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Se presenta un estudio de los modos vibracionales de cristales con estructura de diamante. En este estudio aplicamos el modelo de Keatin
para describir las interacciones de corto alcance entrattasos e incorporar, en la formaamsimple, las interacciones de tres cuerpos
asociadas con la deformaai delangulo entre dos enlaces covalentes. En el marco de la apro&metionica, se obtienen expresiones
analticas para las relaciones de dispérstle fonones con vectores de onda a lo largo de tres direcciones de altaasifp@tt, [110]

y [111]. Estas expresiones muestran claramente el efecto de las constantes de fuerza sobre la estructura de laériaasakeforstales

con estructura de diamante. Nuestros resultados se ilustran en el casbicesge.

Descriptores: Fonones; estructura de diamante.

A study of the vibrational modes of crystals with diamond structure is presented. In the study we apply the Keating’s model for describing the

short-range interatomic interactions and incorporating, in the simplest way, three-body interactions, associated with the deformation of the
angle between two covalent bonds. Within the framework of the harmonic approximation, we obtain analytical expressions for the dispersion
relations of phonons with wave vectors along three high-symmetry direcfi@dis; [110] and[111]. These expressions show clearly the

effect of the force constants upon the phonon band structure for crystals with diamond structure. Our results are illustrated in the specific
case of C.

Keywords: Phonons; diamond structure.

PACS: 63.20.-e; 63.20.Dj; 81.05.Uw

1. Introduccion tes de fuerza, dadas por las segundas derivadas del potencial
interabmico con respecto a los desplazamientos detos

Un sdlido cristalino est formado por un granimero deto-  mos. El modelo que aplicaremos fue propuesto originalmente
mos dispuestos de manera pelita, los cuales oscilan per- nor Keating [4] y sei discutido en la Sec. 2 de este trabajo.
manentemente con respecto a sus posiciones de equilibrign esa misma sedm se derivan las ecuaciones de movi-
Estas oscilaciones son responsables de un giiavero de  mjento de losatomos de la red cristalina de diamante dentro
fenbmenos fsicos [1-3], lo que hace que el estudio de losge |3 aproximadin armonica. En las Secs. 3, 4y 5 se cal-
modos de vibradin (fonones) de la red cristalina representecyjan anaticamente las relaciones de dispérsforonicas
un area importante de lasica del estadoddido. para tres direcciones principales de alta sifaef01], [110]

En la actualidad, son pocos los modelos de cristales tridiy [111), respectivamente. En la Sec. 6 se analizan los resulta-

mensionales que permiten obtener expresiones simples y @@s obtenidos para las bandasdoitas del C.
facil aralisis para las relaciones de dispérsforbnicas. Por

tal razdn, en la gran may@a de los textos elementales de la2, E| modelo de Keating

fisica del estadoGdido, tratan a lo ras el problema de un

cristal unidimensional con @tomos por base primitiva, argu- El potencial de fuerzas de valencia de Keating (o simplemen-

mentando que el &todo de soludin para el caso de una red te modelo de Keating) [4], expresa la eriargotencial inter-

tridimensional con una base pobatica, que aunque requie- atbmica enérminos de productos escalares de los vectores de

re de un tratamiento largo y complicado, puede ser generaliengitud de enlace, satisfaciendd Escondicbn de invarian-

zado. cia de la enefig potencial ante translaciones y rotaciones. El
El objetivo de este trabajo es calcular de manerdiical modelo de Keating [4] describe la enexgpotencialkp para

las relaciones de dispedsi para una estructura tridimensio- un atomo del tipos (s = 1, 2), situado en la-ésima celda

nal con una base dianica, como lo es la del diamante. La primitiva de la red del cristal en la forma

eleccbn de la estructura de diamante se debe a laimportancia 4

que tiene hoy enid el estudio de las propiedades vibracio- Brs = iaK Z[A(ri_s 1i)]?

nales de bulto y de superficie de los semiconductores [4,5], y © 16rg 1 7

en particular del C, Siy Ge que poseen tal estructura. Para la

descripcdn de la difimica de la red en cristales con estruc- 3 s is\12

tura de diamante, los cuales se caracterizan por tener enlaces +%5K _Z_[A(rj Tl @)

puramente covalentes [1], emplearemos un modelo fenome- k=]

nologico, de acuerdo con el cual las interacciones entre Ioeionder;'-S es el vector de longitud de enlace @&bmois y

atomos se describen por medio de un conjunto de constasu vecinoj, rg es la longitud de enlace en equilibrieg

Jj=
4
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y Bk son las constantes de Keating de fuerza central y ndonde hemos introducido los vectores unitarios de longitud
central, respectivamente. Los cambios de los productos escde enlace

lares en (1) eén dados por _

Ry

is is is is is is K y 5
A(rj.rk):rj.rk—Rj. is ) 7 o (5)

en dondeR;ﬂS = R, — R}, es el vector de longitud de en- los cuales se ilustran en la Fig. 1.
lace entre dostomos vecinos estando en sus posiciones de La enerda potencial del cristal se obtiene sumando las

equilibrio (rp = |R§S|). contribuciones de todos l@éomos:

Introduciendo los desplazamientos de Etemos des-
de las posiciones de equilibrie(r?) = r — R{ = uj, U= Z%s' (6)
u(r;) = r;—R; = u;, podemos expresar los cambios de los -

productos escalares e@rminos de dichos desplazamientos.

Se obtiene Luego, la expresin general para la ecuéci de movimiento
para elatomo s tiene la forma

A(l 1) =R -uf + R -ul +ul - uf. (3)

ou

Aqui, u’* denota el vector diferencia; — u; . Aplicando Mty (r7) = Oy (r3)’ ™

la aproximaddn arnonica [6], es decir, expresando los cua-

drados de los cambios de los productos escalares (3) hagiande los puntos indican derivadas parciales con respecto
terminos de segundo orden en los desplazamientgsode- gl tiempot, m, denota la masa deitomo y el sumdice

mos escribir el potencial de Keating (1) de la siguiente ma;, = 4 4, ~. Substituyendo (6) en (7), la ecuanide mo-

nera: vimiento para ehtomo i s se puede reescribir como
3 : 4
s = —q kS - ui®)? .. D st s
Prs 19K 32:31[ ;- ug’] —msi(r;) = Z 3ag[k] - uf’|K;
J=1

4

3 ; ; 4
+7ﬁ KZ-w® + Ky -up 2a 4 3 s iS5\ .5 s 1S),.S
g Ol i+ i ) +20 2l - u s + s w)R]

Jik> Gk>j
+ 3 B {103 wit ot + (st ) ]
[111] A LT TR R
+Kj - [ué-s —u(r +rokj — roky)| K}

- [0 = ulx +ro ki - roR})le; | (@)

K4 Buscaremos las soluciones de la Ec. (8) en la forma de
las funciones de Bloch y con una dependencia temporal
exp(iwt). Es decir,

u(rl)=use

ik-Rf—iwt. (9)

Aqui, w Yy k simbolizan, respectivamente, la frecuencia y el

vector de onda de los modos de vibiatiDesp@és de subs-
K1 KZ tituir (9) en (8), obtenemos el siguiente sistema de ecuacio-

nes acopladas para las amplitudes de los desplazamigntos

- = =1,2):
[111] e
—myw? I uy = Ugug + Upyuy (10)

[1 1 1] —maw? I ug = Uspuz + Uzg uy , (11)

FIGURA 1. Representadin esqueratica de los enlaces de @o-
mo (drculo vado) con sus cuatro vecinosas cercanos {ulos ~ donde I es la matriz identidad y las matriced/,
en negro) en la estructura de diamante. (s = 1,2; s = 1,2) tienen componentes dadas por las si-
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guientes expresiones: tores unitarios de enlace astdados por
1
4
Ky = —(—1,-1,-1),
Upy" = 3(ax — Br) Y kY Kl et Hiro ! \/5( )
! L 1o
Ko = —(=(—1, ) )
3 . v n tk-Kpm \/§
+55K Z KjKje kTo 1
i,k K3 = — 1371> 1 3
J 3 \/g( )
3 o : 1
+ 0K Y kK] et e ko= —=( 1, 1,-1) (18)
iy KT el R RiTo) (12) Eliminando u; de las Ecs. (15) y (16), obtenemos
] )
(N*M~' N — M*)uy = 0. (19)

4 4
1% 1% 3 v
Uy)" = =3(ak — Bk) E K ﬁ;-’ — iﬁK E Ky /<;;-7
j=1 ik

Utilizando las expresiones (12)-(14) y (17), obtenemos ex-

5 4 presiones exfititas para las matriced y M :
— 10K Y IR + s et (BT ROT] (1)
gk M= 0 0
UVU:UVW*’ Uurn =ygrn*, (14) M = 0 MYY 0 5
21 12 22 11 0 0 VeE
dondev = z,y,2; n=x,y,z y k] denota la componente Nz NTY ()
v de k] (kj = —K3). N=| Nv= Nvv 0 , (20)
El sistema de Ecs. (10)-(14) describe los modos normales 0 0 N=*

de vibracén de la red cristalina con estructura de diamante.
Generalmente, en ehtculo de las relaciones de dispérsi  donde
de dichos modos, se diagonaliza renmamente la matriz - 9
dinamica dada por las Ecs. (10) y (11). Sin embargo, como se M*® =mw® —4(a+p),
muestra ras adelante, en el caso particular de la estructura de MYY = M*®,

diamante se pueden obtener expresionestarze simples, y

de facil aralisis, para las relaciones de dispérsforonicas M?** = mw? —4(a+ B) + 4 Bsen’ (k. a),
sin necesidad de recurrir a loglculos nuréricos. N7% = 4(a + f) cos(k, a),
En nuestro alculo anditico sef conveniente escribir las
expresiones (10) y (11) en la forma N*Y = —id(a — p)sen(k. a),
NY® = NV,
Mu;, + Nu, =0, (15)

NYY =4 (a+ p) cos(k, a),

M*us + N*u; =0, (16)
N?? =4 (a+ B) cos(k, a).

donde

N=Uyy, M=mw’I+U;, M*=mw’I+U;,. (17)

Se puede verificar que el producto de las matricegtsim
casM~'y N estamb&n una matriz sif@trica, por lo tanto
dichas matrices conmutan [7]. Luego, la Ec. (19) puede rees-

) - ) cribirse como
Aqui, hemos utilizado el hecho de que lamoss en la

celda primitiva tienen masas iguales { = m). (N*NM~! — M*)uy = 0, (21)
0, de manera equivalente,

3. Rfelauones de dispersn en la direc- (N*N — M*M)us = Dus = 0. 22)

cion [0 0 1]

Aqui, D resulta ser una matriz diagonal:

Para el é@lculo de las bandas fonicas en la direcon [0 0 1] va

(i.e. el vector de Bloctk es normal a los planos cristalinos D* ?w 0

(00 1)), elegimos un sistema de coordenadas tal y como se D= 0 D gz J (23)

muestra en la Fig. 2. De acuerdo con esta gedaéts vec- 0 0 D
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FIGURA 2. Sistema de coordenadas con los ejeg, z paralelos
a las direccione$100], [010], [001], respectivamentg0), (—a)

y (a) indican las alturas em (el eje perpendicular al plano de la
hoja) de losatomos.

con elementos diagonales dados por

D*?=m?w*—8(a + B)mw?+64aBsen’(k.a), (24)

DYY=D** (25)

D**=m? w*—[8(a+p)+8Bsen? (k,a)mw?
+[4(a+B)+48sen? (k-a)*—[4(a+5) cos(k-a))?. (26)

Entonces, para que el sistema de ecuaciones hemeoy22)

tenga una soludn no trivial @y # 0) se deben cumplir las
siguientes ecuaciones algebraicas:

DTe =, @7)
DYV =0, (28)
D** =0. (29)

Las soluciones en de las Ecs. (27) y (28) determinan las

relaciones de dispefsi de los modos transversales (modos

con desplazamientos perpendiculares al vector de &hda
Puesto queD¥¥ = D** (25), los modos transversalesa@st
degenerados. Las solucioneswene la Ec. (29) correspon-

den a los modos longitudinales, para los cuales los despla-

zamientos de lo§tomos son paralelosla Presentamos a
continuacbn las relaciones de disperaiobtenidas.
Para los modosansversalese tiene

w? 1 4o fsen?(k, a)
22 <1i\/1—(a+5)2 ) (30)
donde
g=2td (31)
w

99

u = m/2 es la masa reducida de lasomos de la base pri-
mitiva. Para los moddengitudinales

uﬁ _ [ + B(1 + sen?(k.a))]
wp 2(a + )
y (1 n (a+ B) cos?(k.a)

a+ [(1+sen?(k.a))
4. Relaciones de disperén en
cion [1 1 0]

) . (32)

la direc-

La geometia del problema para el caso cuando el vector de
ondak es normal a los planos cristalinos (1 1 0) se ilustra en
la Fig. 3. Por lo tanto, los vectores unitariosagstiados por

m:%(—l, 0,—V2),
@:%( 1,—v2, 0),
m:%( 1, V2, 0),
m:%(—l, 0, V2). (33)

Nuevamente hemos elegido, por simplicidad, un sistema
de coordenadas de tal forma que la dirénaile propagadn
sea a lo largo del eje (k = (0,0, k,)). Esta vez, las expre-
siones para las matrice¥ y M [vea las Ecs. (17)] toman
la forma

MIZIJ 0 MZIJZ
M= o My o |,
MZfI,' 0 MZZ
sz O NIZ
N=| o Nv 0o |, (34)
NZI 0 NZZ

donde

M** =mw® —4(a+ B) - §(coss —1)%,
M®? = —i /2 (cosd — 1) send,

MYY = mw? — 4 (a+ 3),

M*® = —M**,
M?** = mw? — 4 (a + B) — 2 Bsen?s,
=2(a+B) (1+ cosd),

N®% = —i2V/2(a — () send,

NYY =4 (a+ 3 cos ),

N{L’CE

NZJ? :NCCZ
N?? =4 (a cosd + f3),
§=k,av2.
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[010] /77 donde

P UEF = —4(a+ 8) — B (coss — 1),
UZ? = —i Bv2(cosd — 1) send,
Ui = —UL?,
UiF = mw? — 4 (a+ B) — 2 Bsen?s,

® Uly" =2(a+ B) (1+ cosd),
UL = —i2V2 (o — () send,
Uz = Uiy,
Uzf =4 (o cosd + ),

® - [100] = koava

Para el élculo posterior es conveniente hacer el siguiente
FIGURA 3. Sistema de coordenadas con los ejeg, » paralelos  cambio de variables:
a las direccionef01], [110], [110], respectivament€0), (—a) y

(a) indican las alturas en (el eje perpendicular al plano de la hoja) W = u— } I3
de losatomos. 2 2
1
La forma de las matrices en la Ec. (34) nos dice que los w=u+t g, (40)

modos transversales en la dirdotiy se encuentran comple-
tamente desacoplados. Luego, directamente de las Ecs. (18bndet y u denotan los desplazamientos relativo y del centro

obtenemos de masa (en el plane) de los dosatomos de la celda primi-
tiva. El factor1/2 que aparece en loéiminos de la derecha
MY ui + NYY uj =0, en la Ec. (40) resulta del cociente de la masale uno de
MYYul + N9 ¥ = 0. (35) los atomos de la base entre la masa tdtal El sistema (38),
entonces, se transforma en
Por lo tanto, las relabnes de disperSh de los modos trans- )
versales en la direc@n 3 son las soluciones de la ecu@ti —2mw”u=Pu+S5¢,
2
—pw€=Qu+ RE, 41

- ' donde las matrice®, (), Ry S tienen las formas simples
y pueden escribirse, finalmente, como

wzzl(lj: Oz-‘rﬂCOS(S‘). (37) P=U+Uf +Un + Upy
wo 2 o+ ﬁ pzz O
= 0 PZZ ) (42)
Para encontrar las relaciones de dispergle los 4 mo-
dos restantes (dos modos transversales y dos longitudinales), Uiy — U+ Uy — U
escribimos el sistema de ecuaciones (10) y (11) reducido a 2 @=3 ( 12 = U +Un=Un)
dimensiones: Q**
(o= %) (@3)
—mw?® u; = Upuz + Upy uy, 1
—mw? uy = Ufjue +Ufsur, (38) R= 1 (=Ur2 = Ufy +Un +UY)
en donde se ha tomado en cuenta (14).iAqu = ( Rgm Rgz ) , (44)
Ul‘]) UIZ 1
Un = ( U%’ U}}Z ) ’ S = 5( U2 + Uiy + U = Upy)
_ (Ul Uy _ S
U12 — < Ulzza: Ulz2z ) (39) - Sz 0 ) (45)

Rev. Mex. 5. 50 (2) (2004) 96-103



FONONES EN CRISTALES CON ESTRUCTURA DE DIAMANTE 101

con sus elementos diferentes de cero dados por 5. Relaciones de disperén en la direc-
ion[111
Q% =iV2[B(cos & — 1) 4 2(a — ()] sen d, cion | ]
R*® — _1[((1 + B)(6 + 2 cos 8) + B(cos § — 1)?], En este caso es conveniente utilizar un sistema de coordena-
2 das como el que se muestra en la Fig. 4. Por consiguiente, los
P** = 8af(cos § — 1) — 4 Bsen?s, vectores unitarios de enlace &sidados por
S*% = —i\/2 [ (cos § — 1) + 2(a — 3)] sen 4, k= (0, ),
T = _iV2 §+1)—2 s,
iV2 (B (cos ) —2a]sen (s 5 )
R* = —3 (4 +sen®d) — 2a(cos § + 1), F2=173" 37 3>
P = 4(a+ B)(cos § — 1) — 2 B(cos § — 1)?, V3 5 1
5%% = i\/2 [B(cos 6 4+ 1) — 2a]send, s = (3’ \/7 3) ’
La simetfa del conjunto de matricd®, Q, Ry S, permite 2V/2 1
escribir el sistema de ecuaciones matriciales (41), en dos pa- Fa=1\""737 0, 3 (53)

res de ecuaciones acopladas. El primer par de ellas describe
el acoplamiento de la componente transversa) (el des-
plazamiento del centro de masa con el desplazamiento longNuévamente, el sistema de coordenadas elegido es tal que e

tudinal ¢,): vector de ond& resulta paralelo al eje ( k = (0,0, k.)).
En esta geomday de acuerdo con las expresiones (13)-(14),
—2mw? uy = P*u, + ST7E,, las matricesN y M en (17) adquieren una forma diagonal:
2 zx zz
pw & =Q% u, + RP7E,. (46) A 0 0
El segundo par de ecuaciones resulta del acoplamiento del M = 0 MYY 0 , (54)
desplazamiento longitudinal.{) del centro de masa con el 0 0 M**

desplazamiento relativo transversgl)¢ NTT o 0

0o Nvv o |, (55)
0 0 N2

—2mw? u, = P**u, + S*%¢, N
—K w2 590 = szuz +RII£J (47)

Las relaciones de dispebsi que resultan de los dos pares donde

de Ecs. (46) y (47), pueden escribirse como

2 M** = mw? — 4(a + B),
=T <1ﬁ: 1-T, ) (48) M g
De acuerdo con el sistema de Ecs. (46), un modstic M** =mw?® —4(a+f) — §ﬂ(1 — cos49)
co transversal eatacoplado al modaptico longitudinal y los 2
valores dd'; y I'; en (48) esin dados por N?T = 4(a — 3) ¢l 4 243 (3 R 6435)
4 rxr PZZ T
r, - _Ar"™+ P (49) NYY = N,

YT 2(a+6)

z2z __ _ @0 —i36 70 —i39
16(Pzz RLI)I _ Qa:z SZ:E) N - (Oé ﬁ)[e +3€ ]"’26[36 +e ]7

Iy = 50
2 (4Rrx+Pzz)2 ( ) 57 kza\/g
Finalmente, del sistema de Ecs. (47) que describe el aco- 3
plamiento del modo drstico longitudinal con unaptico . o _
transversal, encontramos los paretros para la relam de Gracias a la simef de las matricesV y M, podemos
dispersbn (48): proceder de manera similar al caso de la di@c¢001] (vea
la Sec. 3), introduciendo la matriz diagonal (22):
[y= o, (51)
(a+6) D** 0 0
r, — ( Q ) (52) D=N*N—-MM 0 D 0 |, (56)

(4R#** + Pe)? 0 0 D=

Rev. Mex. 5. 50 (2) (2004) 96-103



102

donde ahora

D**=m2w*—8m(a+B)w?+16(a+B)>—|N**|?, (57)

DYY=D"% (58)

D**=m?*w*—m [8(a+B)+38(1 — cos 40)] w?
fBOEDTIIUcos b ez (5g)

4

Las relaciones de dispebsi se obtienen igualando a cero ca-

da uno de estos elementd3 = D¥¥ = D?* = (). Final-
mente, se tiene

[ V)

w
— =T (1 £ ),

5 (60)
0

€

donde el signo+(—) corresponde a los modo8pticos
(adisticos). Los valores dE; y I'; para la reladn de dis-
persbn de los modos transversales (degenerados) son

N
. I I —i36
P, 2la-pe 2(+aﬂ+<;) U ey
Por otro lado, para los modos longitudinales:
FF} 36(1 — 00545)7
2 16(a + )
F2:2 {(a—PB)[e"+3e73%] + 2B[3e?+e~ 3]} 62)

8(a+0)+36(1— cos 49)

6. Analisis de las bandas foonicas de C

F.L. PEREZ-SANCHEZ Y F. PEREZ-RODRGUEZ

/o

1
T,0) T
TR

0.8t £,(0)

A
0.6 3
A =0
0.4

02r

T A X z T A L

FIGURA 5. Bandas fodnicas del C calculadas con el modelo de
Keating.

Los valores dex y 3 se pueden obtener ajustando las
pendientes de las ramasiaticas, térica y experimen-
tal, en el Imite de longitudes de onda larga para una di-
reccion dek arbitraria (cerca del puntd’). Sin embar-
go, en nuestro aculo, los datos de estos panetros fue-
ron tomados directamente del trabajo desarrollado por Kea-
ting [4]: o = 1.2 x 10° din/cm, 3 = 0.85 x 10° din/cm.
Ademas, usamos la masa = 1.992 x 10723 gr, con lo cual
wo = 2.931 x 10Ms~1,

En las gaficas téricas para C que describen las relacio-
nes de disperén de los fonones en la direéci [1 1 0] (direc-
cion X en la Fig. 5), se observan las 6 ramas cargstteas
de un cristal con una base datica. En cambio, en las di-
recciones [0 0 1] (direbin A) y [1 1 1] (direccbn A), sblo
se llegan a observar 4 ramas, debido a la degerierdei los
modos transversales, tal y como se dendostr las Secs. 3
y 5.

En el limite de longitudes de onda larda 0), las fre-
cuencias dasticas son lineales dn y las frecuenciaépticas
son independientes de Esto se puede analizar de mane-
ra explcita, calculando las astotas de nuestros resultados
analticos. A manera de ejemplo tomemos la sanc{30)

A continuacon presentamos las aficas de las bandas que nos representa las relaciones de dispers los modos
fononicas téricas para diamante (C) (Fig. 5), obtenidastransversales en la direéei [0 O 1]:

por medio de los resultados ahi@os desarrollados en las

Secs. 3,4,y5.

[010]

{7
247

[100]

FIGURA 4. Sistema de coordenadas utilizado con elejerpen-
dicular al plano cristalino (111).

,_20+5) _ 40 sen(ka)
W= = (11\/1 Gt BP ).(63)

Considerando el hecho de que para argumentos pilegue
sen(k, a) ~ (k. a)yque(l—z)"/? ~ 1—(1/2) z, hallamos
los siguientes resultados,

Para el modo dsstico,

16
2 o (28 (64)
y para el moddptico,
Wt Hoth) (0‘; b (65)

Las expresiones (64) y (65) ponen de manifiesto el com-
portamiento caractigtico de las frecuencias en @hite de
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longitudes de onda larga. El @rsis de cualquier otro modo Finalmente, cabe comentar que el modelo de Keating
es similar. tambén ha sido aplicado a otros materiales con estructura de
Notese que en el borde de la primera zona de Brillouirdiamante como Siy Ge [4,9], y a materiales con estructura de
(en el puntoX), las frecuencias fdmicas correspondientes zinc-blenda [9, 10]. Se ha encontrado que el modelo de Kea-
a las direcciones [0 0 1] y [1 1 0], se unen de la misma mating reproduce las caractsticas generales de las relaciones
nera que se observa en los resultados experimentales [8]; ds disper$in forbnicas de estos materiales, excepto por un

decir en los puntos(;, X3 y X, en notaddn convencional.
Calculemos los valores de la frecuencian estos puntos.
Considerando nuevamente la expbes(30) (relaciones de
dispersbn de los modos transversales en la dir@e¢d 0 1])
y dado el valor dé, = 7/2a, obtenemos

1 (a+8+ (a—p)
(H (a+ﬂ)2> <

_ v
Sedin (66), el valor dev para el modo dgstico en el punto

21

w 4ap
== 1=
w2

> ) . (66)

X3 es
w p
— = 67
Ve (67)
y el valor dew para el mod@ptico enX; es
w «
— =, —. 68
o Vot 3 (68)
Luego, de la expredn (32), encontramos ek:
w a+20
— = 69
wo 2(a+ ) (69)

Los resultados (67)-(69) se obtienen, taemhisubstituyen-

dok, = m/v/2a en las expresiones (37), (48)-(52) para las

relaciones de dispef®i en la direcén [110].
Aungue el modelo de Keating describe varias cargstter

cas importantes de las bandasdnitas de la estructura de

diamante, no logra reproducir correctamente las babigas

aplanamiento de la rama de los modossdicos transversales
que es observado cerca del borde de la zona de Brillouin en la
direccbn [001] [11,12]. Weber [13] constrédyun modelo ba-
sado en el de Keating, introduciendo cargas efectivas para los
enlaces covalentes. El modelo resultante se conoce como mo-
delo adialatico de cargas de enlackdiabatic Bond Charge
Model), y se ha demostrado n@mcamente que reproduce de
manera muy satisfactoria las bandas de fonones para estruc-
turas tanto de diamante [13, 14] como de zinc-blenda [15].

7. Conclusiones

Se obtuvieron las ecuaciones generales que describen el
movimiento de losatomos en un cristal con estructura de dia-
mante usando el modelo de Keating. Estas ecuaciones per-
miten calcular las relaciones de dispérsiv = w(k), en
principio, para cualquier diredmn de propagacion del vector
de ondak. Se calcularon de manera ditiah las relaciones
de dispersin para tres direcciones de alta sirfeetf0 0 1],
[110]y [111], obteniendodrmulas exgkitas para cada
una de ellas. Se presentaron laafipas de las bandas fomi-
cas téricas para el diamante (C), las cuales describen las ca-
ractefsticas principales de las relaciones de dispersbb-
servadas en el experimento [8]. Eétodo aplicado adypara
obtener expresiones aftadas de las relaciones de dispérsi
de fonones, podlr servir en el caso de modelo@assofisti-
cados que se basen en el de Keating.

En verdad, de acuerdo con los resultados experimentales d&gradecimientos

trabajo [8], el ninimo de la bandapticaX;(0) y el maximo

de la banda dcsticaX3(A) estan separados por una brecha Este trabajo fue apoyado parcialmente por CONACyYT a
pequéa en comparaén con la brecha que se obtiene con eltravés del proyecto 36047-E y la VIEP-BUAP bajo el pro-

modelo de Keating (vea la Fig. 5).
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