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Durante esta practica se obtendran de manera mqugdl los valores de importantes magnitudes
directamente relacionadas con las propiedadesrd@bécds de los semiconductores. En particular se
utilizaran placas de germanio dopado. Mediante deedide efecto Hall se estudiara el signo de los
portadores responsables de la conduccion elécteida muestra, asi como la densidad de los misrsas y

movilidad. Ademas, realizando medidas de condut#ivia diferentes temperaturas, se observara el
comportamiento de la misma para este semicondegtdnseco en un cierto rango de temperaturas y se

obtendra el valor del intervalo prohibido de erasgi
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1. INTRODUCCION

densidades muy altas. Estas propiedades son ladeasa
electronica actual, ya quda conductividad de un

Cuando los atomos se unen formando una estructursemiconductor es aproximadamente proporcional a la

cristalina, los niveles energéticos de cada unceltes se
desdoblan, se desplazan ligeramente de su posariéon
atomo aislado. Al tener una gran cantidad de atprebs
desdoblamiento origina la formacién de bandas éegén La
distribucién de los electrones en las bandas oaspate
mayor energia determina las propiedades electr®niEd
material. En los materiales semiconductores, ianélbanda

densidad de portadores de carga

Para que un material pueda conducir la electriciekad
necesario que los portadores de carga se puedasr powvel
mismo, pasando de unos estados electrénicos a Sirasun
semiconductor ideal a T = 0 K se le aplicara unqupéa
diferencia de potencial, los electrones no podc@mducir la
electricidad ya que todos los niveles de la barel@alencia

con electrones (denominada banda de valencia, Bt esestan ocupados y no poseen energia suficiente gara

completamente llena, mientras que la banda innwdeite
superior (denominada banda de conduccién, BC) seebtrau
vacia, tal y como se muestra en la figura 1.
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Figura 1. Relacion de dispersion y diagrama de bandas de
la banda de valencita es

energia de semiconductores:
completamente ocupada por electrones mientras guedd
conduccidn esta vacia.

La diferencia de energias entre la BC y la BV en los

semiconductores es pequefia (normalmente menor gi@, 3
en comparacion con otros materiales como son klanags.
La posibilidad de introducir ciertos tipos de dédsc
principalmente impurezas, que crean niveles elpitiog
dentro del intervalo prohibido de energias y cessaa los
bordes de las bandas permite que la conduccitrelse d
portadores negativos(electrones) o positivos (huecos).
Ademas, se puede controlar el médulo de la conddat en
varios ordenes de magnitud variando

promovidos a la banda de conduccion: el materiedquntaria
un comportamiento aislante. Sin embargo, a padircigrta
temperatura comenzaria a conducir la electricidadjye
habria una cantidad suficiente de portadores lileeslas
bandas de valencia o conduccion. Segin aumenta
temperatura la conductividad aumenta por excitatédmica
de los portadores de cardasde las impurezas a la banda
mas cercanao biendesde la banda de valencia hasta la de

conduccién Si el semiconductor posee una cierta cantidad,

aunque sea pequefia, de impurezas, poseera unateiddd
apreciable desde temperaturas relativamente bajas.
Debido a esto, ldependencia de la&onductividad con

la temperatura de los materiales semiconductores exhibe en

general un comportamiento similar al mostrado diglaa 2.

no
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Figura 2. Comportamiento de la conductividad al variar la
temperatura de un semiconductor.

la densidad de
impurezas, desde muy pocas (menos de 1 ppm) hasta

Se distinguen en general tres rangos de temperatura



i) A bajas temperaturas tenenemnduccion extrinseca 2 — Laconcentracionde portadores, ¢ = 1/gR

En este régimen, segin aumenta la temperatura,néarae 3 - Lamovilidad de los portadoresy; = o Ry, dondes
nimero de portadores por activacion térmica de la®s la conductividdd La movilidad se define en el modelo
impurezas. semiclasico como la velocidad promedio que poseen |

ii) A temperaturas moderadas se produce ungortadores al aplicar un campo eléctrico de intisigual a
saturacion de la ionizacion de las impurezasn la que, una la unidad.Se define com@ = v/E, donde v es la velocidad de
vez activadas todas ellas, el aumento de temparator deriva promedio de los portadores y E el campotritéc
produce un cambio apreciable en el nUmero de pmead aplicado, y es un parametro fundamental a la herapdr

iii) A altas temperaturas predomina onduccién ejemplo, estudiar posibles aplicaciones electr@niea un
intrinseca. En este rango se transfieren portadores desde Eemiconductor. En el régiméntrinseco de un semiconductor,
banda de valencia a la de conduccion, a travéistgelalo de  a pesar de haber igual nimero de electrones goeed®s que
energias prohibidas, mediante excitacion térmica L contribuyen a la conduccién, puede detectarse itajedHall
dependencia térmica de la conductividad se deserbesta distinto de cero. Esto se debe a quenvilidad suele ser
zona mediante una funcién exponencial: diferente para ambos portadores de carga: un okl

puede aparecer solo si los portadores de cargaivpgsiy

~Eq/2aT negativos tienen movilidades diferentesy R= (pppz-

Y
a(T) = opexp

donde F es la diferencia de energias entre los bordes de
banda de valencia y la banda de conduccién (llargagy,
kg es la constante de Boltzman y T la temperaturacsapia
en Kelvin. Se puede observar que, si se mide ldwividad
de un semiconductor en funcién de la temperatun@gimen
intrinseco, se puede obtener facilmente el valdg,de

El efecto Hall en los conductores es bien conocgio:
una corriente eléctrica fluye por una lamina conductora
rectangular de espesdry si dicho conductor se sitda en el
seno de un campo magnétiBaplicado fuera del plano de la
lamina, la fuerza de Lorentz

F=q(vxB)
actla sobre los portadores de carga del condukindev es
la velocidad de deriva de los portadoreg gl valor de su
carga. La figura 3 muestra esquematicamente ansistde
medida.

Figura 3

Figura 3. Dibujo esquematico del dispositivo experimental..

Esta fuerza hace que los portadores de carga saibgu
en la region superior o inferior del conductor é&eerdo con
el sentido de la corriente y del campo aplicade)tal forma
gue aparece un un voltaje (el lamado voltaje Halj) entre
dos puntos situados a un lado y a otro de la lamina

R, [BII

U o= _H =" (1)

d

dondeRy es elcoeficiente Hall Por otro lado, este efecto
hace que la resistencia medida en presencia deammpoc
magnético como el indicado sea mayor que sin Bfrfeno
conocido comanagnetoresistencia.

Las medidas de efecto Hall son ampliamente utiéizad
por los cientificos que investigan, por ejemplos la
propiedades de conduccion de materiales ya queiagmaR;
se obtiene gran cantidad de informacion sobre lamas. En
particular, para usemiconductodopadoque se encuentmen
el régimen extrinseco o de saturac&mpuede hallar:

1 — El signo de los portadores a partir del signo del
coeficiente Hall, estando éste convenientemeniaidef

|”un2)/[e(pup+nun)2]

2. DESARROLLO EXPERIMENTAL

En primer lugar se describe mlocedimiento de medida

del voltaje Hall. De una forma esquemaética consiste en aplicar
una corriente eléctrica a lo largo de una laminancerial
problema y un campo magnético en una direccion
perpendicular al plano de la lamina. El voltajelhals lo da

la medida de la caida de potencial entre los exisede la
lamina situados en una direccién perpendicular adala
corriente y a la del campo magnético.

Conectar los conectorés de la figura 5 a la fuente de
alimentacion de 12 V de corriente alterna.

Situar con mucho cuidado la placa que contienértaria
problema en el entrehierro y se hacen las conesientre
las piezas polares del electroim&e. debe poner especial
atencion al colocar la placa portamuestras en el
entrehierro del electroiman con el fin de evitar ge se
rompa, asi como posibles cortocircuitos entre los
contactos de la muestra a través de las piezas peas
Las bobinas del electroiman se alimentan mediaate |
fuente de alimentacion mudltiple (salida DC hasta)5 A
Comprobar el adecuado sentido de la corriente eragamb
bobinas (figura 6)y deducir el sentido del campo
magnético entre las piezas polares.

Conectarcon mucho cuidadola sonda Hall al Teslametro
y calibrarla. Introducir cuidadosamente la sonddl lda
través del agujero que esta encima de los conscBre
mostrados en la figura 4, hasta que quede colcastda el
entrehierro del electroiman y la muestra.

El voltaje Hall se mide conectando uno de los mdtfos

a los conectore3 de la figura 4.

La corriente continua que se aplica a la muestra se
controla con el potenciomet@®mostrada en la figura ¢

su valor se puede ver en la pantaligue hay justo encima
del mismo.

(a) Medir el voltaje Hall en funcion de la corriergara
un valor del campo magnético aplicado constante
(ajustar a un valor de 250 mT). Variar la corriezére
25 mA 'y 25 mA en pasos de 5 nfAnunca pasar de
30 mAll).

(b) Medir el voltaje Hall en funcién del campo métoo
aplicado para un valor fijo de la corriente (ajustain
valor de 25 mA). Variar el campo magnético entf@0-3
mT y 300 mT en pasos de 50 mT.

(c) Quitar las piezas polares de modo que B = OymT
obtener el voltaje entre los extremos de la placa



2)

3)

4)

(conectore¥ de la figura 4) para corrientes de 5, 10,

15,20y 25 mA.
Observar la magnetorresistencia que se producd e
material semiconductor: obtener la variacion défaye
entre los extremos de la muestra (conectdyed variar
el campo magnético entre -300 mT y 300 mT en pas
de 50 mT, manteniendo la corriente constante (25 mA
Quitar las piezas polares y la sonda Hall y, valeam
entre temperatura ambiente y 140 °Gjnunca subir
por encima de 145°Cll)en pasos de 5°C, medir la |
variacién del voltaje entre los extremos de la rraes
mientras pasa una corriente constante de 25
(iinunca pasar de 30 mAll) Para aumentar la™
temperatura, colocar el botéren la posicion adecuadaj
para ver en la pantalla la temperatura. Presionar e[Sy -
botén10 de la figura Soaraactivar el circuito calefactor
de modo que l&emperatura comience a subir. Volver a Figura 4. Vista frontal del sistema de medida:
presionar pasadqs unos (_jos, 0 tres 599“”0'03 P& pantalla con el valor de | en mA o T en °C
desactivarlo. Continuar presionandolo sucesivangate
modo que se active y desactive el circuito calefact
cada pocos segundos para que el aumento de %
temperatura sea suave.
Esperar a que la temperatura sea de unos 35°C.
Introducir de nuevo la sonda Hall y aplicar un camp
magnético de 300 mT y una corriente de 25 mA. \folve
a sacar la sonda Hall y medir la variacion del ajelt
Hall Uy al variar la temperatura. Seguir los mismos . . i

pasos para el aumento de la temperatura gque en O v~ onoift 10 Caaifica
apartad@).
resultados obtenidos en el apartablode la seccion ‘—lu )
anterior y obtenga en cada caso el valor gleeRsigno y 'I .
la concentracion y la movilidad de los portadores a i -
temperatura ambiente (d=1mm, L=2 cm, anchura=1 cm) !
Incluir un esquema de la toma de medidas en etaajmar
la)indicando el signo de las magnitudes medidas. ~

Discuta el comportamiento de la curvasné 1/T a = L=

partir de los datos obtenidos en el apart3ddndique a
partir de qué temperatura comienza su régimerfigura 5. Vista de la parte trasera del sistema de medida
intrinseco. Obtenga el valor dg @ este semiconductor. 9 — Conectores de alimentacion alterna a 12 V

2 — Potenciémetro de control de |

— Conectores para la medicién dg U

— Muestra

5 - Control del valor mostrado en la pantalla 1Tl

6 — Compensador dejU

7 — Conectores para la medicion de V a lo largdadmuestra

3. CUESTIONES A REALIZAR

"y N
Represente graficamente los dos grupos de

(kg = 8.62x10° eV/K) 10 — Botén de encendido y apagado del circuitofaater
A partir de los datos obtenidos en el apartaglo
represente la grafica de resistencia frente al oaBnp [ | ||

Represente - T a partir de los datos obtenidos en

el apartadat). Explique por qué hay una temperatura a la /‘7—7 =
cual Uy =0 V. _— —_—
Deduzca la ecuacion (1). Fuente DC L— —)

Figura 6. Modo de conexion de las bobinas para producir un
campo B entre las pg&epalares

"En realidad, debido a la expansion térmica dedayre las fluctuaciones, este valor se ve alteliggoamente y cambia el valor
al varias la temperatura. Normalmente los valabalados son 300K y a OK, este ultimo tabuladortirmke calculos tedricos.

" La conductividad se halla como I A

oLl ) A

>| |«

>
L

siendo L la longitud de la muestra, S la seccida corriente eléctrica 'y V la diferencia de poteha lo largo de la muestra.
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Durante esta practica se estudiaran las solucimé&secuacion de Schrodinger en una dimensiénupexra

red finita de pozos de potencial y para una reihitaf Por un lado se estudiaran los autovalores y

observara la aparicion de intervalos prohibidosmrgia, en los cuales no existen soluciones. tRoyrlas

autofunciones, que poseen la forma de funcion®lalgh. Se prestara especial atencién a las funciemes

los limites de las zonas de Brillouin y la compasacentre auntofunciones de bandas de alta y baja

energia. Se consideraran las aproximacionetedtrones casi libreg deenlace fuerte
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1. INTRODUCCION TEORICA

Gran parte de la investigacion actual dentro detmde
la fisica del estado sélido esta dedicada a entgndeejorar
las propiedades de conduccion eléctrica de losriaks El
comportamiento de un electrén dentro de un sélgdarn® de
los problemas mas interesantes a los que aplicaet@nica
cuantica elemental, y puede considerarse en Gténmoino un
problema de encontrar los autovalores de la enasgieiados
a la interaccién marcada por un potencial detertnda
ecuacion de Schrodinger en una dimensién, palecté@n es
relativamente facil de resolver pero obviamentediido real
es tridimensional y el tratamiento matematico segla. No
obstante, un modelo en una dimension muestra mhete
comportamiento cualitativo observado en tres.

electrones van adquiriendo mayor energia, situd@ndes
niveles superiores a causa de la accion del cabguido a la
proximidad de los niveles, tales transiciones sdizan muy
facilmente.

EL TEOREMA DE BLOCH: EI mayor problema que
presenta el modelo anterior (aunque no el Unics),se
incapacidad para describir el comportamiento de
materiales aislantes y los semiconductores. Pataoe que es
necesario considerar el efecto de los pozos degatale los
atomos de la red. En 1928, Bloch demostré formalengne
asumiendo la existencia de un potenc@rfectamente
periddico que se extiende hasta iefinito, siendo ademas
simétrico alrededor del centro de cada celda unidad, las
soluciones de la ecuacion de Schrodinger pararleido de

los

Supongamos una red de atomos infinita unidimenkionaonda electrénica se denominfamciones de Block son de la

con un potencial simétrico en cada punto de la red,
supongamos un electron moviéndose dentro de esatesh.
Con la ayuda de un software de simulacién es pos#iteilar
la funciéon de onda y por tanto la energia corredjgmte a
cada uno de los estados posibles, etiquetadod pecter de

forma:
o

R 1
U (x) = uplx)e

donde la funcién, posee la misma periodicidad que la red, es

onda de Blochk), para esa particula siempre y cuando sedecir w(x) = u(x + a), sienda el periodo de la red. Dicho de

verifique el teorema de Bloch. Conocidas todasdascones
posibles podremosvisualizat' la estructura de bandas de
energia y comparar, de una manera sencilla, comwdéica
dicha estructura de bandas cuando se cambia laforia
intensidad del potencial.

MODELO DE ELECTRONES CASI| LIBRES: Puede
considerarse en primera aproximacion que la parés m
significativa del potencial en el que se encueniralectron
son las paredes que lo mantienen recluido en etiantdel
cristal. Se ignora por tanto el conjunto de potaesi
atobmicos, y en consecuencia el tratamiento matemdtel
electrén se reduce a un movimiento encerrado en‘ceja
vacid'. Este modelo es el llamadwoodelo de electrones libres
y, pese a su sencillez, explica con éxito algumapipdades
fisicas, en concreto aquellas que dependen eseecisd de
las propiedades cinéticas de los electrones de condocEin
primera aproximacion, las funciones de onda delestrones
se asemejan, dentro de este marco, a las ondappatés.
Los niveles energéticos estan muy préoximos entre
separados por energias varios érdenes de magnferibies
a las energias térmicas habituales, por lo queniesles
forman esencialmente un continuo de estados. Eepmde
conduccién eléctrica, en el que los electrones seven en
respuesta a un campo eléctrico externo, implica egtes

otra forma, las autofunciones de la ecuacion dexquada un
potencial cristalino periédico son ploducto de unaonda
planay otra funcién periddicacon igual periodo que la red
cristalina. Es muy importante la naturaleza del namero de
ondask = 2z/4, del que depende la energia, E, del electron. La
relacién EK) se denominaelacion de dispersioy a partir de
ella se puede obtener gran cantidad de informasidme las
propiedades electronicas de un cristal, como lesidad de
estados o la masa efectiva de portadores. Apliceahtimrema

de Bloch, se puede demostrar que la forma generdha de
relacion de dispersion es:

cos{Qa + &)
It]

dondeQ se define de modo que la energia es IE@/2m y
t=|t|é® es el coeficiente de transmision para un eleditia
con dicha energia al incidir sobre una sola baderpotencial
igual al potencial que se repite en cada puntoadeed.
Resolviendo esta ecuacién podemos encontrar paeakoald

cos(ka) =

sivalor deQ y de ahi la relacion de dispersiorkE(

Al hallar las soluciones independientes del tierdpda
ecuacion de Schrodinger en un cristal se encuem&agos
finitos de E que sélo la verificarian p&aomplejos, es decir,
corresponden a funciones de onda que contiene romnt
exponencial que diverge enot algo queno es aceptable



fisicamente. Por tanto, correspondergaps o bandas de
energia prohibida. En la ecuacién anterior, esgaps

Donde K, a y B son constantes que dependen del estado
atomico®d(x-na).

aparecen porque |1, por lo que el término de la derecha es

mayor que 1 para ciertas energias, correspondiendo
complejos.

LA APROXIMACION DE ENLACE FUERTE: Una
conclusion similar a la anterior puede obtenersabian
desde otro punto de vista. En una hilera de atooama uno
con un electrén fuertemente ligado, los nivelesrgdtiEos
cambian segln se varia la distancia entre atomzinoge Si
se alejan mucho, los niveles de energia para cadrdn
seran los de los atomos individuales, aunque cada n
corresponde realmente a un nimero de estados rddere
igual al niumero de atomos en la hilera (se dice lae

CONDICION DE BRAGG Y BANDAS DE ENERGIA: El
anterior modelo sirve para explicar la aparicion bdmdas
permitidas y prohibidas de energia por debajo ddtlaa de
las barreras de potencial de los iones. Por enclemdas
barreras, si el potencial no fuera periédico, @k@stun
continuo de energias solucién de la ecuacion dedSitger.
Sin embargo, debido a la periodicidad de la redrewristal,
hay ciertos nimeros de onda para los cuales apacte
soluciones estacionarias con energias separadasunur
diferencia finita. Estos nidmeros de onda corresporal los
limites de las zonas de BrillouirEn ellos se verifica la
relacién k = m/a (es decir, h = 2a), donde n es un namero

degeneracioh Pero si los atomos se acercan suficientementegntero y a es el parametro de red. Es decir, en estas

las funciones de onda individuales solapatando lugar a
estados electrénicos extendidos en toda la redscoieles
de energia tomaran valores ligeramente distintoslode
correspondientes al atomo individual (se dice qaeha
levantado la degeneraci$n Por consiguiente, el espectro
discreto de estado energético original se convierteun
nimero de bandas cuasi continuas separadagqus de
energia (ver figura 1).

V() Energy levels

o (Spacing)™!

=3
"= 2 e ]

Bands,
each
with

N values
of k

N-fold (b)
degenerate

levels

Figura 1. (a) Niveles electrénicos discretos en un potencial

atomico y (b) niveles de energia para N atomos legia
dispuestos periédicamente en funcién de la invdedaspaciado
interatbmico. Cuando estan suficientemente sepaadas
funciones de onda de los electrones de atomososnm solapan
y hay degeneracion de los niveles, pero al ir jodt@se hay
mayor solapamiento de las funciones de onda, sentavia
degeneracion y cada nivel da lugar a una banda.

Esta aproximacién puede ser utilizada principaleent

para las bandas originadas a partir de los nivagronicos
profundos, con energias sensiblemente inferiotesakura de
la barrera de potencial creada por cada uno detes de la
red cristalina. Para estos niveles de energiaunaidn de
onda de un electron en un i6n y la de su vecinctipgamente
no solapan y la funciéon de onda electrénica exténdi todo
el cristal se puede hallar como una superposiciénlas
funciones de onda individuales de cada i6n

y =) e"p(x-na)
n

Ademas se puede demostrar
dispersion en este caso es de la forma:

que la

E(k)= E, —a—2pBcoska)

relacion d

condiciones, las ondas electrénicas cumplen laicwmdde
Bragg, produciéndose reflexiones en cada plano atjno
que da lugar a ondas estacionarias. En el ejengla figura
2, se muestra la grafica de la relacion de dispergiara
electrones libres, asi como para una red unidiroeakipara
su primera zona de Brillouin, observando la distorsiebida
a la red periodica cristalina. En la figura 3 spresentan la
energia potencial de un electron debida a la réstatna,
U(x), y las dos ondas estacionarias con el nimerondia del
limite de la primera zona de Brillouin. Las funciers®n:

- y.(k) o sen(kx) nivel inferior de la banda de mayor ergrgi
punto 1 en la grafica de la relacion de dispersion

- y.(k) a cos(kx) nivel superior de la banda de menor eagergi
punto 2 en la grafica de la relacidn de dispersion

Enerdia Energia

—mia 3

Electrones libres Red cristalina
Figura 2. Relaciones de dispersion para electrones libresina p
un cristal.

4l

Cinda estacionaria 2 — Cnda estacionaria |

U (x)

;/
n

Figura 3. Densidad de probabilidad de los estados electr@ico
etiquetadod y 2 en la figura 2.

Se observa que, a pesar de poseer una nksmabas
Poseen energia diferente debido al hecho de que la
probabilidad de encontrar en la zona de mayor energia
potencial es mayor que la de encontrar,.a

La densidad de estados electronicp®(E), se definale
modo que D(EJE es el nimero total de estados electronicos



con energias comprendidas en el rango infiniteseanak E y

E+dE, dividido por el volumen total del cristal. Se fdaee

(c) Representar el estado de minima energia d& ca
una de las tres bandas en la red de 12 pozos wutidisc

demostrar queen una dimensigria densidad de estados es Similitudes y diferencias con las funciones de Bldoescriba

inversamente proporcional a la velocidad de grupo:
D(E) dKdw = (Vgupo

En tres dimensiones el calculo se complica y laesipn
para la densidad de estados queda:

dS 1

PE= | e W]

sy(E)

La distorsion de la relaciéon de dispersion quersdyce
en los limites de las zonas de Brillouin (figurad2pido a la
formacion de estados estacionarios en un poteadshlino
da lugar a una acumulacién de los estados de anengios
bordes de las bandas: la densidad de estadossisleem®nte
mayor en estas zonas que en el centro de las bandas

3. CUESTIONES

I. ESTADOS ELECTRONICOS EN UNA RED FINITA
UNIDIMENSIONAL -

u(x) en cada caso y relacionelo con los niveles nigpazo
individual.

3 — (a) Seleccione 12 pozos y represente las foaside
onda asociadas a los cuatro primeros niveles degiane
Describalos atendiendo en particular al nUmercode®y a la
longitud de onda de la envolvente que modula dichas
autofunciones.

(b) Represente las autofunciones desde n =2 2dny
obtenga la longitud de onda asociada (observanddiraero
de nodos) a landa moduladorgara cada una de ellas.

4 —Represente en una Unica figura la relacion de
dispersion Hf) utilizando los valores de energia de la
Cuestion 1y los nimeros de onda hallados a partir de la
Cuestion 3 para la red de 12 pozos. Observe que la
distribucién de autoestados dentro de las bandaseso
uniforme. Represente la densidad de estadog)
considerando:

D(E) o dk/dE= Aki/4Ei = (k; - k.))/(E; - E.1)

Il — BANDAS DE ENERGIA EN UNA RED INFINITA
UNIDIMENSIONAL - Para estudiar las bandas de energia en
una red unidimensional infinita, seleccionaremosofeion

Una vez dentro del programa CUPS “Energy bands in the infinite 1-D lattice El programa de
seleccionaremos la opciofiElectron States in a One-

simulaciéon que vamos a utilizar para obtener lascgmes de

Dimensional Latticé . Aparecera una pantalla con un menutla ecuacién de Schrodinger utiliza lo que se denami

desplegable en la parte superior de la pantalla.

1 - Seleccione ehimero de pozosigual auno en el
mend “WELLS” “Number of wells Obtenga las
auntofunciones y sus autoenergias, soluciones deulacion
de Schrodinger, para energias por debajo de lasrharde
potencial (E < 0 eV). Para ello, pinchHEPECTRUM" —

“Find eigenvalu€sy posteriormente represente las funciones

de onda seleccionandBPECTRUM” — “See wavefunctidn
En esta pantalla n = 1 representa el estado fundame = 2

el primero excitado, n = 3 el segundo excitado y as

sucesivamente. Anote el valor de la energia mastead la
parte superior de la pantalla para cada n: esteValor de la
energia correspondiente a la funciéon. Proceda dmisaa
forma, obteniendo todos los estados ligados (E €V
soluciones de la ecuacion de Schrddinger, con amerul de
pozos igual a 2, 5, 8 y 12. Represente en una gréfie
niveles energéticos en funcion del nimero de pgzmsnente
el resultado.

2 —(a) Represente en una Unica figura la forma de la

funcién de onda para los estados n =1, 2 y Sdmlo pozo.
En particular, discuta qué estados poseen maydapilacdad
de encontrar al electron fuera del pozo, lo que estan el
solapamiento de funciones de onda de electronegognos
Vecinos.

(b) Represente la autofuncion correspondiengstado
fundamental (n = 1) para redes de 3, 8 y 12 pdzissuta sus
similitudes y diferencias con funciones de Bloch.

unidades reducidagara el célculo de todas las magnitudes
fisicas. En concreto se emplean unidades como:

- Distancia: indicada comx se expresa en unidadesad@ =
constante de la red).

- Vector de ond&k, que se expresa en unidadesma)(

- EnergiaV o E, que se expresan en unidadestd8ma).

5 — Ajuste los parametros de anchura de pozo yaatte
barrera Well width” = 0.5, V, = 10 unidades reducidas (para
cambiar \4 seleccione el menu “Change V0”).

(a) observe que las bandas de baja energia sgn m
estrechas comparadas con las de mayor energiaqismor
qué. ¢ Qué esperariaVgise aproximara a infinito?

(b) Pinchando sobre los puntos de interés dautea
E(K), represente (observandola en la parte inferioeaha de
la pantalla) como es la funcién de onda de losdesta
electrénicos de los dos extremos y el centro dealeda de
menor energia. Represeni,|seleccionando el meriBLOT
WHAT” — “Show {[*. Compare estos tres estados de la
misma banda.

Repita este proceso con las funciones de onda aguad
la misma altura de la segunda y sexta bandas (ekmide
bandas se ajusta en el mer®LOT WHAT’ — “Number of
bands).

Discuta en qué bandas se debe aplicar la aproémalei
electron fuertemente ligaddlight Binding y en cudles la
aproximacion de electron casi libidgarly Free Electron
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Durante esta préactica se estudiaran las caraaasiste las vibraciones de la red y cémo éstaseatef!
comportamiento térmico de los cristales. En pddigise estudiara la relacion de dispersidk) de las
diferentes ramas de fonones en cristales con difssesimetrias y bases. A partir de ellas se ot#arids
densidades de estadosap( pudiendo observar aspectos tales como las siridatles de Van Hove.
También se realizaran simulaciones de los prinegpahodelos cuanticos propuestos para explicar la
influencia de los fonones en el comportamientocd@r especifico de los cristales, incidiendo enegho

de que las principales diferencias entre ellosceadien la relacion de dispersion de fonones coragldey

en la densidad de estados que de ella se obtiene.
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1. INTRODUCCION TEORICA

I. VIBRACIONES DE LA RED

Indiquemos las caracteristicas principales de leci@n
de dispersion en los diferentes casos que se pusdemtrar,
comenzando por el mas sencillo.

Cuando los atomos se ordenan formando un cristal s€adena Monoatémica Unidimensional

colocan en la posicion de minima energia. Estofsigmue
cada a4tomo se encuentra en un minimo del potecr@atio
por el resto de los atomos que constituyen elatrist

Por otro lado sabemos que en todo sistema fisiemdo
éste se desplaza ligeramente de su posicion débeiguisu
movimiento puede aproximarse al de un osciladaalinPor
ello, podemos imaginar el cristal como un conjugcatomos
unidos todos ellos mediante muelles ideales talmacpuede
observarse en la figura 1. Por tanto, clasicamemfguede ver
como un sistema de osciladores acoplados que poseeios
normales de oscilacidn con frecuencias caraciassty en el
cual se producira propagacion de ondas. Desde rdb e
vista cuantico, estos modos normales dan lugavralepto de
fonones: los cuantos de energia vibracional. Lacighd a la

Supongamos un sistema como el que mostramos en la

figura 2. Se trata de un conjunto infinito de aterde masan
separados por una distan@ay situados a lo largo de una
direccién y la constante elastica que los une &ipongamos
unainteraccion tipo oscilador arménicentre ellos y quéa
interaccion afecta sélo a los primeros vecin&sipongamos
ademas, sin una gran pérdida de generalidad)ageaergia
potencial de un solo atomo depende de la distagaia lo
separa de sus primeros vecinos y no de la posid@ros
atomos mas alejadoEsta ultima aproximacién no es muy real
pero funciona bastante bien para poder resolvamoblema en
primera  aproximacion. Para hacer el problema
matematicamente mas sencillo, haremos tambiémplasgtion
de que los atomos so6lo pueden desplazarse eretzidin de la

cual se propagan las ondas depender4 en gener#éd de cadena, es decir qsélo pueden vibrar longitudinalmente.

direccién en que lo hacen y también de si la vibracse
produce en esa misma direcciéondas longitudinaléso
perpendiculargndas transversalgs

Figura 1. Modelo de un cristal en el que las interaccioneseen
atomos se sustituyen por muelles.

Figura 2: Cadena monoatémica unidimensional.

De manera bastante sencilla se demuestra queatadrel

de dispersién en este caso es:

@

,C
w=.,—
m

ka
Ser(?)

Dado un nimero de onda cualquiera, podemos saber la

La comprensiéon del comportamiento de estas ondes, € . . PR
frecuencia con la que oscila. ¢{Qué numeros de pudden

particular larelacion de dispersiom(k) entre su frecuencia y o T i
su nGmero de onda, es esencial para poder explicar, existir en esta red? En principio, pueden tenelgcigr valor.
ejemplo, la dependencia del calor especifico dectistales ~ Sin embargo, puesto que los atomos estan sepapadds
respecto de la temperatura, asi como algunos fergsne distancia finitaa, sdlo hay que considerdr en un rango
opticos y de conductividad eléctrica. comprendido entre 0 y un valor maximo relacionado esa



distancia finita, ya que cualquier valor kituera de ese rango hay degeneracion. En el caso de que la simetrs@atan alta,
tendra un equivalente dentro del mismo. En la figBrse la degeneracion se rompe y la relacién de dispersiinbia
explica este fendmeno: se representan dos ondagistaeo K, por completo. Ademas la incorporacion de una base n
pero las posiciones de los atomos coinciden enantheando  monoatémica también reduce la simetria y modifiearsdo
observemos el cristal, solamente veremos el monitmide los ~ esencial la relacién de dispersion como veremosaudsnte.
atomos y por tanto ambas ondas son equivalentasel®o
basta con considerar la onda de mayor longitudrita des
decir la de mendk) ya que es la mas simple. Para el caso de la
cadena monoatémica unidimensional se puede demagstea

si tomamos una onda cér> z/a, hay otra onda mas sencilla
(con menok) que coincide con la anterior en las posiciones de
los atomos. Asi, sélo tenemos que considerar Isesdek

en el intervale-r/a < k < z/a. Este intervalo define larimera
zona de BrillouinEn la figura 4 podemos ver la representacion
grafica de la relacion de dispersian(k) para la cadena
monoatémica unidimensional. Aqui comprobamos cémacaf

de la primera zona de Brillouin la relacién se megior lo que

no es necesario considerar mas alla de esta zorm pa <
determinar cuéles son las frecuencias permitidas. Primera zona de Brillouin

Figura 5. Relacion de dispersion para un cristal cibico sienpl
9&\” \ \ N
VIR

(C))

L

Aparecen la rama longitudinal (L) y las dos rameensversales
\ (T), que en este caso estan degeneradas.

N Cadena unidimensional con base doble
Figura 3. Ondas con distinto k (distint) para las cuales las Consideramos ahora una cadena diatomica en la que
posiciones de los atomos coinciden tenemos dos tipos de atomos distintos en la basenasas m

y mp, constantes elasticas g ¢,, y separacién entre ellos

W | i ; distancias y a-b, como se muestra en la figura 6.
=2 b a-b
o e | i —r—
Ym rd : \ - ™ €4 ¢, 4 cy €4 K
\ " - \ £ o0y / o/ @\ oL@\ - T @\ e
\-. f/ I :’/ | "'\\ f’f my mz 1. My Tty my my
| v | / | \/ i - %
tia) 0 fia) 2
K Figura 6. Modelo de cadena diatdmica unidimensional con dos
* — tipos de atomos de masas ynm respectivamente. Los atomos
Primera zonn de Brillouin estan unidos por muelles alternos de constantey ©. La

distancia entre dos atomos del mismo tipo es antmaie que la

Figura 4. Relacién de dispersion y primera zona de Brillgoéma . ) ) o ; i
distancia entre &tomos de distinto tipo es b yatérnativamente.

la cadena atémica unidimensional.

Se puede demostrar que, en estas condicionedatidre de

Cristal Monoatémico Tridimensional ; "
dispersion es:

El problema de determinar las relaciones de digpers
ara un cristal tridimensional, como el que se itnaean la 2 -
P , 4 w=+ |G+ &y (@M tem)®  2cc, (- coska))
figura 1, resulta mucho mas complicado y normalmese = x 2
; Ari m_m, (mm,) m,m,
recurre a soluciones numéricas calculadas con agiadan
ordenador. En este caso, las vibraciones pueden se
longitudinales(misma direccion que la propagacion de la ondaj. L )
tg IS( i - ?j | P Ip 9 5 de | ispersion presentdos ramasEn la figura 7 se muestra una
o transversalegdireccion perpendicular a la propagacion de arepresentacién grafica simplificada de esta reftacibe

onda). Por ello, en laelacién de dispersidraparecertres dispersién. Como vemos, una de estas ramas esimilars
ramas una longitudinal y dos transversaleSstas dos ramas |3 obtenida en el caso de una cadena unidimensional
transversales pueden coincidir si el sistema essimgtrico.  monoatémica mientras que la otra es muy distingbidd al

En ese caso se dice qles ramas transversales tienen intervalo de frecuencias que comprenden, la prirder&llas
degeneracionSin embargo, cada una de las ramas posee urtacibe el nombre deama acusticamientras que la segunda
forma cualitativamente similar a la obtenida parachdena recibe el nombre dema opticaya que los modos 6pticos de
monoatémica unidimensional. Un ejemplo de relacim A largas en c,ri_stales ibnicos puede interaccionarradiacion
dispersién para un cristal tridimensional clbicoeqm ©lectromagnética y son responsables de buena garteu

observarse en la figura 5. Las dos ramas trandeersalapan: comportamiento 6ptico). En el modo acustico, losmits
2

@)

r . . . L
s decir, existen dos solucionesudpara cad&: la relacion de



vecinos vibran en fase, mientras que por el cdotran el
modo Optico los atomos de distinto tipo oscilanoposicion
de fase (ver figura 7).

Optico
o
f—rﬂ‘\t_
ERvAYS
K Acustico
‘=

Primera zona de Brillovin

Figura 7. Representacion grafica de la relacion de dispersion

correspondiente a una cadena diatdbmica unidimergion
Esquema de las vibraciones correspondientes a loslom
acustico y optico.

Con caracter generaluna cadena unidimensional
compuesta por p tipos de atomos tendremos p raos,
acustica que pasara por el punfiow) = (0, 0) y p - lramas
Opticas

Cristal tridimensional con base doble
En un cristal tridimensional con dos atomos eraksebel
problema es bastante similar al anterior. Sin egtharomo ya

D(w) U dkdo = (Vgupo™ (5)

Si tomamos la relacion de dispersién de cdena
monoatomica unidimensionaletallada mas arriba, podemos
ver que la densidad de estados sera minima cer&xQlg
maxima en los limites de la zona de Brillouin. Dehee en
estos puntos la pendiente de la curva, la velociiadrupo,
tiende a 0, por lo que la densidad de estados posae
singularidad. Este tipo de singularidades se demami
singularidades de Van Hove

En tres dimensiones el calculo se complica y laesipn
para la densidad de estados queda:

_ ds 1
D(w) = ZJ‘ (2”)3 |Da,(K)|

S

(6)

La forma caracteristica de la curvaslppara cristales de
diferentes simetrias y bases, asi como su inflaegrtila curva
de calor especifico para los mismos, es precisamernt de los
objetivos de la presente practica.

lll. CALOR ESPECIFICO DE LOS CRISTALES

El calor especifico molar de un material a temperatT
es la energia necesaria para elevar un grado lgpematura de
un mol de material.

La explicacion del comportamiento a baja tempesatiet
calor especifico de los sélidos fue uno de los @mnirs éxitos de
la teoria cuantica (1907-1912). En cualquier maktdray una

hemos visto en el caso de un cristal monoatomicdOntribucion electronica y una contribucion devdsaciones

tridimensional, las ondas pueden ser longitudin@lagipo) o
transversales (dos tipos). Por ello, cada una sleaaas (la
acustica y la dptica) se desdoblaran en tres coemies, una

de la red (fonones) a su energia interna. La dardidon
electrénica se puede despreciar en primera aproidmérente
a la contribucién fonénica, sobre todo si estudisaddidos no

por cada dimensiémsi tendriamos tres ramas acusticas (unametalicos.

longitudinal y dos transversales) y tres Opticasnalu
longitudinal y dos transversales).

I. DENSIDAD DE ESTADOS Y VELOCIDAD DE
GRUPO

Si tenemos una onda arménica de la foeff&*? que se
propaga a lo largo de un cristal, definiremowééocidad de

Para calcular la dependencia con la temperaturaatie
especifico del cristal hay que calcular la enesgiaciada con
cada modo de vibracion.

Dos modelos son los mas destacados entre los mtogue
para simplificar el calculo y obtener expresionealiéicas de
la dependencia del calor especifico con la temperatos
conocidos comaodelo de Einstei(1907) ymodelo de Debye

fase como la velocidad a la que se desplazan los pudeos (1912). La diferencia entre ambos modelos radicalaen

igual fase. Un méximo de la onda se desplaza elteidad de
fase, que en estas ondas viene dada por la expresié

Vfase :%

®)

Sin embargo, la velocidad a la que se propagdren tle

relacion de dispersidom(k), y las densidades de estadosp)D(
que consideran. A pesar del éxito que supusieras, |
relaciones de dispersion supuestas en ambos modelos
bastante simples y un calculo preciso del calored@fpo
necesita considerar relaciones de dispersion taslgara los
fonones, como las explicadas mas arriba. Esto pakxe

ondag (un pulso formado por ondas de distinta frecusnci hacerse con ayuda de calculo computacional y ee pl

viene dada por la denominadalocidad de grupoque se
define como
dw

Ugrupe = 37
e dk

“4)

Se puede ver que teniendo la relacién de dispedgion
la velocidad de grupo se halla derivandola: esledente de
esa curva.

desarrollo de esta préctica.

Modelo clasico

El calor especifico molar se define como la vadade la
energia interna U por mol con la temperatura, U@

El modelo clasico considera el cristal como uresist de
osciladores independientes en el que, segun dipiorclasico
de equiparticion, cada uno de ellos posee una iengéelizT/2

La densidad de estados,d)( se define de modo que POT cada grado de libertad. Cada atomo del sispragenta 6

D(w)dw es el numero total de modos normales con frecasnci

comprendidas en el rango infinitesimal entrey ® + dw,
dividido por el volumen total del cristal. Se pueatEmostrar

que,en una dimensigra densidad de estados es inversamente

proporcional a la velocidad de grupo:

grados de libertad, luego en un mol la energianatenolar
vendra dada por

U=3nNakgT = 3nRT (7



dondeR es la constante universal de los gaseglynimero de
atomos por molécula. Por tanto, en este modelo:

(d{:—"
Co = | 77

Si hacemosr = 1 tenemos que, = 24,94 J mot K7,
independiente de la temperatulaey de Dulong-Pefit A

temperaturas suficientemente altas esta ley seleupgro por
debajo de cierto valor deja de tener validez.

) =3nNykp =3nR

Modelo de Einstein

Para explicar el comportamiento del calor espexific
temperaturas inferiores a ese valor, hay que reeula teoria
cuéntica, algo que hizo Einstein en 1907. Considersistema
formado porN a&tomos como un conjunto dé&\ Dsciladores
armonicos independientes, todos con la misma frexae
caracteristicag (frecuencia de Einste)n

La energia de un oscilador arménico de frecuan@a:

E,= (n +%) o o

donden es el numero cuantico del oscilador. Empleando
distribucién de probabilidad de Boltzmann, se pusgtener el
valor esperado de la energia de un oscilador, kExnergia

interna molar de un sistema dd 8sciladores es, simplemente,

U = 3N<E>. Por tanto el calor especifico es:

(d[;‘) ) ( Fiw )” exp(hw /kpT)
Oy = = = 3}? R 7
ar /| kT ) [exp(fiw/kgT)— 1] (10)

Podemos, por comodidad, definir la variable ho/kg.
Vemos que ges una funcién del cocien®éT. Fijémonos en
los limites de alta y baja temperatura. A alta temafura,
tenemos que f@>>ho, y la expresiobn queda SR,
recuperandose ebmportamiento clasicd baja temperatura,
keT<<hw, el comportamiento es

{a) 2 i
o ™~ 3R (%) exp (—f—wr)
B B (11)

lo que representa un rapido decaimiento exponedeia} al
disminuir la temperatura.

Se puede ver que la densidad de estados en estéoresd
una delta de Dirac &) = 3N3(o—wg). Se puede demostrar que
el parametro definido comée = hwg/ks y conocido como

temperatura de Einsteigorresponde aproximadamente a la

temperatura por debajo de la cual no funciona etiaimo
clasico y hay que tener en cuenta la estadisti@atica.

Modelo de Debye

la

exp(fuw( k) /keT)
[exp(Fw( k) /kgT) — 1]2

(B
“"'_Z}‘B( kaT )

12)
gue podemos aproximar a una integral
b Fio )2 explfw /kgT)
Yy = gl — : (w)dw 13
o fo LB(A-BT) fexp (e R T) — 1P ) (13)

siendoD(w) la densidad de estados que, como ya hemos visto,
en general es una funcién bastante complicadal Ero@elo

de Debye se obtiene suponiendo una velocidad de fas
independiente de k, pero diferente si la vibraciés
longitudinal o si es transversab€ck 6 o=ck). Ello implica
suponer materialesé6troposy no tiene en cuenta si poseen
basesimple o multiple(este modelo no considera las ramas
Opticas de fonones). Bajo estas suposicionas) Ex:

il 1"2;2(1 +2) . ;E . f,'K—&-%G
W) =——F 3 ] = v G =y L= P)
2m Cy e V 4 \’ (14)

dondec, y ¢; son, respectivamente, las velocidades longitudinal
y transversal de propagacion del sonido, K el nuche
compresibilidad, G el mddulo de cizallapyla densidad del
cristal.

Desde un punto de vista fisico, la integral puexetarse
en su limite superior por estaacotado. La frecuencia de corte
es llamaddrecuencia de Debyep y a partir de ella se define
la Temperatura de Debyeomo 0, = /Ziwp/ks. De ahi, la
integral (2) queda:

T\? = T
f‘t-:@?l}?(%) ]I:I mﬂh‘

481'

(15)

donden es el nimero de atomos por molécula. Se puede ver
quec, depende del cocient®p/T, es decir, en este modelo las
curvas de calor especifico son idénticas para tddss
materiales si se normalizan las temperatura®pa La
temperatura de Debyesta relacionada con los pardmetros
microscopicos del material:

3 18nN w2 R
D= ; "
BV (& +3) (16)

siendo V/IN, el volumen molar. Como se aprecia en esta
ecuacion9p estarelacionado con las constantes elasticas del

Aunque el modelo de Einstein dio una explicacibnmaterial. La temperatura de Debye es una mediddade

cualitativa del descenso del calor especifico a teapperatura,
medidas experimentales muy precisas revelaron gbeja
temperatura el calor especifico es proporcior&| &n vez de
seguir una variacion exponencial. El problema vieeela
suposicion de que todos los osciladores armonians s
independientes, con una Unica frecuencia de ogmilaEn un
sélido real, estos osciladores estan fuertememglados y el
espectro de frecuencias de vibraciéon es continbmpcya se
ha explicado mas arriba.

Debemos tener en cuenta que la energia total stehs
comprende una suma sobnd @sciladores caracterizados por
un conjunto discreto de valores permitidos del mede onda
k, con frecuencias(k). De ahi, se deduce que:

temperatura por encima de la cual todos los modes d
vibracion comienzan a excitarse y por debajo dmid se van
“congeland®. La temperatura de Debye juega el mismo papel
en la teoria de vibraciones de la red que la temper de
Fermi en la teoria de electrones en un metal: ainidésan la
temperatura que separa la zonallgds temperaturdsdonde
debe hacerse uso de la estadistica cuantica de lalts
temperaturas donde la mecanica estadistica clasica es valida.
En el caso de los fonones, la temperatura de Debygauélla
para la cual practicamente todos los modos nornsdesan
activado y, por tanto, contribuyen al calor espezifiel solido.

Es facil ver el comportamiento de esta expresiaiota
altas temperaturgsdonde nuevamentg = 3nR, como abajas

temperaturasdonde
: 3 7)
Cy ™ %?z}?n‘d‘ ( )

T
o




Por tanto, a bajas temperaturas cumple la conéeydE a 1. ¢ A qué tipo de estructura de base simpleeseega? (ver
de Debye, en buen acuerdo con los resultados expetales. “PLOT WHAT' — “Crystal structure§ ¢Las relaciones de
El modelo de Debye funciona mejor a bajas tempexstu dispersion son iguales?.
puesto que en este limite s6lo estan excitadofotumes de
baja frecuencia. Precisamente una teoria elastina e 3 — Estudie la relacion entre densidad de estados y
aproximacion del continuo es valida para longitudesonda  relacién de dispersion para las estructuras BCC vy afitam
grandes, cuando el caracter atémico discreto dalos@s Para ello, seleccione el menBL'OT WHAT" — “Density of

menos importante. state$ para observar la densidad de estados total a fartas
densidades de estados de cada rama. Después Ribed “
Modelo de densidad de estados realista WHAT” — “Combined displdypara observar la relacion entre

En ciertos cristales, el modelo de Debye puedaileg (k) y D(w). Indique en cada caso todos los puntos critieos d
presentar diferencias  significativas con los datosVan Hove que aparecen en la relacion de dispessién la
experimentales, sobre todo a alta temperaturapaariales  densidad de estados.
con base doble. Estos fallos se deben a que laddende
estados utilizada puede ser sustancialmente diéerepl
realista. Esta densidad de estados es la obteiniddainente a  1l. CALOR ESPECIFICO - Una vez dentro del programa
partir de la expresion (1) y tiene en cuenta laadteristicas CUPS seleccionaremos la opcibhattice specific heat of
especificas del cristal (simetria, base, etc.). Comes una  solids'.
funcién del cocient®p/T, si permitimos quép varie con la

temperatura, se puede seguir utilizando la inte¢Bal de 4 —La curva del calor especifico en el modelo deyPes
Debye pero teniendo en cuenta que: la misma para todos los materiales salvo por uofae escala
On(T) (la temperatura de Deby®y). Una forma de comprobarlo es
() =f T obteniendo las tem | I I ico d
) T peraturas a las cuales el cspacéico de

(18)  varios cristales vale una cierta cantidad, por pjer@.5 (/3R).

La variacion con la temperatura de la variableE| cociente entre la temperatura,,Ta la cual posee este valor
temperatura de Debyes mas sensible que el propio valor dedec,, y la0, del mismo tiene que ser el mismo para todos ellos.
calor especifico a los detalles del modelo. Poo,els  verifique este hecho determinando ese cociente gaatro
frecuente presentar los datos experimentales der calsystancias diferentes: Ar, Ag, CsCl y diamante. Rala,
especifico en la form@y(T). seleccione el mentiMODEL” — “Debyé y después en el

El comportamiento de este modelo a altas y bajasnent “SUBSTANCE” la sustancia. En el caso del CsCl
temperaturas es similar al de Debye. A bajas tempes la  realizar la simulacion para dos cocientes de nfasass ratid
integral de la expresion (3) es practicamente emtstpor lo 2 y 10. Para determinar,J utilice la opcién Zooni que
que la expresion (4) se cumple, pégaiendo en cuenta que aparece en la parte inferior de la pantalla: hagzoomde la
0p(T) no es una constante, como en el modelo de Debye curva hasta,=0.5 (/3R)

Compruebe si ocurre lo mismo para el model&idstein
y para elrealista Relacione los resultados can la densidad de

3. CUESTIONES estados considerada en cada uno de los modelos.
I. VIBRACIONES DE LA RED CRISTALINA - Una vez 5 —Escoja un cristal monoatémico, por ejemplo la YAg
dentro del programa CUPS seleccionaremos la opcidfepresente,ocon el modelo realista. A continuacién represente
“Phonon dispersion curves and the density of states g,(T) seleccionando el mentPLOT OPTIONS” — “Plot
Aparecera una pantalla con un mend desplegable parte  Debye Temperaturepinchando también, en este mismo mend,
superior de la pantalla. “Display density of statespara mostrar las curvas de densidad

de estados de los modelos de Debye y realista. uBdep
1 —Seleccione en el men8TRUCTURE dos redes con  observar que a baja temperatura el valor fluctéao @ alta
base simple, por ejemplo CS y BCC, y estudie eltemperatura esta variable tiende a un valor cotestagEste
comportamiento de la relacion de dispersion en gadale las  vglor es mayor o menor que el valor@gedado por el modelo
direcciones cristalograficas mostradas. Observe hay  de Debye (linea gris horizontal)? Relacione esteltaen con
degeneracion. Represente a continuacion la reladén |as curvas de densidad de estados de ambos modelos.

dispersion de una red con base doble, por ejenmpRs@l. Proceda de la misma manera para el caso del diamant
Discuta las diferencias y similitudes con el ca llise con Force Ratio 0.50. Explique en este caso cuaatass
simple. presenta la densidad de estados del diamante gscdélellas

pueden ser descritas adecuadamente con el modBlebye.
2 — Represente(k) para un cristal de base doble como el

CsCl y discuta qué ocurre cuando la relacion de nessagial

Con ayuda de las ecuaciones (1) y (2) compare teveiote la relacion de dispersion de dos cristatédimiensionales, el
primero con base simple y el segundo con base gahte fijando la relacion de masas a 1 y extrajdeconclusiones al caso
considerado en la cuesti@h

[[ . . .
Téngase en cuenta que en el programa del labarétse considera proporcionabg aunque este no sea el caso en estructuras
cristalinas en general.
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CICLO DE HISTERESIS DE MATERIALES FERROMAGNETICOS

INTRODUCCION

Es un hecho experimental que, al aplicar un campo magnético sobre un material, éste se
perturba. Se dice que el material se imana. Si no existen interacciones magnéticas entre
los momentos atdmicos individuales, en ausencia de campo aplicado dichos momentos se
encontraran desordenados a temperaturas distintas de 0 K. En estas condiciones, el
momento magnético total, promedio de los momentos individuales, serd siempre nulo. Sin
embargo, debido a la presencia de interacciones entre los momentos individuales
(interaccion de canje), algunos materiales presentan orden magnético a largo alcance por
debajo de una cierta temperatura critica. Si la naturaleza de la interaccion es tal que los
momentos individuales ordenados se suman unos a otros para dar lugar a un momento
macroscopico no nulo, incluso en ausencia de campo magnético aplicado, se dice que el
material es ferromagnético. A la densidad de momento magnético en ausencia de campo
aplicado se le llama imanacion espontanea y a la temperatura por encima de la cual la
agitacion térmica destruye el ordenamiento magnético se conoce como temperatura de

Curie (consultar por ejemplo referencia 1).

A pesar de la existencia de una imanacion espontanea local, un bloque de una sustancia
ferromagnética se encuentra normalmente en un estado desimanado. La razén de esto es
que el interior del bloque se divide en dominios magnéticos, cada uno de ellos imanados
espontaneamente a lo largo de direcciones diferentes. De esta manera, la imanacion total
puede ser nula, de forma que se minimiza la energia magnetostatica del sistema. Cuando se
aplica un campo externo, la imanaciéon macroscopica del bloque del material cambia, tal y
como muestra la figura 1. Finalmente, cuando se aplica un campo lo suficientemente

intenso, alcanza la imanacién de saturacion My, que es igual a la imanacion espontanea.
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™ Pardimetros fundamentales del ciclo de
M, : histéresis

M, — Imanacién de saturacién
H(Am) M, — Imanacién de remanencia
H, — Campo coercitivo

Figura 1. Representacion esquematica del ciclo de histéresis de un material ferromagnético

Si en este punto se reduce el campo aplicado, la imanacion macroscopica se reduce, pero
en general no regresa por el camino original. Este comportamiento irreversible de la
imanacion se denomina histéresis. Supongamos que después de alcanzar el estado de
saturacion, se disminuye el campo aplicado hasta cero. La imanacién disminuye pero no
alcanza un valor nulo cuando H=0. La muestra queda con una imanaciéon M, denominada
imanacion remanente. Si se aumenta el valor del campo magnético en sentido negativo,
la imanacion sigue disminuyendo hasta que se anula. El valor de campo necesario para
anular la imanacion es el campo coercitivo intrinseco, Hc. Si se sigue aumentando el
campo en sentido negativo, se alcanza el estado de saturacion en sentido contrario al
inicial. Realizando la variacion de H en sentido inverso se obtiene el llamado ciclo de
histéresis del material. El area encerrada por el ciclo es la energia disipada por el material

en forma de calor en el proceso ciclico de imanacion al que se le ha sometido.

El ciclo de histéresis no es la inica forma de caracterizar el proceso de imanacion de un
material ferromagnético. Si se parte de un estado desimanado y se va aplicando campo
magnético al tiempo que se registra el valor de la imanacion, se obtiene la curva de
primera saturacion. En esta curva, la derivada de la imanacion respecto al campo es la
susceptibilidad magnética (para distintas definiciones de susceptibilidad consultar por

ejemplo referencia 2).
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Otra forma de caracterizar un material ferromagnético es, partiendo de un estado
desimanado, realizar ciclos de histéresis con amplitudes crecientes. La representacion del
valor maximo de imanacion frente al campo maximo de cada ciclo constituye la llamada
curva de conmutacion. Bajo ciertas circunstancias, especialmente a bajas frecuencias,

suele coincidir con la curva de primera saturacion.

Los elementos ferromagnéticos mas comunes so el hierro, el cobalto, el niquel y sus
aleaciones. La imanacion de saturacion de estos materiales toma generalmente valores
alrededor de 1 T; el valor més alto de imanacion de saturacion a temperatura ambiente lo
tiene una aleacion de FeCo y es de 2.5 T aproximadamente. Sin embargo, se encuentran
valores de campo coercitivo a lo largo de ocho 6rdenes de magnitud (desde 107 hasta 5 T a
temperatura ambiente en unidades W, H). Esta propiedad no sélo depende de la
composicion del material sino también de su estructura, los tratamientos a los que ha sido
sometido el espécimen, etc.

Generalmente, el valor del campo coercitivo condiciona el rango de aplicaciones
tecnoldgicas del material. De esta forma se establece la siguiente clasificacion de los

materiales ferromagnéticos.

Materiales magnéticos blandos (bajo campo coercitivo, 10 - 107 T)
- Aplicaciones como multiplicadores de flujo
(nucleos de maquinas eléctricas y transformadores: FeSi, amorfos
ferromagnéticos)
- Aplicaciones como transductores de otras propiedades

(ntcleos de sensores y actuadores : FeNi)

Materiales magnéticos duros (alto campo coercitivo, 10™'-10 T)
- Aplicaciones en almacenamiento de energia
(imanes permanentes: NdFeB, SmCo, imanes AINiCo)
- Aplicaciones en almacenamiento de informacidn)

(medios de grabacion magnética: CoCrPt, 6xidos)
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OBTENCION DE CURVAS DE IMANACION

El método que se va a utilizar para la medida del ciclo de histéresis de los materiales
propuestos se basa en la medida del voltaje incluido en un circuito al variar temporalmente
la imanacién de un material. Supongamos que tenemos una muestra de material
ferromagnético sobre la que se realiza un arrollamiento de N espiras. Mediante la
aplicaciéon de un campo magnético externo variable con el tiempo se hace variar la

imanacion de la muestra. El flujo magnético que atraviesa el arrollamiento viene dado por:
®=NSB(t) [1]

donde S es la seccion transversal de la muestra. Puesto que el campo indicado varia con el
tiempo, también lo hace la imanacion de la muestra , de tal forma que en el flujo ® dentro
del circuito también varia temporalmente. Asi, en virtud de la ley de induccion
electromagnética de Faraday, se induce un voltaje en el circuito secundario Vs que sera

proporcional a la derivada temporal del flujo magnético.

B dﬂu]OZ_NS B 2]
dt dt

Vs=

La integral de ese voltaje inducido serd proporcional a la inducciéon magnética y a la

seccion transversal de la muestra.

j Vsdt oc SB [3]

DISPOSITIVO EXPERIMENTAL

EQUIPO:
Bobinados secundarios
Solenoide para aplicacion de campo magnético

Generador de funciones
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Amplificador
Resistencia
Integrador
Osciloscopio

Ordenador con tarjeta de adquisicion de datos

ESQUEMA:

Un esquema de una realizacion practica del método descrito se muestra en la figura 2:

Circuito primario:

El campo magnético se aplica mediante un solenoide alimentado por un generador de
funciones y un amplificador. El campo producido por el solenoide sera proporcional a la
intensidad que circula por el mismo. La intensidad se mide a través de la caida de potencial

en una resistencia de valor conocido conectada en serie con este circuito primario.

Circuito secundario:
Consta fundamentalmente de una pequefia bobina en la que se introduce la muestra. La

induccién magnética viene dada, en el sistema internacional, por la expresion siguiente:

B= po(H+M) [4]

Por lo tanto, segln la expresion [1], el flujo de B en el interior de la bobina secundaria
tendra dos contribuciones:
La debida a la imanacién de la muestra: ®@;,=Sestra X HoM

La debida al campo aplicado: ®,= Spebina X HoH

Para la medida de curvas de imanacion s6lo estamos interesados en la contribucion de @y,
Con el fin de eliminar @, se conecta en el circuito secundario una segunda bobina en serie
y oposicion con la medida. En esta segunda bobina (llamada de compensacién) no se
introduce la muestra y esta disefiada de tal forma que recoge un flujo ®,. De esta forma , el

voltaje inducido en el circuito secundario sera proporcional a la imanacién de la muestra.
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La integracion temporal de la sefial recogida por el circuito secundario se realiza
electronicamente mediante un dispositivo integrador. La representacion en abcisas de la
caida de potencial en la resistencia del primario (proporcional al campo magnético
aplicado) y en ordenadas del voltaje de salida del integrador (proporcional a la imanacion),

nos da el ciclo de histéresis del material.

Osciloscopio
\% H
" Muestra '.
¥ Bobina i
i RS |
Integ. [— -
Amp.[— Gen.
Solenoide
Compensador I
I J|
. Circuito Secundario Circuito Primario

Figura 2. Esquema del sistema de medida ciclos de histéresis.

PROCEDIMIENTO DE MEDIDA

Antes de medir.
Tanto el circuito primario como el secundario se encuentran inicialmente instalados. Sin
embargo, es conveniente antes del comienzo de las medidas repasar la instalacion, asi

como identificar cada uno de los elementos del montaje.

Insercion de la muestra.
Para la insercion de la muestra en la bobina de medida se retira el soporte del interior del
solenoide. A fin de obtener una buena compensacion durante la medida, el soporte con la

bobina debe estar perfectamente enrasado con el borde del solenoide.

Encendido y apagado de los equipos.
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Antes de encender los diferentes equipos, comprobar que el volumen del amplificador esta
a cero. Al terminar de medir, bajar el volumen del amplificador a cero, apagarlo y apagar

después el generador de sefiales.

Generador de sefiales.
La frecuencia de oscilacion debe permanecer en el valor minimo y el modo seleccionado
debe ser el de oscilacion sinusoidal. La amplitud no debe sobrepasar el nivel indicado

sobre el aparato.

Amplificador.
La amplitud del campo aplicado se regula con el volumen del amplificador. La amplitud no

debe sobrepasar el nivel indicado sobre el aparato.

Integrador.
Este equipo necesita unos minutos para alcanzar su rendimiento 6ptimo. El inico control
sobre el que se debe actuar es sobre el de deriva, con el fin de centrar la sefal de

imanacion.

Visualizacion en el osciloscopio.

- Dada la baja frecuencia de la sefial utilizada, es conveniente utilizar el osciloscopio en
modo digital (para cambiar de modo pulsar durante un segundo el boton STOR.ON).

- Comprobar que ninguno de los dos canales esta en posicion AC 6 GD (en pantalla debe
aparecer el simbolo = al lado de la escala de cada canal).

- Para componer las sefiales de los dos canales, mantener pulsado DUAL durante un
segundo.

- Ajustar la base de tiempos a fin de obtener una traza completa del ciclo.

Adquisicién de datos en el ordenador.

Una vez obtenido una traza satisfactoria del ciclo en el osciloscopio, se procede a su
grabado en el ordenador.

El programa de adquisicion se llama MEDIR.EXE y se ha de ejecutar desde el directorio
C:\DAS800\STD\.

En primer lugar el programa pregunta si estamos realizando una medida de calibracion:
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Si estamos calibrando, debemos introducir la seccion transversal y la imanacion de
saturacion de la muestra de calibracion.
Si se trata de una medida normal, s6lo sera necesario introducir el dato de la
seccion de la muestra.
Si se desean grabar los datos, se debe hacer con un nombre sin extension. El fichero se
salvara en el directorio C:\DATOS\ con extension .DAT. El formato del mismo es de dos
. . L. -1
columnas, en la primera de las cuales se archiva el campo magnético en Am™ y en la

segunda la imanacion en Tesla.

MEDIDAS A REALIZAR

En primer lugar se ha de calibrar el sistema. Para ello se utiliza la muestra de hierro,
cuya imanacion de saturacion a temperatura ambiente es aproximadamente HoMs= 2.1 T
Una vez calibrado el sistema, se medira el ciclo de histéresis y la curva de conmutacion de
cada uno de los materiales que se proporcionan.

Ciclo de histéresis. La medida del ciclo de histéresis se realiza aplicando el campo
maximo accesible. De los datos de esta medida se obtendran los valores de la imanacion de
saturacion, la imanacion remanente y el campo coercitivo del material. La forma del ciclo
de histéresis es consecuencia del tipo de proceso de imanacion que se esta produciendo en
el material (un exhaustivo andlisis de diferentes modos de imanacion puede encontrarse en
la parte 4 de la referencia 3).

Curva de conmutacion. Una vez medido el ciclo de histéresis del material se
reduce lentamente el campo aplicado (disminuyendo el volumen en el amplificador), con el
fin de desimanar la muestra.

A partir del estado desimanado, se van midiendo ciclos aumentando progresivamente la
amplitud del campo aplicado hasta el campo maximo accesible (aumentamos el volumen,
visualizamos el ciclo en el osciloscopio, adquirimos los datos con el ordenador y repetimos
con un nivel de volumen superior).

Una vez medidos ciclos a lo largo de todo el rango de campo accesible, se representaran
los valores maximos de imanacion de cada ciclo en funciéon de los campos maximox
correspondientes; ésta es la curva de conmutacion.

Realizar la derivada numérica de la curva de conmutacion para obtener la curva de

susceptibilidad y= dM/dH en funciéon del campo. Determinar el valor a campo nulo
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(susceptibilidad inicial de la curva de imanacién) y el valor maximo (susceptibilidad
maxima de la curva de conmutacion).

Representar la curva de susceptibilidad en funcion de la imanacion. La extrapolacion de la
curva de susceptibilidad hasta el corte con el eje de abcisas permitiria obtener una mejor

aproximacion a la imanacion de saturacion (Figura 3)

Nota: Expresar en unidades apropiadas la imanacion y el campo magnético antes de

calcular la curva de susceptibilidad.

XA

Xm ax

Xini

v

Figura 3. Curva de susceptibilidad frente a imanacion

UNIDADES

En el sistema internacional, la induccion magnética B s expresa en Tesla (T) y el campo
magnético H y la imanaciéon M en Am™. La relacion constitutiva se expresa como
B=po(H+M). Sin embargo, es muy comun hablar de imanacion y campo magnético es
Tesla, en cuyo caso formalmente se estdn expresando los valores HoM y HoH,

respectivamente. La susceptibilidad magnética se expresa en unidades.
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