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Aplicamos un formalismo perturbativo desarrollado anteriormente para un modelo de capas anarménico al calculo
de corrimientos y anchos de linea fondnicos en un modelo unidimensional simple de un sélido coniones polarizables.
Analizamos estas propiedades para diferentes puntos k de la Zona de Brillouin y también como funcién de la
temperatura para k fijo. Comparamos los resultados para distintos valores de la constante de acoplamiento
capa’carozo g con los obtenidos por un modelo de i6nrigido (g — ). Mostramos que la polarizabilidad electronica
de los iones conduce a modificaciones significativas de las dependencias en k, como asi también, de larelacién entre
los corrimientos y los anchos de linea. Damos una interpretacion de las discrepancias entre la experiencia y lateoria
de fonones anarménicos en el Silicio. Finalmente, mencionamos algunas futuras aplicaciones.

Enelestudio de los fonones de ladinamicade lared
el modelo de capas juega un importante papel'. Ahora
bien, en los casos donde se requiere un adecuado
tratamiento de las anarmonicidades, el estudio de los
fonones es una cuestion no trivial. Recientemente,
nosotros hemos estudiado el problema®* y definidoun
método perturbativo parael estudio de los corrimientos
yanchodelineaenelespectro de fonones. Este método
estambién de utilidad para laevaluacion perturbativa
de la energia libre. El objetivo de este trabajo es
estudiar, usando el mencionado método, los
corrimientos y anchos de linea en un modelo simplifi-
cado. Esto nos permitira analizar las diferencias que
aparecen con respecto a la teoria perturbativa para el
modelo de ion rigido anarmonico?.

Para un mayor enetendimiento de los resultados y
sus perspectivas de aplicacion ver Ref.5.

El'modelo estudiado esta definido por el siguiente
potencial:

®(u,v)= Z[%f(vi —v,._l)2 +%g(ui —vi)2 +
(D

f; 3, fy 4
+§(Vi = Vi) +Z(Vi =Viy)

u.y v, son las coordenadas de carozo y capa respecti-
vamente; f'y g son las constantes de fuerza armdnicas
mientras que f, y f, son constantes anarmoénicas (Fig. 1).
Este modelo presenta todas las caracteristicas de un
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modelo de capas anarmoénico y por otro lado cuando
g— oo, limite donde la polarizabilidad ionica es des-
preciable, el modelotiende aun modelo anarménicode
iones rigidos y por lo tanto todos nuestros resultados
tienden a los de este modelo al hacer el mencionado
limite.

Figura 1: Cadena monoatémica de iones polarizables con
constante de acoplamiento capa-carozo g e interacciones
capa-capaarmonica, cibicay cuartica f, f, f, entre primeros
vecinos. M es la masa iénica y u, y v, son los desplazamientos

del carozo y la capa respectivamente.

Elpotencial (1) puede escribirse en una formamas
compactacomo:

@(u,v)= %Rijuiuj + "l"ijuivj +%S"jvivj +

1 (2)

A pijk 1 i
4'F4 vivjvkvl+3'F3 ViV,

En lo que sigue del trabajo usaremos la notacion y
resultados de Ref.3.
Usando,

od 1 1
—é;/——Tu+S v+§? F4vvv+zF3vv, 3)
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0P 1 .
avaV:S+E'-F4VV+F3V @)
y el vector
X=

N 5)

la accion efectiva S’ queda:
= %xaG;ng +1'Sn+ %Ag‘gﬁx“xﬁx*xs
1 (6)

gAngX“X"XY +BOX NN+ 21' B“‘)X“x“n‘n

donde los tinicos elementos de matriz distintos de cero
son:

4 4 4 4 4 g
Agz)zz = A(32)22 = Ag3)22 gz)zz Ag2)23 =F, (7

A =AD =AR=AR=F . &
BY) =F, - (9)
B{) = F, (10)

Ademas de los propagadores Gog y S™ (ver Ref.5)
tenemos los siguientes vértices:

-— o 5
( 1) AaBy5' (11)
B Y
NLAG .
(— )a ofy - (12)
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D B“" (13)

(-DBY:  « (14)

Hasta segundo orden en teoria de perturbaciones
tenemos

—a—-

+—(::}—_—+ 0 -+ : <P
| - (15)

Tomando los valores de la Tabla 1 para los para-
metros y evaluando analiticamente los diagramas de
(15)(las expresiones finales de los diagramas pueden

.encontrarseenRef. 5, losresultados para el corrimiento

y ancho de linea son resumidos en las Figs. 2 y 3.

eV eV eV
sl R KRR
120.5 0.15625 - -0.07225 0.00625

Tabla I: Parametros del modelo.
g=inf,

Fig. 2: Corrimiento total del modelo de capas relacionado

con el correspondiente al limite de i6n rigido (Agy, /A )

vs. vector de onda k a lo largo de la zona de Brillouin.
Graficamos para distintos valeres de g a T= 500°K.
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Fig. 3: Ancho de linea del modelo de capas relacionado con

el correspondiente al limite de ién rigido (2, / 2Ty, ) vs.

vectordeondakalolargo delazonadeBrillouin. Graficamos
para distintos valores de g a T= 500°K.

En estas figuras puede observarse claramente las
diferencias cualitativas que aparecen entre los trata-
mientos perturbativos enmodelos de ionesrigidos y el
equivalente en el modelo de capas. Primero, los para-
metros anarmonicos necesarios paraexplicarundado
corrimientoyancho de linea fondnico son mas grandes
para el modelo de capas que para el modelo de i6n
rigido. Segundo, el modelo de capas da una relacion
diferente (generalmente mas pequeiia) entre el ancho
delineayelcorrimiento (ver Tabla2). Tercero, ambas
cuestiones son fuertemente dependientes de el vector
de onda k.

g=f g=3f g=10f g=50f | g
[A(T)‘A(O)lw
———-2M (0.0213 | 0.01071 | 0.3796 | 0.7934
(AT -AO), 10000
M 0.0046 | 0.0552 | 0.3101 | 0.7632 | 1.0000
I (T)

Tabla 2: »Valores de las relaciones independientes de T

AM =AMy (T
[[A((T) - A(O)]]SM y ]fM((T)) en el borde de zona para distintos
Rl RI

valores de la constante de acoplamiento capa-carozo g.

255 - ANALES AFA Vol. 4

Elsegundo hecho mencionado nos permite daruna
posible interpretacion de las discrepancias encontra-
das por Cowley®en el tratamiento de anarmonicidades
enSilicio. Cowley describidn las curvas de dispersion
armoénicas del Silicio usando un modelo de capas.
Luego, calculd los corrimientos y anchos de linea del
fonén optico del centro de zona usando la teoria
perturbativa usual para el modelo de ién rigido®.
Cowley reprodujo satisfactoriamente el corrimiento
fononico, pero predijo valores mucho mas grandes
parael anchodelinea que los encontrados experimen-
talmente. Nuestros resultados sugieren que esta dis-
crepanciapuede ser debida a despreciar el efecto de las
polarizabilidades en el tratamiento anarménicamente.
como aplicacion futura, se intentara resolver este
problemaplanteando un modelorealistatridimensional
del Silicio con la teoria aqui desarrollada.

Estamos también interesados en la transicién
tetragonal-ortorrémbica que ocurre en La,CuO,. Par-
tiendo de un modelo de capas ajustado a la dispersion
fonénica’, analizaremos el modo blando responsable
de la transicidn estructural siguiendo la teoria
perturbativa parael modelo de capas descriptaen este
trabajo.
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