que con ti 

ne N átomos , es la Oensi_dud de Estados . Esta nos dice 
.;i ,l lplcmen te la can t idad de estocloS electrónicos que 'xis _en 

en u n cierto i nterv alo de energ i a ; y est6 dada por : 

(El dE = I o (E - E;l dE 
todos l os " 

(1) 

Edos . i 

Si ahora queremos conoce r la cantidad de estados __ 

e10ctr6nicos a una cie r ta energ1a , qu cst éÍn disponibles en 

l~ región s u perf i cia l del só l ido , ¡ecurrimos a la Densidad 

Loc 31 .de Es tados (OLE) , dada por : 
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2 
/\)i. (r)/ 6 (E-E.) . 

l - l (2 ) p (E , r) = 
i 

Si no se q uiere una alta resoluci6n local , la cc ua--

CiÚI (2) puede ser s u bstituida por la integral de p (E , r) 

sobre la celda de Wigner-Seitz de un á tomo e n ~l 

1 (E) = ~ f 
l 

(3 ) 

(w - s) 

Hablamo s de la Densidad de Estados de Superficie __ 

( DES) cuando ~l corre sponde p reci samente a un átomo de la 

superficie . 

cas , 
Cuando introducimos condiciones de frolltera peri6di

podemo s apl icar e l Teorema de Weyl (5) , que establece _ 

que para sis tema s grandes las condi ciones de frontera no 

afecta n apreciablemente el espectro de energfa y por lo ta~ 

o , tam oco afect a n la Densidad Total el e: I';s acl c),· . Sin e m--

ba r00 , l a Densidad Local de Estados es af0cLada fuertement e 

por 13 existencia de la superficie . Las solucio nes de _ 

DIo h del problema pe ri6ctico son cambiada s d _ tal manera 

qu,.:' , e n un estado dado , la probabilidad de e n contrar al __ 

e18c tr6n en un átomo de la superficie pued e ser más grand 

6 mjs pequefia q ue en e l bulto del cristal. Este cambio de 

cOlLd ic ione s de frontera per i6dicas a. superf ic iale s , pueden _ 

introducir u¿ tipo de soluc i 6n en la cual los e lectrones 

·stán l igados a la superficie , y puede e xistir entonces un a 

d en s ida.d e l ectr6n l.ca grande cerca de l os j t omo s sup rE icia

les . Tal densidad electr6n ica decae expo nenc ia lmente a ce

ro ha cia el bul t o del cr istal , como se ve en la figura l. _ 

E~to~ estados se l l ama n precisamente estado s de superficie . 

l';xi" te tal1lbi~n la posibi.lidcH.l ele que u n e.-tdd o nCJ a un 

Bmpl i tud grande en el átomo de la superf j.e i e , "j q u e dee r ec 

fuertemente hacia el bulto , pero n o mucr e del odo . Tal 
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estado se denomin a r esonanc ia superficial (figura 2) . 

¿Cuá n tos t i pos de Estados de Su perficie hay? 

Se pueden distingu ir dos tipos de tul s estados. Los 

~stados de Tamm que se producen por de sv iaciones fuertes de 

los valores de los parámetros en el bulto. Como por ejem-

plo c ambios en las distancias de enluce , en el ~otencial, 

~t c ., genera dos por la p r ese ncia de la superficie . Tal s _ 

desviaciones de los purflmetros nos pu eden conducir u unu 

. o cal i z3ción de l os ele Lrones . Esta 10caliz~ci6n es f~cil 

111 nte demos trada e n un trutumi_ento de " u/Hurr e 1 er e " p¿lru 

ll:lu cadena 1 i neal semi - in f in ita (6) . En este trabuj o de e-
sis t ratarefu os precisamente con tal es estados . 

Otro t ipo de estado de s uperficie ué discutido por 

Mave , Goodwin y SChoc kley , e l cual es dehido sólo a la ter

minación del cristal y no necesariamente a una desviación _ 

de l o s parámetros , re s pecto a los del bulto , para su exis--
tencia . 

Deb ido a que cu mb io s de purámetros adicionales cerca 

del ~tomo s u perficial , po r ejemplo l a interacción en re ve

cino ::; más p r óximos y siguientes e n una tlir ecc i6n purulelu a 

1 a super f ic ie , 6 normal a ell a , y c ambios de 1 a in t ·rac c ión 

entre estados d if erentes en e l mismo 5 emo, etc ., pu den in

truduci r cua l quier ndmero de estados de superficie en cual

qu i er posici6 n deseada , la discu s i ón para estos es ados de

be concretar s e a considerar cambios q u e so.! razonabl 'mente 

r'ísi os . Esto ha proc1ucido un r celo con respcc o u los 

11'0de l os de " all ar re fuer te " y h¿¡ r avorec ido e(\leulo s, don de 

1<1 sl1[),~rfie i e es def i nida tenünando el pot neial eristdli

Pe.' en un potencial escalón . Con esto y usando propiedades 

del b ul t o cristalino , pu den ser determinadas las solucio-

nes dent r o del cri s tal y s610 restar ía que t.:llc's :unci.oncs 

cU:llpl ieran c ond ic iones de frontera en 1 a sur)l 'r f ic ie y se 
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un ieran a f unciones de o nda gue deben ser combinaciones li

t G les de expon e nciales q ue de c aen para el exterior . 

¿Qué hay acerca d e los métodos d e cálculo para es a

dus e lectrón ico s de superficie? 

Deb ido a l a e xistencia d e patron e s es ableci dos para 

-- os cálculos de es .::tdo s el ec trónicos d '" bu lto , es r e lLltiva

l!lenLe fácil j z g.::t r e l valor de uSLlr ci rtclS proxim cion . s . 

('un re spe cto a cálculos de estudos de supc rficje , óste no _ 

es el c.::tso , y se p u eden aprcciur los r s ul LlJOS s ólo si se 

co no c e n muy bien los detu l l es del método de c ál c ul o . 

• 
Un problema impor tante e n tales c ál c ulos es el de la 

au toconsistencia . Debido a gue el pot ncial puede determi

na r se so l ament e conocj_e n do la dj_stribución electrón ica d 

los est ad o s ocu pados , esto nos lleva al requisi o de auto-

consi stencia . De hecho se ~) upone un poLencial c rCé) de la 

superficie . Lu ego se cé)lcula la cli s ribuci6n de carga r e-

su ltante en este potencial . Esta distr ibucj~n de carg , e n 

turno , detetlm in a e l poten c i 1 , etc . 

Cálculos autoconsistentes con pse udopo encia les han 

sido ú ile s pa r a explicar propiedades de bu l to , por ejemplo 

en me tules simpl e s y semiconductores . Estos mé odos está n 

limitado s e n l a p ráctic a debido a q u e 1 t c ma~o de los cál

c ul os se incrementa proh ibit ivamente . 

Appe lbaum y H~ , nn( 7) ha n desarrollado u n método __ 

(Integ ración Normal e n l a Super fici e ) para maLerial es con _ 

el trone s cllLlsi -l ibres , en donde la s funciones ele o nd a d 1 

bulto son e xpand ida en ondas plana ~:; . A ljCélllUO E:' l teor'2rna 

de 8 10ch al pl an o paralelo a la superficie, una solución 

c on ~ll fijo se expa n de en una serie de Fou r ier respecto 

LI ~l' Y los coef i cientes de la expansi n dependerán de la 

coordenada normal a l a superficie , hilcjc'ndo (!ue la ecuación 
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de Sc! rodinger se convierta en un conjunto de ecuaciones di 

fercncia l es acopladas en una dimensión . 

o t r o In 6 t o d o m u y u t ; ] j 7." (loe s e 1 el (' \¡ i (1 o " e y ro t y _ _ 

LOckll1dnn(t.J) , donde se cal c ulan l os mom e nto ~ de la densidad 

de es tados , sin calcular e igenfuneione s 6 e ig enva lores , y _ 

así obtener la densidad d e estados a partir de sus momentos. 

Tam bién se han hecho cálcu l os de estructura electró

Iljca de superf icies l impias , utilizondo p que~os conglomer~ 

dos 6 cdmulos de átomos . Sin embargo , este método es d il 

s61 0 en la situación de una fue rt e l ocaliz ción . 

El form a li s mo de l a Fun ciona l d Densidad de John , 

1loLc nbcrg , Sham y Lang( 9) se uLiliza para tratar la den si-

dad de ca rga cerca de la s uper f ici e para me tales con el c- -

tro~es cuasi-libre s . Con e sto, e l potencial , e l apantalla -

:l.~,. llt o cerca de la superficie y la función de rabajo pu __ 

l en ser estudiadas. 

Finalmente, en el modelo d e " amarre-fuerte " 6 LCAO 

(c ombi nac i6n lineal d e orbitales atómicos) , las funciones _ 

de onda se expanden e n: 

= ¿ ¿ aki!, (R.) 
Q, i -1 1 b -1 

~, (r) 
!s.11 , b 

(4 ) 

e:1 :10nd e b ll'eva informa c i6n d e un ndmero c1l5n ico y de un 

5 n el i. c e de b a n da . La mat r iz hilmill:onial a cs t5 compues u d 
cl(~llle ntos 

H Q" ~ 
1 , J - R.)V(r) 

-1 -
r (r - R.) dr 
m --J ( 5) 

los II Q , ~ son términos intratómicos (i=j) l:! in rátomicos 
1 , J 

( i~j) , elementos de matr iz ó integrales de Coulomb (i=j) e 
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integrales de translape (iij) . 

La s aproximacio n es impor tantes en es e mo elo son: 

j) Una p8 CJueñ a bas e de estados en c da c'ít Ulno . 

i j' Un rápido corte e n l el int eracc ión entre orbi tales locil

liz ados (poniendo a cero las int e r ilcciones de vecinos _ 

mc'ís allá d e los más cercanos) . 

La superficie se int roduce , considerando un plano de 

clivClj. paralelo il un plilno cristalográfico dado . 

Estos; cálculos son me nos complicado s , más rápidos, _ 

más ba ratos y dan direc t amente la densidad local d estado s : 

p ( E , R . ) 
-1 

Q, 2 I la (R.) I ó (E-E . k -1 k 
l ' ~l l , b -ll , b -ll,b 

El capítulo I de es t 8 tr ilbiljo d 

(6 ) 

esis desarrolla --
<..'nL\'Ll me nte e l modc: lo de " ilmarre - fuertc " con funciones cJ (~ _ 
Gl:l2cn . Con este moJelo se evita el cálculo cJirecto de l os 

ei cl1va lores de la 8 nercJía y se obtie n e lil densidild de esta 

dos d~'e rmin ando la función de Green y usando: 

P (E ) 1 
I m TT G (E) (7 ) =-

N 

• G se obt iene usando la ecuación de Dyso n 

G = GO + GO VG ( 8 ) 

C!l donde GO es la función de Green de la r ed perfecta y V 
rC'!"res enta la !l p rturb acjón superficial " (ver;n s adelante) 

~n 1. él reprc sen tac ión de " il marre - fuerte " . 

El modelo e s ap l icado a las siguien es s uperficies _ 
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mct áU.cas perfec t as : (1 00) , (110 ) Y (111) de la red cúbica 

simple; ( 1 00 ) y (110) d e lil u . c . c .; (10 0 ) Y (111) de la __ 

f. c . c .. Con la aproximaci6n de considerar s610 interaccio-

nes entre p rimeros vecinos , el modelo no se aplica a las 

car~s ( 111) y (110) de las r ede s b . c . c. y f . c.c . respe ctiv~ 
:nc ntc . 

Aprovechando la perio dicid d tra slacional a lo largo 

de ln s u perf icie y l as apro xima cione s d e considerar s610 __ 

inL c¡-¿1ccioncs ;) pri.mero s v c c.inos y un o bitu l s para cada 

:'i tOI1l0 , el prob l ema se reduce ul d e unil adenil l in eal semi-
infini ta . 

En el capí tulo 11 se calculan la s Zonas de Brillouin 

Superficial es (SBl) para l Cls superficies a las que se apli

ca el mouelo , obteniéndo se tamb ién l as relacione s de dispe~ 

sión supe r ficiales , que son comparada s con las relaciones _ 

de dis er si6n de l bulto , proyectadas a a le s superficies . 

Con las apr ox imacio n es utilizada s , es t e mod e lo cond~ 

e ~ e xpres iones an alíticas para lu densidad de estados d 

s~pcrfic i e , las cuales se di scu t e n en el c p í tu lo 111 . 

j.'i n almente , e l ca p ítulo IV present l us conclusiones 

de los resultados obt e nidos ; de lineando tilmbién , l os probl~ 
mus a seg uir . 
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Teoría de Funciones d e Green para superficies . 

l. J Repre sen tac i6n de I3 l och -Wann ier . 

Cons ider emos un cristal perfecto e infinito con _ 
;!am iltoniano H~ S i clivamo s tal cr jstal a lo largo de un _ 

pI dno cr i s talográf ico, ver f ig . l. 1, para formar do s cr ist~ 

les s emi - infinitos , introducimo s así dos superficies . Para 

el cristal clivado el Hami l ton iano es H=H o+V; donde V r

¡,l' cse nta el clivaje y sus efec tos (ver más adelante) . 

Debemos observar , que a l clivar el cristal perfecto I 

e in finito a lo largo de un plano cris alográfico dado __ 

(n=O ) , todos l os planos cris talográficos pa r ale los al plano 

de clivaje tendrán un arreglo perió dico bidimensional , y 

por lo tanto la simetría traslacional d e la red se conserva 

a l o largo de direcciones p rale l as a tal s planos cristalo 

g r gráfico s. Así pues , para cualquier átomo , de ac ue rdo a _ 

~a fi g . 1 .4, su posición e stá dada po r 

R 
-n 

= d + R (n) 
n -11 + T 

-n (1 . 11 ) 

dond0 1 es el índice del plano ; ~ es un vector normal al 

plano c ris talográfico, cuya magnitud es la distancia entre 

pla n o s ; ~~ ~ ) es un vec tor pa ral elo al plano cristalográfi-

.0; y T e 9 un vector de tra slación paralelo al plano de -n 
clivaje . 

De bido a las p r opiedades remarcada s , el Teorema de _ 

I310ch (e n dos dimensione s) es válido a lo largo de los pla-

nos ristalográficos paralel o~ al plano de c livaj Si a -
, d .:1 sit io del crista l perfect o le a soci amos un es ado l oc 

lizado de Wannie r, tipo - s , podemo s def inir un conjunto com

pleto de funci o nes pa ra el sólido s emi-inf i ni o , que llama

remo s represent ac ión de Bloch -Wannier , dada por : 
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1 ¿ I~n > 
I N11 R (n) 

-11 

(1. 12) 

en clonde ~11 es el vector de onda paralelo al plano n , 

IR ~ es un estado de Wannier y N11 es el ndm e ro de áto-- 11 

mas e n e l p lano n. 

J. 2 Clementos de llll1tr iz de 11° , e n la rerres c ntllc .i6 n cJ' _ 

Bloch -Wannie r . 

Deb ido a la existen cia de l a simetr í a tras l acional _ 

de - a red ene los plano s para l elos al plano d - clivaj' los 

elelllen t s de ma tri z de lI O en l a r epresentdci6n (l.12) son 

(1. 21) 

dond e p y q son índic es de planos y 

-i!:i1 ( T - T) -i k
11

· R
1 1 = e -p --q 2 e - - E ( I R I ) e (k

1 1
) pq - (2 . 22) 

~11 

qu e rep r esenta la energ í a de inter acci6n e nt re los planos p 

y g , para e lect r o nes con vec tor de onda ~11 ' 

Definimos la e n erg ía propia a l plano p (q=p) como 

(1. 23) 

~11 

también d e finimos la e n ergía d e interacc ión e ntre planos 
') rime r os vec inos (q=p::l) como 

. ... . . 
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r: 
P , )) -1- 1 (~I 1.) (1. 2 4) 

Expa ndi e ndo f-l0 en la representación (l . 12 ) Y u til izan 

do las ecuacion e s (1.2 1 ) , (1.23) Y (1.2 4 ) resulLo que 

+ ~ 
« p , CJ» 

E (k
11

) 
pg - (l. 25) 

donde el primer término de l a ecua c ión (1.2. 5) representa la 

'';:ü ntr i bución a lo energía de co.da pI no; el segundo r pr 

s 8n ta la energía d e i nte racción a primeros v inos ; y el 

~ , ~n.:er ténnino la cont r ibución p ra todos los demás veci no .. 

Si cons ideramos a hora e l modelo de " amarre - fuerte" y 

l o aplicamo s a las estructuras cú bicas (C . S ., b . c . c . y _ 

t . c . c ~ ) resulta Que 

e pg O pa ra «p , g» 
(1 . 26) 
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excepto para las caras (11~) y (110) de las redes b . c . c . y 

f . c . c . r espec t ivamente . 

Lo aue hemos hecho , una vez fijo ~11 ' es reducir __ 

nucs ro problema al de una cadena lineal jnfinita , donde 

1.0s planos cristalográficos paralelos al plano de clivaje , 

se puede n sustituir por "á tomos" con ener<Jías W(~11) y con 

una inte racci6n a primeros vecinos T(~ll) ' ver fig . 2 . 1. 

1 . 3 Funcione s de Gree n para Ha . 

Sea ~ a la funci 6 n de Green asociada a ¡¡a . Ga enton

c es satisfac e la e cuaci6n 

(1. 31) 

donde es un infinitesimal positivo . De nueva cue nta, ya 

lillC la sime tr ia tra slac ional de 1 a red se con serva para lo s 

p1n nos cristalográ fico s paralelos al de clivaje , se debe 
cumrJl ir que 

(1.32) 

Apli c ando la r epres ntaci6n de Bloch-Wannier a la 

ecua i 6n (1.31) y usando l a ecuaci6n (1. 32) fácilmente obte 
nemos 

1-;: GO (k
11

) 
pq - (1. 33) 

de do n de podemos calcular t odos los elementos de matriz de 
G a 

• 



• 

• 

• 

• 
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1 . 4 Func ion es de Green para superficie s : el po e ncial de 
c livaje . 

En l a representac ión de Bl och -Wannier , la perturba-

ci 1 V nrovocada por e l clivaje , tiene la forma siquiente: 

+ T > 
-<] 

x 

(1. 41) 

La identif icación de todos los e1em e n -o s de matriz , 

s e obtiene consider ando dos c o s a s : 

a) 

b) 

Por def i nición de l o q ue s el clivaj 

<r{ 1II 1 R ) = O (1 .4 2) -p -q 

si IR > y IR > son f unciones l ocalizadas en sitios que -p -q 

están ~n l ~do s 09u estos c o n respecto al plano d e cliva-

jo . Esto q uiere deci r , q u e la interacción entre planos 

sepa ra dos por e l p l ano de clivaje es nula . 

(1 . 42 ) impl ica n e cesar iamen te que 

<R Iv lR > - p -q 

La ecuación 

(1. 43) 

Debido a l a relajación sUgerfi cia~ sea U la diferencia 

~e los potenciales del ris al perfecto y e l cristal 

c o n l a per turbación V , ntonces 

<R Ivl R > _ U 
-p ---q pq (1. 44) 

!; .i "" 1111) 1-e y cuando IR > Y 1 R '> se n estados del misJno - -P-q 
laJa , co n r espec to al plano de cliv j o . 

Ya que U se produce , entre otras c o sas , por un cambio _ 

e n l a d istribución de carga el e ctrónica c e rca de las __ 

cu ~orficies , los U deben ser calculados a u tocon s is-pq 
tentement . 
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~2___ Funcion s de? Gre e n para su e r ficies : solución para _ 

• e l caso de U diagonal . 

• 

• 

Si asu ~l1imos CTUC2 los e l emento s de miltriz de U que ':" 

son los importante~ son l os diagona l es podemos definir 

u = T (~11) Ap pq 

puesto que 

{: si p~q 

U = pq 
si p=q . P 

De finiendo una función g adimensional 

la ecuación de Dyson puede escribirse como 

do nd e? 

$ = 

$ . y . = yO 
- - l - i' 

\ 
•• . I , 

'1' ri = (g~i' gli ' ... ), 

1 +g ° - A g ° 
0 ,-1 o 00 

(1;.51) 

(1.5 2 ) 

(1. 53) 

(1. 4) 

(1. 55) 

(1. 56) 

• (1. 57) 

. ... ,-
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La so lución a nuest ro probl ema es ncontrar G en 

térm i nos d e GO. Para esto hay que invertir la matriz $. 

~ implif icando l a situación a 

s i (1.58 ) 

y re s olv iendo la ecuac ión 

det $ = O , 
(1. 59) 

~)lJtc n cl11os la condición p ra la existencia de los estados de 
superficie , que es 

(1.510) 

Utilizando ento nc es las ecuacion es (1.43) , (1.52) Y 

(1.5 8) Y ap l icándola s a (1. 54) obtenemos 

G ,( k 11 ) =G o . (k 11) - G ° . (k 11 ) IH - pl - al _ (1 . 511) 

La densidad local de estados puede ser calculad a __ 
usundo la fórmula 

, . (E) 
l 

= -
1 

Tí 
¿ 
~11 

Im G .. 
II (l.512) 

i =:. í ndic.e de plano . 

Hay dos contribuciones par a tal densidad de estados 

i) ~a debida a los estados d e bu lto . 

ii) La debida a los estados de superficie , d terminados por 

. ... 

U GO = O. 
o 00 

. . 
~ ~ - --- ----------

(1.513) 
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Scnara ndo estas dos co n tribuciones en la den s idad de sta-
dos resulta 

b 
11 . = 

J I 
~ - 1' ~ 

IJ -i ( 10 -2U ) l i 1+ ( 10+ IJ ) 2j ( ______ 0_) X 

\.J 2 T (k) 11 + i ( 1'; - 2 U ) -11 o 

x 
(1.514) 

y 

pélra la contribución de los estados de s uperfi.cie . Dond 

c ' (k ) = 
nn -11 

i 21/j 1n l 
IJJ ) 

X 

(1.516 ) 

CJ ue s o n los elem entos diagonales de GO e n l a r e presentación 
(1 . 12) y donde 

(1.517) 
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(l.518) 

y u es l a función de Heaviside . 

s 
Nótese qu e p. es diferente de ce r o , sólo en los 

J 
Cusos e n q ue la ecuación (1 . 513 ) t enga so luciones reales 
Pélru lu e n erg í a . Esto ocurre siempre que se cumpl lu con-
elle i 6 1) e n 1 a e c u c i 6 n (1 . 5] O) . 
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CAP 1 TUL O 11 

Supe r ficie s de Sólidos en Estructur0 

CCí bic0 . 

2 . 1 Zonas Su perfic i ales de Br i ll ouin . 

De acuerdo a las ecuaciones (1 . 514) y (1 . 515), del _ 

C0pí ul anterior , para calculer la densid0d l oca l de esta

dos de ou lto como de superf icie , las sumatorias deben de in 

cluir todos los va l ores de ~11 . Sin embargo , ya que en es 

lOS planos , para le l os al de clivaje , se forma un arreglo p~ 
ri dico bid" ensional , to os los valores de ~11 están den-

tro de la primera zona superficial de 8rillouin . 

De lo a nterior se desprende la necesidad de conoc er 

perfectamente la primera zona superficial de Brillouin, pa 

ra las redes c6bicas a t r ' tar y sus propiedad es . 

Sean ~1 Y ~2 l os vectores primit ivos de un plano 

cristalog rá f i co , q u e es para l elo al plano de clivaje . Los 

vecto res de l a red rec í proca superficial se definen de la _ 
siguien te ma n e ra : 

g. 
- l a. = 21f Ó .. 

-J lJ (2 . 11) 

para i , j = 1 , 2 . Debemos notur que los vectores . Son lam-
• -J bi~n vectores de tra sl a c ión del cristal , mi n ras qu los g. 

-l 
no s on necesariamente vectores de la red rcc1proca tridimen 
si01 ¿¡1 . 

Los vectores a . satisfacen la ecuación 
-J 

I ~1 x ~2 Id = Vol (2 . 12 ) 

donde d es l a dist a ncia entre [)lanos pural elos al de cliva-

je y Vol es el volumen d e la celda unitaria . J:ntonces , 



• 

- 18 -

si k es e l v ector de la red recíproc~ del cristal tridi--o 

mensional que es perpendicular a la supe rficie ; ~1 y ~2 sa 
tisfacen 

(2.11) 

3 
(2 1T) /Vo l y por lo tanto , el vo lumen 

con iene el mismo nú-
nwro de vecto r es e onda permitidos , que en la rimer zon 
Je Drillouin con vencional . 

caras 

b . oc . 

La primera zona superficial de Brillouin para las 

(lOO) , o (11 0) y (111) de las redes cúbicas (C . S., 
j 

y f . c . c . ) , se muestran en la figur 2 . 1 . Los ejes _ 

de si letr ía mostrados en la figura 2 .1, no son ejes de sime 

tría de las figuras geométricas; sino ejes de simetr í a d 

las relacione s de dispersió n de los estados de bulto , pro-
yectad as a tal es zonas . 

La primera zona superficial de RriJlouin para la ca

Ll (lOO) de l as redes C . S . y b . c . c . es un cll,vlrudo , con _ 
2 2 

6re~ de 41T / a , donde a es el paráme tro de la red tridimen 

s'ona l , teniendo cuatro ejes de simetría. Para la cara 

(100) de la red f . e . c . , la pr i mera zona superficial de 

!3t'j. llou.i.n s u n rombo regular , el ¿¡rea de e's a zona aumenLa 

pu)" un f a c tor de do s, Con re specto a la s an ter iore s ¡ también 

LicnG cua tro ejes de simetría . Esta diferencia de tama~o , 
en la zo na supe rficia l de Brillouin, provoca un aum nto 

(en la cara (100) de la red f .c.c . ) en el número d~ es-

t~dos electr6nicos . Para la cara (110) de la s r edes C.S . 

y f . c . c ., la primera zona superficial de Brillouin es un _ 

r~ctángu lo , teniendo solamente dos ejes de simctr í . El 

6rca de la p r imera zona superfic ial de Drillouin de l~ c~ra 
(J.LO) de la r ed f.c . c . es m5s grande por un fac Ol:" de dos 

que la de la cara (110) de la red C . S .. Con resp cto a la 

zona de la cara (110) de la red b . c . c ., est a forma un _ 
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rombo con área /2n2/a
2

, teniendo d os ejes de simetría sola-
Jll<,n t c . Fina lm e nte, para l~ c~ra (1 11) d las redes . S . , 
b . c . c . y f.c . c . t odas las primeras zonas superficiales de 

I3ri. llouin son hexáCJonos , teniendo las dos priJner~s la rnisma 

árCJ y l a Gltima más grande por un factor de cuatro , r spe~ 
to a las primeras. Todas e lla s tienen tres ejes de sime- _ 
tría . 

L::ntonces , Con respecto a l~s relaci nes de disp'rsión 

dc'l uu lto , las zonas s LJperfici~le s IndS simétricas [iOn las _ 

correspondientes a la cara (100) de las res red 's cGbicas ; 

resultando las menos simétricas las correspondientes a la _ 

CQr~ (110) de tales redes . 

2 . 2 . Re l ac i6n de dis per sión para el bulto y la superficie. 

Para el cristal perfecto e infinito , odos los vecto 

re s Je o nda se r e presentan por lo exprrsión 

k = ~11 + ~ (2.2l) 

donde ~l.' es perpend icu lar al plano de clivaje y satisfdce 
la rel aci6n 

( 2 . 22) 

Uti l iz'ando la ecu acj6n (2 . 21) , cualr¡ujer función de 
J, ! ')l ' !1 se l:Jucdc po ner el e J ,1 forlllél 

x 
(2 . 23 ) 
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do nde Nl e s el núme ro de p l anos pa r alelos 1 de clivaje . 

La exp r e s i 6n d e 1 a c ne r IJía parcl .1 cr i s al pe rf c to , 

!je ob ti e n , u t il iz an d o L,s ecu ac.l o n es (2 . 23) y ( 1.25) , Y la 

,lproxim él ci6n de " amar re flll'rte ", obten iencJo 

(2 . 24 ) 

Ao li. c an do l a ecu aci6 n (2 . 24) a las caras ( 1 00 ), (110) 

~' (1 11 ) de l as red s C . S ., b . c . c . y f . c . c . , obtenemos las 

re l ac i o nes d e di sper si6n para los estado d~ bulto . Las 
(,1 J) 0 x pres ion e s ,re s u ltan tes se p r e se ntan en la secci6n A. 1 d 1 

ap c::-", (jI c e, 

Los estados de !)ulto P¡ ·oycc tilllos '-1! plano w
b 

- I~l ll 

forma n , en gene r el l , un a banda , como se observa en las figu

ras 2 . 2 - 8 . Las ba ndas son la s reg i ones sombreadas en las _ 

figur a s . Cada fi g ura v a a compafada de la correspondien e _ 

prlmera zo na su perfic ia l de Brillouin , donde se muestran 

los ejes d e simetrfa de l a e c uac i 6n (2 . 24) ~ ra cada caso . 

lna ve z d e terminados t al es ejes de s imetría , se escoge una 

de la s múlti p les r e gion e s eq u ivale n te en que la primera 

zona s u perfic i al de Bril loui n es frilgm ntilel.! por los j s _ 
de s i me t r ía . Las cu rva s de dispersión se gr ficaron a lo _ 
lil~go d e s u per í metro . La ban dcl de es ildo~ de bulto se ob-

tiene e n con tran do , r e s pecto a ~J.' las nvolventes d la fa

;·nli.a de cu r v'as , d a d a po r l a cCuelción (2 . 24) . 

en la fig u ro 2 . 2 se p r es ntil la 1)"ncJel de cstacJos cJ 

b lto d e la r e d C. S ., proye ctada a l a cara (100) . El

ancho de b a n da e s l2.); donde r es el v alor de la in relcci6n 

entre plan o s v e cinos . Las cu rvas envolv ntes corresponden 
III ~~ Llm e n t e a c u r va s d e eli s re r s j Ó 11 P él r él ( lcctrones 
(1l1 Le Vel 11 p a r a 1 e lo s a 1 él C él r el (J O O) ) . Se 'Jra r: i'~an otras cur-

VélS de d i s pe r s i 6 n (curva s ll e n as que caen en la región som

breadu) pa ra I ~~ I ;} O. 
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En la figura 2 . 3 se presenta la b~nda de estados de 
bulto para la misma r e d . S . ) , pero ~hora para la cara 
(110) . Lo int e r esante de la figura es que , en la dirección 

L - i1 l~ relaci6n de dis persión no dep(~nc1e de ~.L ' En r a 
lldud lo que p~s~ ~ l o largo de es t a direcci6n es que _ 

T(~ll)=O , y lo que se e st5 graficando es dir c amente 

W(~ll) ' Esto no significa , de ninguna maner~ , que en la 

direcc ión L - H existan es t ados d e superficie intrínsecos 

de t~ l ca ra , es decir , q u e tale s estados exista n sin provo

--:,:11' Ilinf}u na per turbaci6n en el potencjéll peri.ódico del criE. 

LJ1 nCl:fec to . Lo q u e s í es 'claro , es (1\ 1e aún con v,:llore s _ 

;11Uy pec¡ue ño~ de la pe rturbación en e l potencic.ll periódico , 

v'n lel di rec é i6n L - f-I I provoc~ 1 a re~c i6n de s t~do s de _ 

s' _)er ficie . A l os estado s de bulto e n la dj.rección L _ H 

]('~3 l l am aremos p se ud oest~dos de supcrfi ie . El ancho de 
banda ara los estados de bulto de la car0 (110) de la C.s. 

es también de l~l' Se grafica ron también dos curvas de dis-

p-rsi6n (curva s ' llenas que cae n en la r gión so:nbreada) pa-

1!s..L 1 i o. ra 
Para este caso las curvas en volventes , tam--

hiC'n corre sponden ~ urv~s de d.ispcrsi.óll !)rJrd 

En la figura 2 .4, cara (111) de la red . S ., lo - -
relev nt e es tá, en el :omportamiento de In relación de dis

persión e n el p unto O. Debido que a~uí, la derivada de w
b 

re s)(' .to a l ~l l l se anula , esto provocará la ap rición de 

s j n 9 u 1 a r i d ~ d e s d e Van ¡.¡ o ve I p él r c) 1 c) d e l1 ~;; L d ,1(1 1 o (" c) 1 de 
S a--

do~ 0n ta l pu to o Aquí la s e nvolve n tes ycJ no correspond n 
a curv~s de dispersi6n . 

En ]a figura 2 . 5 , cara (100) de l~ r d b . c.c ., se 

presenta el mismo fen6meno q u e e n l a cara (110) de la red 

e . s . ; · la aparición de pseudoestado s de superficie a lo lar-
- -

go de la direcci6n X - M. La s envo lver tes , en este caso, 

vu 'lve n a coinc idir con curvas ele dispersi.6n Ara I~..L I = O. 

El clncho de banda e s de 1 6 '( . 
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La fig r a 2 . 6 , carél (110) d8 lél red ¡LC . C . , presen a 

también , 8 n e l pun t o B , un compor t amiento de la r81ación de 

dispe r s i ó n , QU 8 p r ovoca la existencia e sin ularidades de 

Van Hove, e n l a d8n s ida d de es t ados e n al 8nergía . En los 

puntos XeY d8 lo. fig u ro. 2 . 6 co - xi.steli olec ·rones con 

cUéllquier va l or de I ~.l. 1 . En la figura 2 . 7 , cara (100) de _ 

la red f . c . c ., 1 0 re 18vant8 consist8 , también , en la apar~ 
ción de ps e u d08stados de superficie él lo largo de la direc

c i ón X -M . El a nc ho de la ba n da es d8 l b). Finalment , 
Iél en fi gur a 2 . 8 , 

rece , e n 8 1 pu n o 

r0 s!") ec to a , 1~11 1 . 

cara ( 111 ) de l él 

U, la anulo.c i ón 

red 

d 

f . c . c ., también a e 

la d rivada d8 w
b 

con 

08 la ec u ac i ó n (1 . 515 ) del cap í tulo anterior , la re

la i6n de dispe r s i ó n para los es t ados de superficie es : 

(2 . 25) 

En las expr e siones de l as r elaciones de dispersión 

p~r~ lo s e stados de su p e rficie r8s u ltélnt8s de la ecuación _ 

( 2 . 25) p a r a 1 a s ca r a s (1 O O) , ( 1 1 O ) Y (111) d 1 a s red e s c Ú _ 

bicas (C . S ., b . c . c . y f . c . c . ) se pres8ntan en 1 sección 
1\ . 2(II)de l 

ape ilclic.e . 

2 . 3 Cond ición para l a Existe ncia de E. taJos de Superfi-

c i e : Cu rvas de T( ~l l) =cte . 

En el Cél pítulo anterior , s e obtuvo lél condic i ón para 

la exis tencia de e stados de s uperf i cie , dada por 

I U I o (2 . 31 ) 

En todos los CélSOS tratados , T es una función de 

~11 ' excep t o 8n e l c aso de la élra ( 1 00) de lél red C . S .; en 

J u cUéll T es u n él co n stante e iCJual a ¡. 
1:: 11 la fiCJurélc; 

. . . 
, . 
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2 . 2 - 8 , en las reg iones más simétricas d e l a prinera zona 

s \lper ficial de Brillouin , se grafican l as curvas d 

T(~ll) = ctc para cada caso . 

Jo. • 

En la fi9 · 2 . 2 , carJ (lOO) de l a r ed c . s ., se graEi

c ~, 11 el os curvas de di spers i6 n superf i c i a 1 (cu rva s pu nteada s ) . 

Cna ~a ra el valor de la ~ertu rbaci6n de 2y (curva supe

ri or ) y la otra para e l valor de -2~ (curv a in criar) . La

condici6n ( 2 . 3 1) se cumpl e en toda la r e0i6n más sim: trica

de la primera zona supe r ficial de Brill o uin , ~or esto , para 

valores de Uo muy peque~os , las curva s d e dis~ersión su _ 

perficial se confunden con Jas envolvente s de la banda de _ 

esta os de b ~lto . Para val ores más grandes de \Uo l 1 s 

curvas empiezan a alejarse de la banda de estados de bul to . 

En la fig. 2.3 , cara (11 0) de la r ed c . s ., se grafi

C3n d os curva s de T ( ~1 1) =O , y y 2 ~ en t odc la primera zo 

nél. s uperficial de Brillouin . La curva de disp'rsión superf.~ 

cia 1 sU jJer ior (curva punteada ), se obtu o con U
o 

=2 '{ , en _ 

consecu encia sobre la direcci6n x- f JJU habrá estados de 

supe rficie, apareciendo éstos , confundi 6 ndose con la envol

ve nte de la banda de e stados de bulto e n 1 punto f y desa

pa reciendo en el punto x. Tambi6n s e grafic6 la curva para-

(curva punteada inferior ). La tendencia de las 

curvas , muestra que a pesar de que Uo t enga un valor cerc a 

no a c e ro , e'1 la direcci6n L-H, habrá estados de super fi 

ci e , l~ientras 8ue en las restante s direcci o nes no l os ha 
brá . 

Gn la fig . 2 .4, cara (11 1) de la r ed c . s ., se grafi 

caro n l as curvas de T ( ~1 1) =0 , "J ' 2 '{ Y 3 'f . La cu rva de _ 

dispers i 6n con Uo=2 1 (curva puntea da super ior) empleza en 

el pu nto k y solo llega a la mi tad de la direc i6n k- r, _ 

re p areciendo en la dirección. F-D . A medida que U
o 

tiend 

~ cero , notamos la existencia de es tados de uurerficie so

lo e n la veci ndad de p unto W . 
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~n la f i g ura 2 . 5, c a ra (100 ) de la red b . c . c ., se __ 

g"af ica ron las curvas T (~11 )=0, -y, - 2y, -3) Y - 4 y. La te n 

dcncia de la s c urvas d e l a relación de dispersión s uperfi-

ci,:l1 muestran q u e , a ún Con va l o r es de I U
o 

I mllJ' peC!ueños , e n 

t o c~ a 1.:1 d i r e e ció n X - M e x i . s t en e s t a d o s cJ ' ~; u p r f i _ i e , no 

exist i e ndo e n la s demás d i reccio n e s . 

En l a g rá fi c a 2. 6 , cara (11 0) de la red b . c . c ., se _ 

tH--lf:ica r o n las e r vas de T(~1 1 )=O , -'Y" -2 "( , Lo más rele-

V,IIILl.' cO l1 s .i. s t e e n obsc r vUL q u e' Cl1 , llldo lu I u , s 61clmcntc hdy . o 
est a do s de super f ic i e en la vecindad de los p ntos Xe Y. 

, 

En l~ figu ra 2 . 7, ca ~a (10 0 ) de l a red f . c . c ., se 

vuelve a p rese n tar e l fe n óm n o de l a exist ncia de: ps udo-

es ados de s u pe r f ic ie a l o l a r go rle l a direcci6n X-M . Fi

nalmente , e n l a f igura 2 . 8 , c ara (11 1) de l a red f . c . c ., se 

mue s t ran l as r e l a cio nes d e d i sper s i ó n s u perficia l par a 

Uo =-3y (curva pu nteada s upe rior ) y U
o
=- 21 (curva p unt eada 

infer ior) . 
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3 . 1 De n sidad Local d e Es t ados : la con ribuc i 6 n de l bu l to. 

De acuerdo a l a s ecu aciones ( l. 5 1 4) ., ( 1. 515) del 

C.:1u í tulo 1 , ha y dos tipos d i fere n te s de estudos e l ectr6ni-

co s qlle c o n t I' ibuy en a l a De n si.d a d Locu l de Es tado s . La con 

tI'ibuc ión de lo s estado s de b ulto está duda po r 

b 
p. (E ) = 

J JJ 
i [ +( w+)J ) 2 j 

)J 2T ( ~11 ) 
(SB z) 

x A 1m 

(3 . 11 ) 

do n de A e s una const a nt e , q u e r e s u lt a de hacer l a trans~or
mu ción de l a doble s umatoriu , e cuación ( l. 514) , a l a doble 

in te 0ral e n l a e c u a c i6n ( 3 . 11) , Y e s i0u a l a 1/4 . Las inte 
grilles se calcula n s ob r e I n primer a zona supe r ficial de 

Br illouin . La con d ici6n pa r u l a e xistencia de ta l es s a- 
dos d e bult o e s 

2 2 
4T (~11 ) > ILI ( 3 . 12 ) 

q u e se desp rende c l arament e d e la e cuac i ó n (2 . 2 4) de l cap í 
t ul o 1 1. 

La s e x p r es ion es resu l t a n t e s d e l a contr i bución d bi 

Jn a l os e s t ados de bult o , u nn vez apl i uda a la ecuación _ 

(3 . 1 2) a las caras ( 1 00) , (11 0) Y (11 1) de las redes cúbi-

cas , s~ pr e senta n e n la sección 1\ . 3 (11) del ap nd l c. 

A ma n e ra d e e j e mp l o , y para mostr~r lA no trivialid d 
'c la e v a l u a c i ó n de la ecu a ción (3 . 11 ) , trotaremos la -

co nd ic ión p ar a l a exi s t e nci a de e s t a dos de bulto _ _ _ _ _ 
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( r e l aci6n 3 . 12) e n l os siguie nt e s casos : cara (1 1 0) d e la _ 

red C . S . y cara (1 00 ) de la r e d b . c . c . 

Con r e s pec t o a l a cara (110) de l a r ed C . S . l a condi 

c i 6 n dada po r la ye¡ a c i6n (3 . 1 2 ) e s 

2 ku 
4 Cos > 

12 
(3 .1 3 ) 

dOI 'e ~11 = k u. Ú + k z Z (3 . 14 ) 

con U Y Z ¡vec t ores un it a rio s y or t ogonales ; y w
b 

es la _ 

v ria b l e d e la energ í a par a e l bulto (ec u aci6n 1 . 517 ) . En 

la fig ura 3 . 1 ( a) se mu estra la p r im0ra zona s uperficial el 

Grillouin de e s t a cara ; l a re~ió n sombreada s una de las _ 

mú l ti ples r eg i ones obt e nidas al tra zar los je s de simetría 

de la relación de di spersi6n de l bulto e n tal zona . Sj ha

cemos e l s i g ui e nte c ambio d e vari a b l es 

v = Cos k z 

la de s i gual dad (3 . 13) se conv ier te en 

2 2 
4 ~ > (W

b 
- v) 

(3 . 15 ) 

(3 . 1 b) 

1.:1 f i g ur a 3 . 1' ( b) muest ra l a Legi ó n equivcllente (por la 

trd n s f o r mación (3 . 15) ) a l a r egj_ó n sombr eada ele la fjgura 
:3 . 1 ( a) . 

P r a que l a ec uaciÓn ( 3 .11 ) sea diferente d cero , _ 

para e s t e c a so part ic u lar , la va ri ab l e de 1 a enerCJ ía , ú'b ' 

debe de es t a r e n e l i n t e r valo [ - 3 , ~ . 

Dc ac u erdo a l a desig ualdad (J . 16) , la s curvas lími

t e que d el i mi tan la r egión d e c on tribuci6n para la ecuaci6 n 

----- -- ------- ---' 
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(3 . 11) son 

v = 2u + w
b (3 . 17 ) 

v = - 2u + (lib ' ( 3 . 1 f3) 

Para el caso en el cual Úl
b 

( [ -3 , - 1] la curva dada por 

la e cuación (3 . 17) delimita la región de int( ~gración p ra _ 

la e cuación (3 . 11) junto con la región de la fig ura 3.1 (b ). 

La curv a dada po r la ecuación (3 . 1 8 ) no con ribuye (no corw 

el la región de la fi gura 3 . 1 (b)) . El caso limite en el 0ue 

(,' b =-l, se grafica en la f igura 3.1 (c) . La r egió n sombre _ 

da es la re~ ión d e cont ribuc ión para l a ecuación (3 . 11) . 

Para el caso en el cual wb ( Q. , ~ , la curva que con-

tribu ye est á da d a por la e cu ación ( 3 . 18) y similarment 1 

caso ante rior , la región de integrac ión está delimitada por 

es ta curva y la r e gión de l a figura 3 .1 (b) . La curva -
(3 . 1 7) no ~on tri buye . El caso límite W

b
=l , se grafica en 

la fig ura 3 . 1 (d) , donde la r egión de integración s la __ 

!;ombread a . A medida q u e (u
b 

toma valore s más grandes , la 

la recta (3 . 18) se d espla za ha c i a arriba con la misma pen-
dien t e . 

Fi nalmente, para cu ando b C (-l,l ) la r egión de la __ 

contribución está delimitada por ambas r ectas (ecuaciones _ 

(J . 1~) y (3 . ~8) El c aso para w
b

=1 / 2 se ilust ra e n la fig~ 
ra 3 . 1 (e) . 

En conclusión , la evaluación de la ecu ción (3.11), 

para la cara (110) de la r e d ~ . S . , se debe de descomponer _ 

en tres pa s o s ; y q ue al incluirse el hec ho d · que se trata de 

una i ntegral doble, ha c e gu el cómputo de la ecuación __ _ 

(3 .1 1) 11 0 p uede h.:lcerse .:lpli c LlIHJO c1.iI ~ ect ¡ IITlL:nLe algGn rnótouo 
de integraci n numérica . 

--------------
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Otro ejemplo sencillo , es el de la cara (100) d la

red b . c . c .. Para este cas o la condición p ra la existencia 

de estados de bulto es : 

, f' 

k 
+ Cos J Cos 

2 

k z 
2 

con y \f Z vecto re s un i ta rios y o rtogonilJ cs . 

(3 .1 9 ) 

( 3 . 11 0 ) 

En la f igura 3 . 2 (a) se muestra la primera zona su _ 

pcrficial de Br 'llouin o a ra esta ca r a ; l a re~ióll sombreada

es u nil de la~ rnGltiples (cuatro ) r g i ones de la zo na de Bri 

llo l in me!o s simétr icas . Uti lizando una tra n sformación simi 

lar.) la d ada por (3 . 1 5 ) , la desigualc1é1d ( 3 . 1 9) se c onv ier
te e n : 

+ ( 3 . 111) 

La figura 3 . 2 (b ) mue st ra la región e~uivalente a la 

so;~lb reada en la fig ura 3 . 2 (a ) . 

Para este caso , para que la e cuación ( 3 . 11 ) sea dif 

r en te de cero W b debe es tar en [ - 1 , 1) . 

Las curv a s límit e para o btene r la región de contribu 

c.ón a l a De n s i dad de Estados de Bu lto son : , 

v = ( 3 . 112) 

p r a cuando W
b 

é. (0 , 1 ) ( Wb E. [-1 , 0) ), la curva que deU mi -

ta la r egión de contribución está dada por la ecuación 

( 3 . 11~ ) , ~ara el s ig no neg a Livo (para el siqno positivo ), _ 

junto co n la reg ión most r ada en l a f igura 3 . 2 (b ) . La curva 

clalla por la. ecua c i ón (3 . 1 12) , c o n sir:no posi ivo (con signo 

nc(pti vo) no contribuye . El caso interMedio LUb=lJ (UJb:::-k¡) 

~.:i e ilustra e n la figura 3 . 2 (e ) ( fig ura 3 . 2 ( c1 )); donde 1il-
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región de contribución es la sombreada . 

Finalmente, si wb=O , la región de contribuci6n es _ 

cI:teramente la mostrada en la figura 3 . 2 (b) . 

A medida q u e uno considera otras curas (las condicio 

nes para las ca ras fal t antes , se presentan n le sección 

¡" . J(J1) del a.pendic.e anexado a la tesis) de las redes cú

bl .RS , la condición para la existenci a de csLados de bulto 

Sl' ompl ica (pero manteniéndose los delj_nea~n Len os de los _ 

clcmplos vistos); provocando esto , gu la evaluaci6n de la 

ecuac ión ( 3 . 11) r esu lt e un problema difícil de resolver . 

., ') 

.) .. Densidad Local el r:~; tclelOS : la con -rilJllci6n de la su

perficie . 

La contribución , a la Densidad de Estados Local , de

bida a lo s estados de superficie , está dada , de acuerdo a _ 

la ce ación (1.515) de l capitul o T, por 

(SBZ) 

(3 . 21) 

donde 1\=1/4. Las integral es , también d'?be:: de C!valuarse n 

t,x: la pr i me r a zona super ficial de Bril l ouin. En el capí-
tul o T, se vió que la condicj.ón paru la exis encia de .~ ¿¡_ 

dos de superfic ie ' e stá dada por 

< I U l · o (3.22 ) 

S i lue remos obtener la densi.dad tata] de esLddos de superf~ 
e ie po r á tomo superf ic ial; lo que en Ino s que hacer e s sumar 



• 

,. 

• 

• 

- 30 -

las contribuciones de cada plan o 

= í' ~) ~ (E ) 
L J 
~11 

(3.23) 

SL~) tit Ll ye ndo la ec u acióll (3 . 21) e n l a ec uación (3 . 23) fácil 

men G obtenemos 

= A f f u ( IUo l -T (~11) ) 0 (E-\Ñ( ~11) - Un -T(~11)2/Uo)d~11 
(SBZ) 

(3.2 4 ) 

Debemos de aclarar que e l número total de estados 
I 

Do r átomo , t an o la co n rjbu c ión del bult o c omo de la supe~ 
fi c i e , debe de ser la unidad . Por o Lan t o c1e!Jc de cumpl i ~ 
s e la siguiente condición de normalización 

(3 . 25 ) 

l cual es válida para cualqui e r j . 

Las expresiones anal5ticas de l ns d e nsidades lo a les 

de ~ stauos de s uperficic~ , aplicadas a las " aras (100), (JIO) 

}" ( 111) de l as redes c úbica s , se presentan e n la secc iÓn 
1\ . 4 ( 11) del ape-ndlce • 

, 
Desarrollaremos aquí dos ejemplos , c a ra (100) d e la 

r e'! C. S . y cara ( 100) de la r ed b . c . c . , [ rila i lustrar c ó mo 

1" \.~o ndición (3. 2 2) Y la condi c i ón j.mpu <..!s ; 1 s.o br e la d e l 

qu~, .:1parec e e n (3 , 2 1) , para que l a integrul s e a dif e r nt 
d e ce ro , af ec t an 

ci e . 
l a densidad l ocal de es tados de superfi-

Con r especto a la cara (100) de la r e d C . S ., la Con

di ión para la existencia de estados de su pe r ic ie es 
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)" -: I U I o (3. 26 ) 

ya q ue esta condic i6n no depende de ~11 ' la función d 

1Il~Llv .iside puede sacarse d 8 las integrales . Quedando por d~ 
LCTI1l1.IlLlr la condj ej.ó n sobr.8 l u dcltu , para CJue la inLegral 
no se a nul e . 

En la figura 3 . 3 (a) se ilus t ra l a prime ra zona su- -
flC'J-fj .ia l de BriJloujn. La r eqi.ó n 'olllbread,l es una d L.ls 
mor' ('~; simGtrica s . Uti li Z~lldo una tran sformacj6n sim ila r a 

L.:t (-; . 15) , la r e<]i6n pa ra la i nt e<] r aci6n d (3 . 21) se ilus

tra 8n la f i gura 3 . 3 (b) . Entonces la condici In para la no 
• :lnulac i6n de la delta es 

v = -tl + X (3. 27 ) 

U 
X o y con 

- w 2Y 2U s 
o 

( 3 . 28) 

don de ül 
s es l a variab le de enerr;fa su[>orficial . Para que 

la l-ecta (3 . 27) co rt e a la re<]ión ilu strada en la figura 

3 . 3 (b) , se de be de cumpli r q e XE:[- 2 , ~ . En las fig u ras 
3 . 3 (c) y 3 . 3 (d) s e i lustran l os casos pur.} X=l y X=-1 

respec tivament e . 

una 
Con t O,do 8Sto, la ec u c j6n (3 . 21) s o, convierte en __ 

integ ral simple , de tiro elírtico . Lil evaluución (10) 

el e L' S tui n t e g r a.l n o s e p r c s e Il t él ,-1 q 11 í . Lo (IIIC res - a :lor - -

o. U8 de acuerdo l ~s figuras 

(3 . 28) , la densidud loca l de 
3 . 3 (c) , 3 . 3 ( d ) y lu 

ecuac i6n 
st<-lcios de 

tcndr5 una f o rma s imétrica , con r e spe c to a 
:-<=0 . 

'd 
S 

sup8rfici 
Uo y 

Ly + 2U' 
o 

Pa r a la c ara (100) de la red b . e . c ., la condición 

para la ex i stenc ia de estados de s uperficie s 
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k k 
- 4y Cos ~ Cos -; < luol (3 . 29) 

que al real izar un cambio Je varialliles similar al (3 . 15) 
resulta 

uv < C (3 . 210) 

donde C :: - lu 1/4y . 
o En la fjqura 3.4(b) se rresenta la 

l '<..' J.1(,11 equi valente (rcgi.6n sÜlIlureada) , solJre J. i l que s' efec 

lu a rá la integración . 

Con él cambio de variables mencionado , ]a curva qu 

corta la región mostrada en la figura 3 . 4 (L) y que hace 

que la delta que aparece 011 la ecuación (3.21) no se anul 
es 

u. = + x 
v (3 . 211 ) 

/ü U 
donde X - I ~ (-w

s 
- ~) (3.212 ) 

COIl la condición de q ue X [' [- 1 , .1] . 

En la figura 3 . 4 (c) se ilustran las c rv a s (3. 211) ; 

n o tardo que para cuando Xc [ -l. Q) la curv<l gL e contribuye _ 

e. u.= - X/ v y que p'ara cuando Xc (O , iI , la curva que con tr ~ 
-JU\le es \J..=X / ..-. Regresan do a la yelacló~ (3 . 210) y suponie~ 

do 0 u e y> O; la condición para la exist ncia de estados de 

superfi cie no existe , ver fiCJura 3 . 4 (d). Para cuando y< ~ 

la con dición para la exi s encia de estados de superficie 

ahora si afecta , la evaluación de la ecuación (3.21), ver _ 
Ci cJura 3 . 4 (e) . 

Cando y>O , la densidad de estados de sup rficic , _ 
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para la cara ( 1 00) de l a red b . c . c . está dada por 

16A (!.r Sig(X )) 2j -1(1_16 y 
2 

2 s 
') . = X X ) J 18yl U 

u2 o 
o 

r I 

J 

dv . (3 . 212 ) • 
I / ') 

(V2 _X 2 ) /(l - y - ) 
X SiC] (X ) 

In inte. ral en cuestión es una integral problemática (desde 

el punto de ~ ista numérico) , y a que diverCJe en los dos 11mi 

E~-to se evitu haciendo unC1 transformLlción de Jacobi , 

¡Xl 1- él C él 111 b i a r 1 a i n e c¡ r ¿¡ 1 a u 11 ,l .i n te c¡ r al' 1 í!> j. c él d s e CJ u n d o 
lipo . 

La con t r ibución de los 0stados de superficie a la __ 

DCl1 sidnd Local de Estado s pura una superficje (100) , estru~ 

tura b . c . c . y pa r Uo =-4 y , se ilustra en la figura 3 . 5 , para 

los planos j=O (superficie) y los dos pr imeros planos si

guiente s , j =l , 2 (véase la fit}ura 3 . 5 (a)) . Dado que de l a 

ecuac ión (3 . 11) s e V8 cl C1rame nt e q ue l a función pS es una 
:TI 

función s i mé trica res pecto a w =1/2 , se graficó únicamente 
s 

la Dens idad Local de Es t ados d e Superficies para w ~ 1/2 . 
s 

I..a ensidad Local de Es t a do s d e Superfici e muestra una sin -
lJula r idad e n =1/2 . s Esta singularidad se aprecia claram n 

te para j=O j y para j=1 , 2 no se alcanza a apreciar esto , 

)',1 que l él densidad de estados se confunde co n e l eje ver i-

c:tl (véase figu ra 3 . 5 (a)) . La Densidad Local de Estados -

,le' :~ll¡)crficie , en es t e c< SO , ~;l~ encuen l ru normalizada <.l 
) 

,1 '1 < • • El an ha de la band a es de 4y. En la figura 3 . 5 (b) 

se presenta l a de n s idad local de estados de superficie p ra 

el p élno j=O (curva ll en a ) y la densidad to al de es ados 

de s uperficie (curva punteada); ésta úl i.ma hasta un con

tribución de lo s tr e s primeros pl an os interiores . Nó es 



• 

• 

• 

• 

- 3 4 -

cómo la mayo r contribu ción viene de 1 superficie . Final--
mente , en la figura 3 . 6 se ha graficado el nGmero de esta

dos de superficie po r átomo para la superficie y los tres _ 

rrimeros planos interiores, i. e . 

N . 
J 

donde 

= 1 [00 
M 

- 00 

M = 1. 
j 

s 
p. ( w ) d w 

J s s (3.213 ) 

N . . 
J ( 3 . 21 4) 

Es cla r o el Idacaimiento exponC'ncial , C}u e tiene la densidad 

dL' est a dos de superf i cie, 1J ,1ci ¿1 el jn ·erior d e l b u] to cris
lulino . 
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Conclusiones y Problemas a segui r . 

4.1 Conclusiones . 

El modelo de amarre fu erte (i.e . , en la aproximaci6n 

de considerar s610 interac ci6n (y) ~ primeros vecinos) en _ 

una representaci6n de Dloch - Wannier ( n vistQ de la sime- _ 

tría traslacional a lo largo de lQS direcciones paralelas a 

la s perficie) se simplific6 al problema de una cadena li--

El problenlél d e lCl cuelC Il ,· ) line ,, ] ~ ; crnL- jl) L· jnit¿¡ dLac¿¡

do con el Formalismo de f u nciones de Creen , ev ita el cálcu

lo de autofumc iones de onda y produce directa y analítica-

mente las re laciones para la Densidad Local de Estados de _ 
bulto y s uperfici e . 

Los resultados obtenidos no son Qp l jcables a las ca

ras (110) y (111) de las redes b . c.c . y f . c .c . re spectiva-

men te , pues ésta s requie ren un tra tamien to Cll le j ncl u ye 1 él _ 

i n teracci6n entre primeros y segundos v'cinos. 

La existencia de " pseudo-estados de superfici e " _ 

kstildos reales de bulto; donde el ancho ele banda es cero) , 

~ lo l argo de ciertas direccio n es sobre el perím tro de una 

de ~s r e giones más simétricas d e la primera zona superficial 

d e Brillouin (caras (00) de la red b . c . c .; (100) d e l a r d 

f,c . c . y (110 ) de la red C . S . ) , permiten la existencia de _ 

est ados de superfic i e a l o largo d e est as direcciones , nGn 

para perturbaciones en el potencial de la s unerfi ie arbi-

tra riamente pequeñas (/uo / ~ O) . E8tO no pasa en o tras __ 

direcciones , en l~s que es nece sario un valor de l a pertur 

bac i6n su pe rf ic ial grande , paJ-a p r oduc ir estados de super . j. 

cje . Los " pse udo - estados de superficies" no n ecesar i men 

se enc uentran en todo lo largo de una determinada di r _cci6 n, 

sino qlle quede n existir e n puntos discretos de tales dircc-
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ciones (cara (110) de la red b .c . c . y (111) de la red C . S.) 

l o que imp lica que para valores pegueRo s (le la perturbación 

superf icial, los estados de superficie nacerán precisamente 

alrededor de tales puntos. 

El an álisi s detallado de la Densidad Local de Esta

dos de Superficie nos conduce a afirmar que l os estados de 

superficie, se desvanecen muy rápidamente hacia el jnt rior 

del sól ido . La contribuci6n de planos interiores es real-

men te ml nima ; observándose un decaimiento aparen emente 

c:,!)(lI1~nCiél l en el nú mero Lotal ele est)<..l o~; !;11Jl0r[iciale !-; 

haciél el interior del sólido cristalino . 

1\ pesar de que el modelo de " !\marre Puerte " nos con

duce a relaciones anal it icas para la Densidad ~ocal d Es ¿¡ 

d()~:; , Jel eVélluaci6n de las dobles sumas en todél la rrimera _ 

:':011.1 sup~rLicjLll Lle L3rilloujn , reslringicld s púl lu s conui-

ciones impuestas por las funciones de Ileavisicle e n la ecua-

i6n (3 . 11) y la de Dirac en la ecuación (3 . 21) , se con

vi e rte e n una tarea dificil desde el punto de vista nu méri 
o . 

Aunque los cálculos con el model o <..le "Amar r -Puer e " 

con elementos de matriz ajustados a las estruc uras de bun

Ja de l bulto son confiables , espec ialmente si s toma . en 

cuent a a l gu na transferencia de carga en la sU0 - rEicie de 

un ,1 manera pa l"amétrica , es n ecesario que (.'11 r bajos fu u-

~os de investiga ci6n se tomen e n cuenta lu~ V ' ! tajas que 

ol'-r~c cn otros métodos puru calcular estructuré) electrónica 

de superf icies , como por ejemfJlo lo s c.!ue se me ncionaron e::n 
la introducci6n . 

4 . 2 Problemas a seguir . 

Uno de los problemas ¿¡ ontinuar romo resulLado d 

este trabajo de tesis , e s el dise~o de un ~6todo numérlco _ 
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si stemático para calcular Densidades Loca l es de Es tado s __ 
(de bulto y superficie) . 

Otra continuación i mporta nt f si ma ser í a , l a e xt n s ión 

d e l mo delo para llegar a d e s cr ibir la s i nte r esa n t s s u pe r f! 
ci~s de l o s metales de t rans i c ión . La cx t en s 'ón c on s i s ti-
ría en incluir los estados e l e c t rónico s t i po d . 
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A P E N DIe E 

Se presenta u n a relaci6n de las leyes de disp rsión 

y de las De n sida de s Local es de Estados , del mode l o de 

"Amar re - Fue rte" para s uperfi cies de sólidos con estruc ura 

cúbica : c . c ., b .c. c . y f.c . c . . La sistematiz ci6n del 

<.jlcu l o numérico d e las dens idade s de estados hizo nec s -

ria la creación de este apéndice . 



- . 

• e o N T E N 1 D o 

Pag o 

A.l Relac iones de dispersi6n para los estados 

de bulto . 1 

A.2 Rela ciones de dispersi6n para los estados 

de superficie. 3 

A. 3 Dens idad Local de Estados: c on tribuci6n _ 

de los estados de bulto. 
I 5 

• 
A. 4 Densidad Local de Estados: c ontribuci6n _ 

de los estados d e superficie. 11 

• 

• 



• 

• 

• 

• 

- 1 -

A. 1 Relaciones de dispersión para los estados de bulto, en -
función de ~11 y ~1 

Superf icies (10 O) . 

Cara (100) de la red c .s. 

( A . ll ) 

Para las gráficas respectivas a es t a red , hemos definido 
la va r iable de energía como 

(A . 12) 

Ca ra (10 0 ) de la red b .c. c. 

( A . 1 3 ) 

Para las gráficas respectivas a esta red , h mos definido 
Lo variable de energ ía como 

(l\. 14 ) 

Cara (1 00 ) de la r e d t . c . c . 

(tos~ LQS~ .~ 

+ tosRxQ lOsbch) 
A ;z.. 

(A . 15) 

Da r a las gráficas resp e ctivas a es t a red , hemos definido 
la variable de e nergía como 

Para es tos casos k
1 

= k . x 

( A . 16) 

.Jo • 
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Superf icies (110) . 

Util iz a ndo la transformac i 6n 

Rx == ~ (k-L- ~u) 

kj == v=F (k-L+ ~ LL ) 

( /\ . 17 ) 

(A.1 8 ) 

las re l a c io nes de dispe rsión para la ca r a (110 ) de las redes 
cúbicas (e xc ep to la f . c . c .) son: 

. 
Cara (11 0 ) d~ la red c :s . 

( A . 19 ) 

Ca r a (1 10 ) de la red b.c.c. 

(A. 110 ) 

Superf icies (111). 

Pi nalme nte, con la transformaci ó n: 

(A . 11 1) 

k~ = «I~ k~ - * k;; + ~u) ( A . 1 1 2 ) 

( A . 113 ) 
"1 

k~ ~Rc + I L'I 
\f3 K.l 

ob t enemos la r e lación de dispersi6 n de l bu lto para la cara 
(111) de las r e d e s cúbicas (excepto l a b . c . c ) . 

Cara (111) de l a red C . s . 

+ ( A . 114 ) 

- . . . 
. . 
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~ .2 Rel aciones de dispersi6n para los e stados de superficie . 

U ~ i lizando la ecuaci6n pa ra la e ne r g í a de los estados de 
bulto 

(A.21) 

y haciel o la comparaci6n para cada caso , dado en la secci6n
ante rio r de este fornulario , obtenemos facilmente las expre _ 
,;ionc s pa ra W(~ll) y T ( ~ll) ' Lu ego hac iendo uso de la ecua- _ 
ci6n ~~ ra la ene rgía d e os estados de superficie 

(A.22) 

l~s relaciones de di spersi 6n superficial resultantes son: 

edra (100) de la red C.s. 

t~-J~ 111 = ¡'( lC.osl~(l +c.os t'tCll +?Lo + l/11o 

con Wt~lI) == ¡ '( L (os ~a. + ~os k r.CL) 

y -1 \ \(111 == 1 

(A . 23 ) 

(A. 211) 

(A. 25) 

Para la e structura c . s ., h emos definido la variable de _ 
energía 

(A.26) 

Cara (100) de la red b . c . c . 

( A . 27 ) 

----------------------------------- -

- . 
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W(k ll\== Q 

TL~ 111 == - ~'( LoS 6CL to s ReCL 
;L J.-

Variable de energía para b . c . c. 

Cara (100) de la red f .c. c . 

T \ k 11)= - ;rt \ tao, ~ill + ~ffi ~l.a.) 
Varioble de energía p a ra f . c . c . 

C ~ra (11 0) de la red c .s . 

T( k IJ) == ¡ y ~os kuQ 
Vi-

Cara (110) de la red b . c. c. 

LJs [ &,,\=~o, k~(l ( ~osl.i't - ~)_ ~ _ 

í ~ollt:CL 
2 1i.o :l 

_ . . . 

. . 

(A.28) 

(A. 29) 

(A . 210) 

(A.211) 

(A. 21 2) 

(A.21 3 ) 

(A.214) 

(A. 215) 

(A.216) 

(A. 217 ) 

(A. 218 ) 

-------------------------

-
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w ( ~ II )= -S"X. ~OS kan. I L OS;" uG.. _ -L \ 
~ \ 1.~ 1.) 

con (A. 219) 

y -1 (~II) = - J[ ~os k:rll (A.220) 
1. 

Cara (111) de la red c.s . 

(.J b U~ 11 ) = lLo +. 2'< ( c.O ,:>'2. ku.a _ Los k LLCL X 
lY '2Lo '6.. Q 

~OS)~+ ~l (A. 221) 

con (A. 222 ) 

y 

Cara (111) de la red f.c . c . 

Ws (R 11) =tos ~\c~CL c.oe;:, k1Líl + c..os2.lu.a _ ']LQ _ 
- 1. '(c;; ~ :l.. Vi 1."( 

l(_\ + tos6QCo:,3~'~a. +Co~~ua) _ _ ' (A.224) 
1f. o ~ . :l '{i :t. 'lb .1. 'U. 1 

con l ~ 11 1 =- - 41 (tD~ ~\U.:a ~osk-zill _ cd kuLl _ _ 1 ) (A . 225 ) 
J...Y(; ~ ;2.'0..;L 

y T( k 11 )= - ¡-y (-.1.. + ~05ka. c.os 3lli + ~~ k..u..a.. \ (A. 226 ) 
- 4 1'6, ¡~ :z.Ifi} 

A. 3 Densidad Local de Es tado s: contribución de los estados _ 
de bul to . 

-f b \ _ 1/ (( ll~ 1- (~ \?. ~(~- LcÚJ - lu.:,),~ 
J j ( t J - 4 1m Ji ~ L :2. T ( ~ /1)) . f!-+ t (w - ;l.Uo 1 n 

(Sl?>C) 

A. ( ~ T ( ~ "t -- w?' ) d k 1/ 

(A.31) 

Para las caras (100), (110) Y (111) de las r edes cúbicas, 
una vez aplicada la condición 

'2. 
W (A . 32 ) 

- . 
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s o n : 

La integ ral (A . 33) es diferent e de cero 
W b é [- 3 , 3] . En est e rango hay t r e s reg i o n e s 

Si LJ b E- [ - 3 ,- 1) la ecuació n (A . 3 3 ) es : 

j .b = _/ d-u.. d1F Jl.ub-\-lJ-U -H W'D+11 

J p.'Y I _ / _1 

si W b t ( 1 , 3 ] la ecuación (A . 33 ) es: 

1 6
:=. ~ í'cL1LJ~lF 

j p-y¡ JLU b-7. -u +-(lUb- l) 

(A.34) 

sol o e n e l rango 
diferentes : 

(A.35) 

(A. 36 ) 

(A. 37 ) 

( A . 38 ) 

-
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la condición es: • 
. + 'ZL lf > Wb (A. 39) 

j~ll este C<1S0 Wbt:. [-1,1 ] P¿lr<1 C!ue (1\ . 38 ) no sea c ero . 
De nuevo , hay tres regiones diferentes : 

Si W bt:. (O,lJ, (A . 38) es : 

\ 6 _ 4 1~1( J ~<J "\ (1\.310) ) - \S"'<I 
w't> ~ 

'U... si W b t. [ - 1 , 0 ) 

í ~ =o 
' 1 r I 

.-L dU (hr • 
\8-< \ ~_w\, _ ~ (A. 311) 

"1 

Y si V.) =0 

I j' b b 
l- du. chs 1~ = \8'( \ lo o • (A.312) 

Cara (10 0 ) de la red f .c. e . 

• 

En es t e caso VJ b E. [-1,3] para que (A . 3 1 3 ) no sea cero . 

Hay dos regiones d iferentes : 

Cuando UJ b t.. ( 0 ,3J, (A .J1 J ) es : 

• ~I t~:b-l) J~:_7L 
J.. 'U. 1- I 

(A.315) 



• 

• 

• 

• 

- 8 -

(A . 316 ) 

Ca ra (110) de la red c.s. 

~f b ( w ~ ) =- Vi J I f ' h A '1f 
j ¡r(} _/ o (4u2_(~b--1()t)II1 (I - u2)(\ - -V ~)r/2.. 

X ~ + (\.J b -15 -t (4 U
2 

- (w b - (f { )1 h ):l. J( ~ U ~ - (w b - J[ / - (Lv b - - }f -~ ) ~-:t ~ X II '1~ 4u t
_ (4Jb _(f )2 +\tU6 -15-~o) / 

I 

(A . 317 ) 

la cond i c i ó n e s : 

"!...11L> Wb -7J (A . 3 1 8 ) 

En este c aso W b t: [-3,3] pa r a que (A . 3I7 ) no s ea cero . 

Ex i sten cu at r o regione s diferentes : 

Cuand o LV b t. [- 3 ,-1) 

b \ I ::::. \fi1 d 'U.. í j I~"(I -.1(",b+11 
;l 

Cua n do W b E. (1, 3 ] 
• 

1· = Vi du b JI 
J \X'(! r (Wb-l) 

Cuando Wb t.. [-1,0). 

( l ?¿ +u.Jb f I ( 1 
\ h + du )d 

- \ ~I I-w b) - I 
;l.. 

(A . 319 ) 

( A . 3 2 0 ) 

U\.321 ) 

-
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( A . 322) 

1.] condición es : 

(A. 324) 

Pa r a este c aso W b E.. [0 , 1] . Hay tres r egiones diferen _ 
tes: 

(A . 325) 

=- ~ vr du d 11" 
b [1 JI 13 \'illl . .,c:;b'. I):;¡:; /U (A . J26 ) 

Finalmen t e , cuando W b = 0 

1
b 
:::~\ff 

j ¡8el 
(A.327) 

.- . 
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(A.329) 
I 

; I 

En es te caso lJ b t. [ -3,3J para que (A.32 8) no sea cero . 
Hay cinco regiones diferentes: 

Cuando W b 

fb ~ 
I j ::: /2 'Y\ 

(A. 330) 

(A.33l) 

En (A.33l) ~ es solución de las ecuaciones acopladas 
1.('t::.4 u ;'")'UoY 11.0=-~ -±l'1fo'l-(I-Wt\)'ll . Además 1((lr) es la solu 

ción a la ecuación u= .q 1A..3 - 3u . 
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(A. 332 ) 

(1\.333) 

Pa ra este caso LJ b E [- 1,3] . Aquí no se di scute la con
dic i6n (A. 333) . 

A.4 

es : 

De nsidad Local de Estados: c ontribució n d e los estados _ 
de superf icie . 

( A . 41) 

Cara (1 00 ) de la red c . s . 

La co ndiciÓn para la existe nc i a de estados de s uperficie 

'( < 1 L{o l. (A. 42 ) 

Se define 

(A.43) 

Jo . 



• 

• 

• 
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Resul ta que A E. [-2,2) pélra que (A. 41) sea dife rente de 
cero. Hay dos r eg iones diferente s : 

si1'l ( - 2 , 0 ] 

(A .4 5 ) 

Cara (10 0 ) de la red b .c. c . 

La cond ición de exi stencia es : 

( A . 46) 

Se de fi ne 

( A . 47) 

S 
Resu lta que ~ E [-1,1] para que~ iO. Para est e caso: 

l ' 1 

-f,( W~l == í ( ~t X Si:\(1:)) J-( \ _ \b ~~ -;('2.)X 
I J \ 811 -Uo --u o 

f 
1 d 

t \ - 1.f :l...'r I J,.. ( 'V 1_ -X l. \ I h . )é SI'3("X) ) 

donde Sig ( -X ) e s la funció n signo de -X • 

(A . 4 8 ) 

Para los sigu i entes casos, n o se hace 1él discusión sobre 
la condición de ex istencia . 

. ,': .. 



- 1 3 -

, Cara (100) de la red f . c . c . 

La co ndici6n de existenci a e s: 

Ca r a (110) de la red C.s. 

La condici6n de existencia es : 

(A . 4 11 ) 

i s 'R 
j ((U S ) =- 11(1 

• 
(A. 41 2 ) 

Ca ra (110) de la red b . c . c . 

La c ondici6n de existencia es : 

• 



- . 
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Cara (111) de la red c . s . 

La c ondición de existenci a es ; 

. . . 
( A . 416) 

Cara (111) de la red f . c.c . 

La condición de ex istencia es : 

(1\,'117) 

e i -,-. -¡-l." f\ .~.'\ [ ... , E 
\ .. tI~) 1_ \ ./', •• ' 

BIf3LI<) ~ t\~/r'J, S 
U./\.S.L ~-

No. DE REG. 
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