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3fSe hacen los calculos de la energia propla del electrﬁn debido a la _
: int9racc16n con- fcnones 6ptlcos polares de ondas- largas (LO) a la tempera—
-'tura T=DK ;. en una heteroestructura semiconductcra del tipo de. un pozo .
':cuénticoﬁ utilizando el Hamlltoniano de’ 1nteracciﬁn electrén—fonén tridi-

- mensional derFrﬁhlich E1. pozc-es consideraﬁo de forma’ rgctanguiar con -

*;barreras potenciales 1nfin1tas ‘en-las . 1nter—fases. Se ut11125 _ademés ‘el

: modelo de la masa efectiva. Los c&lculos se realizaron por dos vIas-f_
- utilizando la aproximacién de 1a conserva016n del momento {MCA), 4 el
,jcalculo exacto. Por ambos métodoa se obtiene comé. resultado que la masa del
" polarén y su energia de enlace’ es dlvergente, salvo que'se considere el
' efecto de. apantallamiento de la 1nteracc16n..

| ABsmc'r :

.Self—energy due to electron-LO honon 1nteract10ﬁ_1s calculated for T= OK ina
i_quantum—well-type semlconductor hetexostructure. The. Fréhlich hamlltonlan
'itakes acecount: of‘conflned electrons in an infinlte-depth quantum well and -
hnon-conflned LO-phonons.Calculations, in the effectlve—mass approx1matlon,

3*-.

X



'-acalculdtions, w1thout usxng the MCA, are made. The results for polaron mass

are made u51ng the momentum—conservatlon approx;matlon (MCA}. Also exact

and its binding energy dlverge in both cases except when the screenlng

_e,effect ls consmdered _'5 ST 3__ S L o .
TR 0D.U c'”c.'rfé N
El estudio de las heteroestructuras semlﬁonductoras ha adqulrldo una :ifif;

especial sxgnificac16n durante ‘10s Gltimos ‘aftos después que el desarrollo.ﬁfffﬁ
de las técnicas de crecimiento (epltaX1a1 por haces,mgleculares MBE) y de‘”ﬂ;ﬁg
dopado (dopado modulado}, brindaron la oportunldad;d'*ebtener capas- seml—

'conductoras muy delgadas con una elevada precis;ﬁn enlel control de” sus
espesores e lmgurezas, lo que ha. permitldo-el surglmlento de una nueva ' o
categoria de’ 1os sistemas- semlconductores- los: pozZos- cu&ntlcos (QW), los ,_'-
{pozos cuanticos mﬁltiples (MQW) ¥y 1as superredes {SL), las cuales han dado o
<1ugar a un gran nﬁmero de trabajos teéricos y experimentales relac1onados'.

o con las pr0p1edades de transporte E10,11] 6pt1cos [12 13] y magnétlcas.

. En nuesttos célculos ne; se consideran los efectos de apantallamlento ni ei
“confinamlento de 1os fcnones épticos (LO), tampoco ‘se’ 1ncluyen ‘correcciones f;;

F P

ﬂel factor de no_parabollcidad de las bandas._-” h_ﬁa:iEKﬂenga,»{ﬁf;

Se calcula 1a'energia propaa del electrﬁn en.su 1nteracc16n con los - { %f
-fonones (LQI‘COn:el ObjethO de calcular 1a.masa y la energia de enlace del ;jf

‘polérén,_la éual'puede ser expresada como 31gue-“-

B S 'E.:-".'=,.E( ).(1-'-y;') + A
Dbnde E, es la energia c1nétlca del electrén en interaccxdn con - 1a_re‘“
N. P

'E( Y és 1a energia c1nét1ca del electrén en ausenC1a de interaccxén con 1
kv P
red A es la energia de enlace vy’ €5 el 1ncremento en la masa efectiwv

‘ causada por la inter&ccaén del electrén con el: campo de -los" fonones éptlco‘
'(LO)‘ *:‘..f‘ e ;1;~;.a;“ : ;:.;,, [ N I o
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© La ecuacién dermasa efectlva para el electrén es. -j'};ﬂ' e

‘Vzﬁifﬁﬂigi

'=9

"4.0 donde el eﬁe'éfestéir
masa'efectiva del-electrdn'
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"Euncidn de onda W(r N ﬁ) y la energia E(°} dada Por-f-

{Ksiéhdoif'y

- d el ancho del pozo.l"f' et Chw et i :E_f
'fﬂ 'el area de 1as caras-.;‘ R Crmia T

SN un nﬁmero enterorque caracterlza la sub—banda del estado cuantlca del
electrﬁn inicial f;y Ll '

_ - . .__-‘-,.\‘,__,,

f o e

- iy la unidaa imaglnaria,_ e la carga del electrﬁn, o’ € _ las conbtantes
dieléqtricaS’estética Y de alta frecuencia, VaLd el volumen'ael pozo, q el
mmmento del fonbn 6ptico LO, hWi su energia.“3 e ' ~

L . . i

La energia del estado 1ntermedio producto de 1a interaccién es:

B L ‘h k

By Eazm -._,:,&sww N -

o jﬁ'rﬂr; - ‘%,_:}EiN:f ‘Z;mé Lo v Yo
'?&' es un, nﬁmero entero que caxactegiza la- sub-banda &el estado;éhaﬁfiéﬁf:%-
f1na1 del electrdn . e T T -_- T .fh_f oo
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La interacciﬁn entre el electrﬁn‘y el fonén 6pt§co (LO) se describe a ” 
_,t avés del hamiltoniano—ﬁe Frahllch Klnt.  -.:,53_ T I

El estado de los electrones nc perturbados IN K i se descrlbe por }a.iﬂj.ﬁ

S

e



ya que q, (ql;q _l:: y*..,ql;; ¢
F:.nalmente debemos cbte




. Haciendo.

o T 'del electrén y el fonén



=5 ‘: N!,j{ VNG

El primer término en (16) corresponde a la abSOrCLGn de un fondn,
an&logamenta el segundo término corresponde a la emisién de un_ fonén.‘En
fambos casoq el fonén.posee la energia ﬁW ;f. T '

e considerando el caso de'temperatura T_OK tenemos N '_.9; En'este:caso;ET-l'”“
el término de absorcién se anula y Obtenemos-m BRSPS
e e e e g KRRy o T j U S

La autoenergia del polarén es dada por un segundo orden de! la teoria de

fperturbaciones a través de.i - _“f‘f'f"gi__ﬂ o _"-a 3,f'-"f ”.'“* RS

E

HS}
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o |<N',k',1| Klntiu k o>]
,k o | Klnt|N',k 0 >g+ 2 .
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' Es obvio que

t':<N':k 0 1K1nt| N' k,O ; 0 y E( ) es 1a energIa del electrén en ausencia BT
' ‘de perturbaciones,fondnicas._Sustituyendo (17) en (18}

_ E ﬁ—EiFI_=. 2 ,_"'ﬁ:ﬂlf:é,j; o o ; ._'”__'. _ .(Tg)"
R RN wg E“’ - Ei o) __.f?-'ﬁ{a St e e B
ST 7 k"ql,N' ] ﬁj§f

o SﬁBtit‘uyendO (3) en (19,) b haClendo- « - IK

P

I S
R

iy "."" 72 2. ;"" ' C ST T T
hW = - ﬁ 1N2 N") }ﬁﬁld ..y considerando que: _

R-g - o q - 2kqCos 6, 'se obtiene:
LR CarmE o
"'E%NL_\”ZZ 4-?7’-.-'*_;25532;? ;f}_--







tién,que habia 31d0

sa del polarén en




cﬁl*ulos y se suele recurrlr ar creftas aproximaeiones camd la de la donser-

: fvaci6n del momento (MCA); en la cual se pueden,eometer errcres ésde un
”;f10 LE hasta un 60 % como se refleja en 1a comparacién conﬁel-experlmento

:?i:j-En otros trabajos sobre super—redes y pozos cuénticosmiﬁ-? esuelve :f

;J:el prc*lemM de 1a divergencma considerando Ies fenones éptico Lﬁ en una
Q"super-red como SLStema extrlctamente bldlmen510nal (25).

_ Medlante esta concepcién en £23 se obtuve queola,energia del polardn
u_hpaza un sistema EZD) esfﬁ

_'r,fkaa'?(hi_fj

By s BT e
g RN CReCS
_':donde o es la constante de Frahlich es 3D y w = &
1chon esta expre516n se. demostré que ﬁthu

;{8 9} R

A pesan‘de que estos autores elimxnan 1a dlvergencia eﬁ la energia del '

f‘apolarén v me;oran 1os cdlculos teéricos todavia exlsten C1artas diferencias
fﬁ;entre 108 resultados teéricos ¥ experimentales, las cuales est&n_dadas

T,ffundamentalmente en la,utlllzacién del Hamiltoniano trldlmenSLDnal de

7Fr6hlkm que nocons;dera el cqnflnamiento de los fonones épticos; Ello
"ﬁsuglere que- debe—utlllzarse un Hamlltonlano de 1nteracc16n que descrlba

.ﬂ°irealmente las heteroestructuras semiconductoras de baja dimen51ona11dad,

”ngy con51derando el acoplamlenté del electrén con fonones TO - confinades.___
' Célculos m&s reallstas deberan lncorperar adem&s efectos de no parabollcl—
.dad, apantallamlento Y temperaturas T # OK '

: J Physc- Selld State Phys, 15, 5899~5917. - | |

: Surface 170 537 541
‘3. Rydley, B.K. (1932) e
a. Physc-'Solld State Phys, 15 5899-5917.”””

 4 Mason B A. and S Das Sarma (1982)
' Phys. Rev 1331 437
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;7 Bessel en - una: pared sumerg;da en un 11quido giratoriory compr951ole.
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glratorlo compres*.ible S

José Marin Antuna : o
Departamento de fis;ca Tedr;ca, Univer51dad de La Habana

RESUMEN

En el presente articulo se. expone de forma detallada el procedimiento de
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apllcac16n del método de Wlenner-Hopf para ohtener la soxhcién tedrica
del problema de difracclén de’ una: onda no estacionaria tipo paquete de:

EL

método empleado puede ser: utlllzado para resolver problemas 31mllares
a5001ados a ecuac1ones 1ntegrales de Fredholm &e primera especie del tipo‘

“de Wienner-Hopf

LT

In this paper we expose in detall the" procedure of application of e'"-f R
Wlenner-HOpr method to obtain the theoretical solution of diffractlon_ 5
problem of a,Bessel% wave p&cket on a wall in a. gyratory compre551ble  ' o L
11quid ThlS methcd can be used to solve similar problems associated with;_'r V;_““
Fredholm s integral equations of first kind—of the type of Wienner-Hopf _;f Y

equatzons. oo

INTRODUCCIGN

La creacxon de modelos que permltan ganar claridad con’ respecto a 105
comportamientos generales de los fenomenos fisicos en,la dinamica de 'la.

,y-

B 1y



- compreSLbles, viene oaupando parte de’ nuestra activ1dad en los UItlmoS:-“f

B fﬁ":ff;:{f?:ﬂ“;am':afif

- propagaC16n -y difraccién de ondas no estac1onar1as en. fluldos g1ratorios

tlempos. Hemos constatado en ella la complejidad de los procedlmLentos ' 7
-:matematicos de selucién de los problemas planteados, es por eso gue puede L
resultar de interés metodolégico para mu h05 1nvestigadores teéricos la_f-

 :'ap1icdcién‘del método de Wlenner-Hapf que aqui desarrollaremos.'

- . En trabajos anteriores E1 2] fue demostrada la p051b111dad de exc1ta—
. cifn 'y propagacién en ‘el 1nter10r de un Jiquldo glratorlo b compreslble
,f&e una’ onda no estac1onaria del tipo N ‘ : ) o

)

- que: denominamos paquete de”Bessel En el presente trabajo estudlaremos la -
dlfraccién de- dicha onda en el borde de una. pared vertical semllnfinita R,
sumerglda en el liquido. : 5n?,_ g-y;~'g SRR ~-~1T,; R n{.f;,f

1. EEAMHQMHEWTGIEE Rmmﬂumm I’REDMRUZW.AIMM ECUAaRﬁIDE MHMMERJ%E?

Sea un 1Iquido ideal cdmpresible que gira alrededor de un eje vertical S

' con VElOCldad angular a/2 Referlremos el- estud;o de las osc11aciones "“,'ﬂ'c -
'pequeﬁas ‘en el liquido al: SLStema de coordenadas cartesxanas (xl,xz,x j que--__
'gxra con - el'liquido de forma tal que el eje-Ox, c01n01da con,el eje de. ~ S;Q
' rotacﬂén del liquldo. Segﬁn ha sidewdemostrado £1,21 ‘en este caso la-.f ” ?(;f
presién dindmica. y las componentes del vector de velOCLdades de. las parti~ 7_

'aculas del 1Iquido V = {VI,VQ,Vaj para el caso de m0v1m1entos bldlmenSIOna-},1if
'les—(no'dePEndientes de xz) satlsfacen la ecua016n - s .

S E

R 7 ¢ R [ ? u o u1 7 R )

o e f«éfa';_ - '-.382'-¢;-]. REEURRELTY

K73

PR B -

:'¢on”véf= 32J‘éx' -+ 32 laxa. Supongamos que la pared semi 1nf1n1tat'

i F_- {{xl,x ) elﬁ[ x;_u 0 x >D} se encuentra sumerglda en liquldo y que la
.'bnda (1) incide sobre ia- mlsma‘ .Para lnvestigar el proceso de dlfraccién
de esta Qnda ‘en 1a pared F denotemos por ' '

R SO, t) = u, (x,t) . u(x t) o (3)

PR

donde X= (xl,x ), al camporondulatorlo total compuesto por la onda 1ncldente
‘(1) y el campo difractade\u(x t) Por su 51gn1flcado f151co estas funciones _
: descrlben,la-componente vy del vector de velOC1dades de las particulas del ;
fliquzdo Entonces,'matemétlcamente, para el campo dlfractado tendremos el ‘

= 1

s;guiente problema- .




_'Laplace M(s,p) satisfaCEn en el engarﬁo__
'las valorac;ones s:.gu:.entes U
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Ly e (x ) es cierta tun016n acotada- |e (x )|<B Apl1quemos a

5(105 1a transformada de Fourler fComo,resultado obtenemcs

(1)




- Y’ ; ; - : B S -
SN 3.2 B0 M K
- - 0 fn i :

Por cnnsigvzentef ti?F:Qﬁeda"enflalférﬁaﬁfT;;;L

&l (k,p) SR B S R s S )

: Apllquemos el método de factorizac16n De (12} tenemos que
]'Y Eftaipj : -¢2ﬁj  k o+ ie. _ ST
"64'enfﬁiftuéﬂqeiqué?*i,+1f;a>:f€'=?;;f}ﬂaa*a;,£;;?‘1;.vt:»~=

‘. k-... _15_; : 1/-i€-fvip'---

, L k -I- is‘ »: k + iE :-Z_.' e s e Rl

de (13} obtenemos'-’{k

ﬁ‘F’ (k,p} Y . e

=i /.k" 3 '_' '/- TR +f¢_f‘£“__.'f§--s ® (m

;: Llamemos H al conjunto &e func1cnes analitlcas unlvaluadas en el semi- ‘ii

plano Im X3 -Re p y'H al conjunto de funciones analiticas unlvaluadas _'

en el semiplanc Im k < Re,p Entonces se ve que la parte lzqulerda de la .h

ecuacxén (14} pertenece a.n ya que tlene un punto da r&m1ficac1én en '_
(Im.p,i-Re p). La parte derecha de (14) ‘ertenece & H ya que tiene un-

punto,de ramiflcacién en k = (= Im ‘Pr Re: p) y en el punto k wie tlene

uﬁa singularldad ev1table.' dem&s, ambas partes tienden a—cero para

|k| —— como [kl - en virtud de (7) y de la acotacién de la func1§n

e (x ) Par conSLgulente, d'

uerd@ con el esquema general del método de '
WlennermHopf estte una fun016nfentera ﬁn“"eP{k} 1gual a ambas partes em; =
Ta franja —Re P < Im X < Re p ¥ tal que- ]j“f* RS SRR s

it

.

H
o
1
=]
hY

ey 17 ’




La Lgualdad de (15) se deduce de la tendenc‘a a cero de la

funcish para
!k| — y del teorema;ae*Llouv1lle. Po:ftant P e

| s/k + J.p e—-lks

: SR
el punto (Im P -Re p) paralelamente al eje imaglnaria en el semlplano

- -;nferior'hasta el infinlto.i

 ademss -




. caloulemos I,. De la relacitn

(18) abtenesz g

unida&. Por lo tanta, multipllcando per'
de la,ecuacién (8) e la’ f"rma s

A

oo

ccn lo,que coacluye la solucién de lare_]aciﬁn ﬁe'wienner~H0pf
3 soayczdw Bﬁz Ewaszgmn r SU vaaaznam:nﬁv

De acuerdo-enn la fﬁxmnla {a), ia transfermaéa de Lapiace M(s,p} ﬂe
- Ia\funcién buscada u(s t) tlene la forma t: :

N




Teniendo_éﬁt#peht§7f3jrlas-Cangidaé-trQnsfbrmadas dé;Lépiacéﬁr;_"

- _,”1” “;:1  -“'i“_ z;r_g  m;_.; , E}f“u'  . R P L ' ﬁ:
—P“__ =1 - cx 4 _.P— + a-’p =1 -;ag_'a\ﬂ"‘f{Jl (‘_at)}; ,-x{J (o&t)}‘-— Jy {at) P

e

G ewem .
v T aTs

sltenemos;ffinalmente:7“ BRI ;_;f,j'f} 7._”‘5, R LT -

l. e‘t‘ B) Erfc[/EE]-é—

-u('s*,'tf)\_% (st -3, (at) * nts, t} R {22’)
. donde . - ' ST E
' e n(s t} : _ _
,; * renresenta la convoiucién en el tlempo de las funciones. Colocando S
i(22) en: {5} se obtiene -la solucién analitlca del problema (4) El campo

'ondulatorio completo tendra la fqrma {3), donde uo viene dada por (1}.;_ -

. : .
. [

.9(% - S) Jj?ffq;7_ “r=i: '. _ '*,;i:  ..: (23)

L Valoremos el resultado obtenido. “No’ es dif1011 ver que la funcidn ; *F_ ;
o wi(x,t) = 0 para !x ]>t Adem&s, ella también es igual a cero para {x1|< t

_751 X, < 0 y x +-x2> t*. Por otra parte, la integral que contiene a u{s t} en
L la fﬁrmula {S} eg distinta de’ cero séle dentro del circulo x1+ x3< t2 - _2 
Esta. 1ntegral da el aporte fundamental al campo difractado concentrado en.  5fy
'ﬁicho ‘circuls, como resultado de- la difraccién ‘de la onda: en el borde de '
'la pared r. Por ﬁltimo,'no es dificil comprobar que para 0<x <t y x >0 se

\fwlth jJ{Mtqnwthmx;eru%)%'ﬁﬁ¥;xﬂ_.  1,f' S
i o e s D T e, st BT

y para ~t<x1<0y Xy >0

B( t+x1)J° [0"".’#2 _ x‘g] o

";wltx;t) - o |7, (a(t—f}}w (x,T}dT : .

'ko . . ) - . _'.'_';_. . ; . ) )
Le dicho nos permite afirmar que el cuadro de difraccién del paquete de B

 Bessel es el slguiente. Toda la reglén de analisis R*\T puede ser. dividida
en el 1nstante t>0 en las reglones que a continua016n se descrlben.

_‘RE'GION I: Para x >o {xl -t}, para X, <0 {x <t}ﬂ{x +X >t}

-_ En esta regiﬁn 5610 esté presente,la onda incidente uy (x t).-

L

”REGIJN II {x >0}ﬂ{—t<x <Q}n{x+x >t } i_;_':";"T-f;thf';‘ ' *'_‘L =

‘..A

Aqui el campo’ total tiene la foxma de la superposiC16n de la onda

1nc1dente y la’ reflﬂjada en la pared F



?n &l xnterior de este~circulo tiene lugar EIiﬁréaeﬁﬁ §B_difracc16n de -

1?1& onda incidente en el borde~de la pared P

 REGI5N IV. Er'resto de R*, Aqui el campo total es eero. La. parte corres-i__j
l:pondiente a X >0 canstltuye la "sombra"’provocada “por 1a pared roal’ -

T;dxcho yaquete, dado por la ecuaciﬁn X, mt."”

Como puedé apreciarsa, el cuadro endulatorio asi descrlto y'que surge:f

. como resultado de’la- difraCC16n es cualltativamente el mismo que aparece,: . _
}‘por ejemplo,‘en la ﬁifraccidn'de cndas acﬁsticas descritas por la eCuaciﬁn -
;-¢5<ica de onda. [_';- ﬁz :.,fif _,-._-n:_’ ,.““:_; ﬁ* L __.~.‘ﬁ_

,incidir sc~re ella el paquete de Bessel ¥ para X, <0 tenemos el frente de   gf

'~. En un traba;o futuro abordaremcs una soluczén m&é detallada del fenémeno,f

5_3:BL196RAFTA

s Marin Antuﬁa.'. (1935) e : : : Sl
- Sobre la excltaclén de ondas en- un liquido giratorié ¥ compresxble. e

'*estudlado en el presente,articulo.
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Descmpcum i:le un’ crmstato para las medlcmnes
-;;_-de IOS efectﬂs Cmetlms en aleacmnes de Bl Sb

“j'J. Cap6 sanchez, R. Mestre Hechavarria y R, Morasén Cuevas

- (RESUMEN !

”ﬁlas med101ones de las caracteristlcasﬁ'lnéticas en semiconductores. Ademas

73,sercfrece una. valoraclén de los. errores cometidos en las mediciones._

ors and semlmetals in vacuum
; Besides it oifers a study’of o

"'1 N TRODUCC T o N >~

Actualmente las técnicas de’ mediciﬁn de:IQS'fenémenos 01nét1cos se han<._u
desarrolladb notablemente en los labgratorios de investigacién, relaCLOnan_.'
. das con’ la: caracterizacaﬁn de: 1as propiedades teﬁmoeléctrlcas, galvano Y

f termomagnét1cas de materlales semlconductores © semimetales en func16n de
'?1a temperatura ¥ el ‘vacfo’ /1 2/ '

Lo - o

Es conOC1ao que para. -la determinacién de todos los coefrclentes c;ném-
f‘tlcos es suflclente medlr experlmentalmente seis eﬁectas- efecto Hall R,



‘ff‘magnetorr951stenc13“p(H), terno f e m. a(H), efecto Nernst Ettlngshausen
'1~transversal Q, termocgnduct1v1dad en campo'

Jagnetlco G(H} y el efecto
IQRldglmLedhc 8. Por eato en dependencia de los'éfectos anEStlgadOS v de
T 1as condlciones de trabajo existen Variados diseﬁqs

En el modelo—presentado BE- pueden medlr c1nca de los efectcs anterlor—H“

7_ mente cltados (excepto 1a termcconductiv;dad), asi como estudlar -otrog bajo

?_;fcampo eléctrlco, campo magnétlco longitudlx les-

'"icond1c1ones 1sotérm1cas que surgen en presenc

e gradlente de temperatura,; ;’
1;tfénsversales.__ SRR S

‘ Pigura 1. Esquema de ias. partes fundaneritales “del -soperte~criostato. .




E

_xwa_--’;‘ - : .;;;_;j:f'i TR S

La muestra (1) por uno de sus extremos se suelda a:la base del termos-'—V'-7
tato (2) medzante un fundente de bajo punto de fu516n;}Bi—Sn) evitando _f;j',

-; que. 1la mlsma se dafie.” Por el otrc-extremo también se'suelda una pequeﬁa o

 : hornilla {3) que crea ‘un gradlente de temperatura a lo largp de la muestra.r;;;;{%

“El arrollamiento de las boblnas de fondo (6) y de gradiente se;realizan en.;”f""

forma blfllar para compensar los efectos magnétlcos de la -orr;:nte

ﬂ eléctrlca. Ademas estas poseen 1as termorres;stencias (4) Y. fS)'de alambrekg._f

aj'ollé un'a
alambre de manqanlna para el calentamlento por efecto Joule producido en.
cada bobina (si ¥ (7).- S e o ' S

de cobre cuyo diametrolgs de 0. 05 mm -, y porrenC1ma de estas' gl

la

" cual se cubre por medio de mma pantalla aislante t12) para aumentar la o ?’ffj‘”

:_ estabilldad térmiqa del: sistema. La‘base de +tergostato ‘se’ fi;a al tubo 'f_;f B
pnrtador (9) por mﬁdio de: una SQldadura, asi ccmo también 1a tapa {10} “de RS
fa capsula de. hermeticidad [11) Tanto el tubo portador como la c&psulaa:r‘f""'

‘e

La bebina ée fondo se encuentra fljada en la base del termostato,r

- son de acero inoxxdable.,”,;ﬁtivz_;;s

A través de pequenos orificios que se encuentran}“ : _
soporte estén las sondas de mediclén %81 que conducen las seﬁales.regls-:
tradas ‘en. la muestra hac;a los equipos dzimedic16n, pasando a” travésr~

“de una cavxdad tubular 43), sellada“con p;éenoio resin 'epoxl para g x

tizar la hermetic1dad del crlostato;*“”

' Con ayuda ae un casquillo (14) el tubo portador se flja a un circulo o
de plexiglaé permitiendo sostener el criostato en la posicién.de medicién,;J .
y a,la vez, la conexién al sistema de vacio. Finalmente el- sopartencrioatatc,? :

7_se coloca en un vgso DeWar ccn nitrégeno 1Iquido entre los polos del -
electroimén_J para reallzar las medic10nes’” Lo '

MEDICIGN Y REGULACIGN DE LA TEMPERATURA

' La dlferenCLa de temperatura a lo largo de la muestrarsg mide por medio

] de dos termopares de eobre-constantén de diametro igual a 0.1 mm - situados . o
':* convenientemente en, la misma ;

La allmentaclén de 1as boblnas de calentamlento ¥ de gra&iente;se rea--’
7 ’an a tvavés de fuentes establlizadas, y su regulacién por el método
e compensaciﬁn. L LR o O T : B

‘El estado estacionario de la muestra se 1ogra cuando se igualan la: _
'fhrrientes térmlcas correspondientes al calor por efecta Joule desprendido
por la bobina de- fondo y’ ‘ orb i
‘en- un vaso Dewar.,fm~ o

_ ’ La 1nstalac15n perm;te obtaner cualquler temperatura comprendwda en el
: 1ntervalo de 77 300 K, regulanao la potencla del calentador de fondo a '

- v “_‘.
k4 .



: . espec£fica de un 4 % ._;*

o 'com:wsmn'ss

i ! -
FAR . B

 _través de un m;liamperimetro y de acuerdo ¢on la tabia de calibracaén de
los’ termopares se establece 1a temperatura de trabajo.—"" '

- =

ERRORES COHETIBDS

" En. 1a déterminacién del gradiente de temperatura se introduce un error
,menor al 1 % - resultando que 1a dlferencia de temperatura entxe los

}'extremos de. la muestra en condiciones estac;onarias se mide <on una. exac-'
:‘tltud del 2% ' ' T :

El errorjen la dgterminacién de la longitudﬁy la seccxén de la muestna
es del 1 %, al igual qhe el error de 1as med1c1one= de las seﬁales de

. volta}e an la misma. :'f? _f ,f_ @-1**'-':! - ;~” g - ; '5 'a_g. R

En general el error en la determlnaC16n del efecto Hall es menor del 5 %,
‘mientfas que en Ia determinacxdn de 14 termo~f €.m. y ‘dela re51stenc1a‘

s Los lImites de los errores est&n en concordancia con los resultados l7',
'LIObtenldOS /4/ en instalaciones similares. ' S :

Con este soporteﬂcriostato se pueden medlr clésmcamente los efECtos :"- o
'.cinéticOS m&@ notables 'en condlcienes isotérmicas, ademas pueae utllizarse "
,7con fines docentes o de Investlgacién de ias propiedades eléctrlcas y '
'magnéticas ‘de: matgriales semlcomductores o semimetales._ N ]J»
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'='_.rRESUMEI\‘z - TR | | |
En el presente trabajo se reallza un’ estudlo de las propiedaaes estructu—_“ -
rales yhgiactrznasﬁﬁel sistemn p~Al Ga wp Gahs~n GaRs ebtenido por el ;
mét@do de -’ epitaxla desdé fase liquiﬁa, Per tepcgraffa de rayos % s&” u;\-

:  estudia la superflcie des 1as Muestras, y utiliaando la técnioa de doble f

;christal, se’ analiza el cempnrtamiento del Alumxnio én 1a capa~v9ntana dei""

'"'las estrncturas crecidas.a;3 ;¢ 4,—3 BRCEUR LR

5-.

‘ﬂABSTRACT

fA study o thc structural and electt;c propertles ‘of p-AI t:;a.I - -p Ga&s-n
_jGaAs ‘grown by liquid phase epitaxy~are describea Topografy and double
'*crystal X—Ray technlques were employed in order tod EValuate the Al

'composition in the w1ndow—epilayer.,_; R

CEN T R o DUc ct o N S P I
4Desde hace m&s de aos décadas la epitaxia desde faselliquida (LPE) ha

f-demostrado ser ia tecnologia mas eficxente para la fabricacién ma51va de ﬂ}
L dlspositivos optselectrénlcos basados en los cémpuestos III—V v sus solu- i



;

cxones £13 bien ‘Sean diodos electrolumlnlscentes, celdas solares 0 1éser
de 1nyeCC16n También la técnica LPE se. utlllza para fabrlcar dlSpOSlthOs
: tales como osciladores GUNN dlodos IMPATT Y transistores de efecto de -
fcampo (FET} : .

_ _wLa técnlca de crec1miento LPE se . reallza a: temperaturas 1nfer10res al
"puﬁto de fusién del sélldo, resolviendo ast; problemas que surgen en el
. crec1mlento desde fundidos a. altas temperaturas Ea composic16n del sol—,_. |
!'vente ¥ soluto incorporades a.la capa crec1da esta determlnado por el dia-'x"”
) grama de fase del s1stema, quien tambien dellmita el rango de temperatura ’
- en el que pueda ocurrir el crecimiento."

‘De’ los materzales III-V, el mis utlllzado es el GaAs y sus solqplones'
‘s6lidas AlGaAs. En el presente trabajo se realiza un- estudlo de 1as cualz—-
dades estructurales Y eléctricas del sistema p-Al Ga1 As]p-GaAs/n—GaAs _
,obtenido mediantefla técnica LBE. Estas estructuras pueden ser utilizadas
en celdas solares [2, 3} fundamentalmente Yy en diodos electrolumlniscentes
'infrarrcjos de. estructura simple [4]. -

’

- La éstructura se ohtiene en un equipo convencional de LPE con un bote

:de pistén I51] que pegmite el erecimiento de capas epitaxiales-a partir de
‘cuatro sustratos a la}vez. Sobre un sustrato de GaAs dopado .con 8n eon  ' )
concentraciﬁn na 1, 0 - 1,8 019 cm" se depasita"nga capg,epitaxial de

' GaAs, también con cOncentraciﬁn de sn, naf,5 017* cm=3,. eonocida como -

capa buffer En esta ‘capa se difunde posteriormente la- llamada ‘zona activa

del dispositivo,o zona de recombinacién, por lo cual requiere una alta?”if

perfeccién_cristalina. El espesor de la misma es de 15 - 20 um . )

M

_ Con la nisma tecnologia, en proceso independiente a 870 °C .se comienza

la deposiczdn de la capa de (AlGa}As tipo Pr V. conjuntamente la. creacidn o~
de la Juntura p-n . én la rapa buffer de GaAs. Esta se forma a partlr de un '
fundido saturado previamente calculado, compuesto de Al Ga, As Y Zn.. En

Jla medlda que crece la capa (AlGa)As, la cual tiene funclén de ventana ' )
dptica .en la celda solar, se va dlfundiendo el Zn en el sustrato. de GaAs. LT
Todo este proceso se lleva a cabo en atmbsfera de hldrégeno La temperatura '
final del crecimientores 790 °C . La estructura asi: obtenlda se muestra en la
la Figura 1.~W i ' " ‘

Los espesores obtenidos de Ta capa p—GaAs varian entre 1 - 2 um, con
S una frontera regular bien deflnida, mientrasg losespesores de la capa
“p~Al Ga1 As varian en- torno a. 25 um . El fund;do saturado Fire. calculado -
para obtener una estructura con el valor alrededor de'x =4, O ‘que de

acuerdo ‘con la literatura [6] es 1a composic16n en torno a la cual la
‘var1a0lén del contenido de Al eg’ muy pequeﬁa en 1a medlda que el espesor o

v . »
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_de la accidn del medio y,_
_libre del disposit1vo.:_ f“uﬂfﬂ_ﬂﬂﬁ; _w,

;estructuras obtenldaé se ceposita una capa ‘de
';ielectrolitlco con voltaje méximo-de 60V con e; Llﬂ de pio*eqer el AlGuAsj

-CARAc"ERIZACIéN DE LAS E’STRJC’ DRAS p-AZ Ga As/,p—GaAs/n-ra;aé -

: 7cién de nlveles profundos en’ ta. banda prnhlbida del GaAs orlglnados por el
i'cre01m1ento. En todas las muestras no-s5¢ encontraron nlveles con ﬂoncentraw

. contacto con la solucién iebe ayudar a equlllbrar ésta, pues sicmpre hay

Sobre la SuQBTflyle de 1as

de 1a capa epltaxial (AIGa}As se anrementa,

fJxldo native por método

3

[, n.:._...--nrf....nm.a._-n R

H

redr una'capa antirreflectantc en. ?a guperl*clez'

.;RHWU&RW

Para caracterlzar elechlcamente 1as ]unturas se - evaporaron contactos"
de Au~Zn sobre la capa’ p—AlGaAs Y. AuuGe sobre la capa n-GaAs, siendo pos—f“}
teriormente tratadas térmxcamenLe a 450 °C .En la Flgura 2 se muestra una ”

: caracteristlca T-v: en oscurldad ev1den01ando un alto volta3e de,ruptura L

y‘una magniflca calidad du la juntura. msto eVLta las corrlentes de’ fuga-

’,5 Y produce altos. voltajes de ClICUltO ablerto en las celdas solahe" De '~rf*

estos resultados se 1nf1e'e la’ conven1enc1a ée crecer 1u cana buf*er para o

construlr en- ella la Juntura.;

Tamblén - reallzaron medlclones de DLTS para aeterm1nar la concent£a~_

c1ones mayores al limxte de sensibllidad minlma del- lnstruMCﬁLo,,agcaber, :
101% cm 3}-coincxdente cou 105 megores resultados obtenldos por 1as técnicaé

C

Para analizar las carautexistlcas morfoLochas de las muestras se'";*“f
reallzaron medlciones de _opografia de rayos x, que permlten detectar .-
1mnerfecciones o defectos mayozes de 2 um - En la- Flgura 3ege- reﬂortan las 7
fotos con aumento 120X de las superf1c1es de dos muestras ‘del mlsmo cre-[ o
cimlento. Una de ellas, la Figura 3a, muestra una superflcle ca51 perfecta,‘
en tanto la otra, la supe$f1c1e esté llena de’ defectos. Esto es coqsecuen—1 
c1a de las caracter‘stzcaa propias del bote de PLukén que permite el
crec;miento a partir de’ cuatro sustratos a la veb. El primer sustrato en .

dlferencia entre la tem?e'atura del sustrato Y del fundlde. Por p*ra parte,
sobre el ﬁltimo sustrato zae” el fundido flnal con " “la: mayor cantldad de f'

£ 1mpur£zas y residuos blendo éste uno de” 1os derectos pranc;pales del bote

de’ pistén cqn muchas obleas donde todas no’ se mo"dn a la vez. ‘En cambio

los. sustratos intermedlos se eﬂcuentran en el centro del kote v el procéso'
de crec1miento en ellos sw reallza més cerca de las conalc10nes ldeales :
Estas consxderaclones son corroboradas por los resultados obtenldos. las
Flguras 3a Y 3b gue corr@sponden a la muestra crecida; sobre un sustrato
1ntermedlo ¥ sobre el sus rato flnal respectlvamente. .La topografia fue L
realizada con la capa de oxldo depOSltada sobre la superflcie,'ev1denc1anda
que los defectos estructu'ale replten dlcha capa de OdeO‘ :




El crecer capas ventanas gruesas de AlGaAs tiene la ventaja de dlsminulr
“la- re51stenC1a en . serle de” las. celdas solares que deben trabajar bajo aléa
1concentrac16n [23 §in- embargo, es 1mportante ‘que la comp051016n de Al no
Jdisminuya “mucho con el espesor. De ahi'ln lmportancla de mantener esta
comp051c16n ‘con poca varlaC16n cuando aqmenta el espesor de~esta capa
.ventana. El comportamlento tIplCO del Al con el espesor se muestra en [73.
‘Mientras menor es el valer de X, el umbral de absorcién ge- desplaza hacia,,”'
‘mayores longltudes'ae onda del, esPectro sclar y'como consecuencia dxsminuye

ﬁla ef1c1enc1a de la celda solar.J=,:- __;a,;J-‘,._»j 'Uf;= ST A

A" través- de medlciones de rayos X cen la técnieaffe' dcble crlstal se .
determlné 1a comp051cién de Al y su varlacién con el e5peser. El monocro-':
- mador utlllzado fue el tipldo para el GaAs, es dec1r,‘Cu,<aL> (36 KV} 25nA)

Las reflex1ones fueron observadas en la dxre0016n <400> teniendo el
sustrato de GaAs la dlrec016n <100> El haz de rayos X 51empre incidlé
_sobre 1a mlsma~regl6n de la muestra._ﬁ;'- o _:j

. La Flgura 5 muestra un conjunto de cuatro espectros ‘que asoelan a los e
‘espesores’ dlversos de. 1a capa epltaxial de AlGaAs. Para la Flguna 4a el
espectro fue hecho después de ellmlnada la capa de-6x1de superflcial
medlante un- ataque instant&neo de H,80, :H,0,:H,0 (5 1 13 reduciendo su :
lespesor en 6 um (Flguras 4~6) Dos’ ataques ulterlores con. NH, OH: H 0 (1 :10)
'.'dlsmlnuyeron en’ aprox1madamente 10 um de espesor en cada oportunldad S

(Flguras 4c, 4d).» : ; i i :

' De’ 1os-espectros de la F1gufa 5 se. bbserva que la dlstanC1a angular . .
‘entre. los. picos se, mantiene constante, independiente de los ataques realine
zados. EL- valor de’ comp051c16n de alumlnlo calculado fue X = O 59 - El- ' ‘
: prlmer,espectro OthHldO'deSpués de ellmlnado el,éxido, posee- un ensancha- ='ef
mienfo mayor del méxxmo asocxado a la capa, epitax1a1 (47"). En e1 resto _
‘,de los casos el ensanchamlento se mantiene constante e igual a 39". Estos
valores son cinco veces mayores que los reportados teéricamente (8“), 7
'siendo la causa. fuﬁdamental de ensanchamlento un pequeﬂo gradiente de"
'Acomp051c16n de Al, que por. dem&s no’ es crit1c0 ya que las-varlaciones:

_51gn1f1cat1vas en la x producen pequenas var1ac1ones del ﬁarametro reticu—
" lar €n el Al Ga1_ As, ‘muy’ cercano a su vez aI valor del GaAs. En los .

_ bprimeros estratos de la capa. epitaxial en los m&s alejados de la juntura,
el qradlente de composic16n es mayor -COmO era de esperar.

fconcv.uswmss e A T e
‘ Las- estructﬁras obtenldas p-Al Ga1 xAs/pwc‘aAs/n-GaAs por la técnlca‘
de LPE muestran Aana alta perfecc16n en sus caracteristicas eléctricas y
_estructurales. La formacxén de. la juntura p—n en la capa buffer ‘&g casi
_ perfecta ev;tando las. fugas de corrlente y proporc1onando un valor‘alto en
’voltaje en c1rcu1to ablerto. Durante el proceso de creclmlento no se crean
nlveles profundos en la banda prohiblda del GaAs en concentraciones mayores
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de AlAs: con i




Figura 2.

Figura 3.

CaraCteriStiCa-IV en oscuridad
diodo Au—Zn/p-Al Ga1—xAs—pGaAs~n
GaAs/au—Ge . . L
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 ;_Figura 3§"7' f,f bf

. Fotos de la superficie de dos muestras del
omismo cre01m1ento obtenldas_por Topograffa
de Rayos~X ' : : o S

s el
Flg. 4 ESPCICTRO - DE- R'AYOS X (Doble :r.'sla”
aJEUM!NADA LA CAPA oE o0xioo Lo C)DESPUES OF l"_,um
b)DES'PUES OF REDUCIR {A CAF’A DE . d}DESPUESDE 26um
AfGa As EH S_u.m - -
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Ensago de homegenmdad en patrones de .acero |
mediante mxcroanahsm : espectral l__as-e,,__,'
Pmmera parte Sl LA o

o
Emilio'Quevedo‘Rios 1) erestes P1no Martineztli};Alejaﬁdro Doiméadids(%lr

Dania Cuenca Rodriguez(ll

AN

RESUMEN

Sn-investigé la homegeneldad\quimica de un conjunto de patrones_ﬁe aceros -
destinados al macroanéllsis espectral de: emlsién con el objetlvo de el
determinar si pueden ser-utilizados en el’ mlcroanéllsls espectral con- laser.
“En la interpretacrén de los. resultados se compar6 el procedlmlento del ‘
Andlisis. de Varianza utilizado por log autores [13, £2] con el que sigue

K. Danzer E3J llegando a 1a conclu516n de la convenlen01a de utlllzar el

I

-

primero. o S

The chemical homogeneity of several standard steels whlch,are to be e
submitted 'to an emission sPectral macroanalysis Was 1nvestlgated _1n order ‘
to determine 1f“£hey can be used in laser sgectral mlcroanalysis._In the
'final results -there is a comparlson between the procedure of variance
ana1y51s ‘used- by the authOrs [1] [2lfand the latter K . Danzer arrlalng
to—the conVenient to use the first. procedure. : fg.‘ - N .

S ._’

’e

(I)ISTH “Oscar Lucero Moya L e _  L f  :r _.:_ .; T
(2)Fabrica "Héroes del 26 de Jullo“‘ ' IR R o '




INTRODUC"’Ci N

:En la anestlga016n de la\dlstrlbuc én de

y ias f@rmas
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f’fepfoduétibiiida&?s { Estos dos conjuntos de numeros s& utlllzan para Y

preparar los tesx de ver1f1cac16n de hlpéte51s estadlstlca y: dec1d1r si .

hay dlferen01as smgnlflcat;vas entre los Valores medlos Y {muestra no .
homogéneal o por al. contrarlo, las dlferenc1as detectadas no son 51gn1f1-

7cativa (muestra homogénea} _ - _ ' , 7

o Los test para la verlflcaclén de hlpétesls estadistlcas a partlr del

" ANVA requleren del cumpllmlento de las condlclones 51gu1entes- e
f,1jfLa magnltud medlda en el muestreo debe tener distribu016n normal

3,

-jz)uCada acto de muestreo debe ser 1ndépend1ente de 105 anterlores.\;”

= AN

;3):Las disper51ones de repreductiblllded deben ser estadistlcamente
'-,homogéneas g ,J }_-ﬁ-~.ffj.- "{_e;’ ' v

-

En el muestreo ‘con Ia técnlca del mlcroanallsls espectral laser la'e
'f'prlmera 'y la- tercera de - estas cond1c1ones se. cumplen segﬁn se deduce de
los trabajos de Allemand C D [15] DlmltIOV} G. [151 y Van Dedck E17}
B pero la segunﬂa en general no se cumple.-En particular Bleger [14] _
demOStrﬁ que el muestreo laser repetldo exaetamente en el mlsmo punto

= producela.dlsmlnuclén ae ia’ Sefal” (y) cuando aumenta al nﬁmero- de 1mpacf

tos. En el an61151s espectral convenc;onal tampoco se cumple esta

E .cond1c16n, pero K Danzer [3] discute una serle de procedlmlentos de\;'
,'muestrees que s;mulan el muestreo repetldo -en el mismo punta con 1as exi-_f
gen01as de esta cond1016n._En partlcular el muestreo en puntos adyacentes:',

ha sido utllizado por. dlferentes lnvestlgadores £21, {7], [9] -f?d] ‘don el.

laser como fuente de evaporac16n, pero este procedlmlento-aumenta n veces
'"el volumen minlmo que -as pos;ble anallzar con esta técnlca.

_ De cumpllrse las tres condlcaones anterlorés 1a observaclén J é51ma
. en el punto 1 puede representarse por un modelo lxneal

- - P S Toa

donde:-e-_¥: es el efecto medlo verdaderq. . -H'r i .

_hi;fes ei efecto medlo verdadero debldo a p051bles camhlos de'._-
E concentrac16n con respecto a Y en el punto 1.

s

'”,”éij; 1ncluye los efectos de. todos los factores extraﬂos {error‘ o

que 1nfluyen en el. experlmento, se supone que tlene disgt r1— 
=bu016n N(ﬂ,o), dande N representa la dlstrlbuc1on normal

El tratamlento de los- h ‘en los. problemas de ensayos de homogeneldad _
se ha hecho de dos formas dlferentes,,K.‘Danzer [3] parte de que el metodo
. de muestreo garantiza que-:, e LT

.:ﬁ  _.,. i;'us e'_ . 121

r

Ylj =Y 4 hi + Elj ‘ ;”l ' ' h, ' fi.' o LI}'.



_ -V.H. Hemschik [1] parte
-'hi est& normalmente distrlbulda

En la Estadistica estas dos suposic ones tienen 51gn1flcados diferentes..mlia

..Segﬁn B. Ostle [18]

o ' 1-1- L
' ﬁnicamente esté interesado con los K tratamlentos (puntos) presentes en su

hl

:3 N(O GI}

N e

de las cond1c1ones 1) y 2) supone ademas qu’*

(3)

0 reflega la éec1316n del 1nvest1gador de que Do

-experimento, mientras que la suposzcién de que los ﬁi tlenen dlétribuCLén

1__N(O o) refleja la decisién ‘del: investigador de que esté 1nteresado en una

__muestreo 51stem&tico) y en los tests de VEIlflC&:lﬁn de hlpbtesis estadis- :

"é_tlca [181, [19].-En este trabajo partlmos de las sup051c1ones del Modelo IT
V.del ANVAE y se diseﬁaron los test y el tratamiento del error B
. con el mismo._-' S S - S

oA

i:de tamaﬁo K tomada ‘al azar esté presente én su experimento.?

-fijo) ¥ Modelo II (efecto al azar), respectivamente. =

~

~poblac16n de tratamientos (puntos} de los cuales ﬁnicamente una muestra f_-'
iEstas dos st

'elecciones conducen a lo que ‘en estadistlca se’ conoce como Modelo I (efecto

Estos modelos se dlferenCLan en Ia forma de tratar el error de" segundo .

o

.'?tr:":‘-‘-
no

- Von,

o

R De la relaclén 11) se llega a-

.E_

k(n 1)

esﬁlma a o

_:.‘.

i estlmaa .. 70‘2 " naz'

Pr. s

5; _égtimajaék(nf1)_g{g,(keﬂ{ﬁﬁd§+d?f

tipo B, (Probabllidad de- acephar la hipétesis que se verlflca cuando ésta S .
‘es’ falsa) en las curvas OC (curvas operatlvas) para la optxmizacxdn de- n _"
: cuando hay m&s de una varlable dé c1a51ficac16n, (como pueﬁe ocurrlr en el

ezaguerdo _ _:.§

= L. (Y j-Y)2 Suma total de 105 cuadrados de las fluctua01ones}7'ﬁﬁ; '
' i L 3= 1 o R T S R
o siendo Y =fl, Z Y.
o A RV - B
L (Ii -Y)Z‘Suma ﬁe cuadrados de las fluctua01one5°deb1do al
i= 1 3 1 ' ‘_ error de procedlmlento. ' . SRS
K - , _ , IR . , o
: "g} n(Y 'Y) Suma de cuadrados de las fluctuac1ones debide a
IF TR R R
e =5f's la 1nhomogeneldad del elemento quimlco._{;xngfz-f
Helmut [1]demuestra que los cuadrados medlos

o



De acue;do con E18] Lijf 1a H;p5te$is;éétadfstiééla_ﬁeriﬁiqarien:el : _
‘ Modelo II del ANVA es. gf . '.r'i?{;‘-f :fr¥ﬁ‘:'“. T S
' .H#.-GI;Q C muestra‘homogénea con la alternatlva._; 55ﬂ=ffg -

’_]Hiz_d.>0 '\muestra no, homogénea;_:;:“j,.*‘ AR

o H. Gy Tucker [201 demuestra que el test para verlflcar esta hlpﬁtéSls con_
nlvel de sxgnlficac16n o hay que prepararlo a partlr del estadigrafo.

o

.'91 cual se- distrlbuye segﬁn 1a- func16n de. Snedecor-Flsher si ‘es; véllda T
- la hlpéte51s H . Para’ 1legar a-esto el autor demuestra que 82 /c y.SE/c

'-ﬁlenen distrlbuCiones wz y son 1ndependlentes una de la otra.

;;Deiesta*forma:sirf, f'i'f"?~*, v -
i ‘~LF<Fm(k;f k{n—1}) Se aceptan H ~ 'w  ___ff '  ,'(9)

QF?F&&R- 7 k(n—1)) Se rechaza H 1Lf'}7 “ 'y1;: i §f;j1B1

“EL c:iterlo (8) es el mismo para los modelos I y II del ANVA cuando seu ’
’trata de una sola varlable de clasif;cac;éncxmw:es el caso del muestreo

- aleatorlo en. los ensayos de’ homogeneldad
o CRR

' K Danzer £33 propone otro criterlo para probar la hlpétesis Ho. Segunn -f:
' .feste autor el test F debe formarse comparando Sz’y S 7 b sea,rk-*:*:*"j};

LRE (nk 1, k(n~1)) se acepta Hyo V.
Lo -F>F (nk 1, k(n-1}) Se rechaza Hn. '

En este. trabajo se comparan 105 teStS (3) v €11} a partir de na" data
eXPerlmental extensa. - S :

,rcanhlcionssféXPERLﬁENfKLES‘ ‘:7-_jf7i -
‘" Se ut11126 un espectﬁgrafo modelo Q 24 en: combxnacién con el microscoplo o
Jlaser LMA—TO ambos de la firma comercxal fVer'Carl zgiss Jena)

o Mediante un. proceso de oPtimLzacién de la relaclén seﬁalﬂruldo de los
pares de lineas Cr II 267 7/ Fe~ II 268 48 Mn 257 610/ Fe II 257. 793, :
§i I 288, 1/ Fe I 288 4 se determiné que los par&metros de la inst alacién

'experimental adecuados para reglstrar las senales emltidas pnr estos SO \_
 e1ementos quimlcos son los sigulentes-' ST A o
s e f IR YRR  '39Tv” TR
e s L _ L - e <



A Laser -:_ - G
= Ten516n de 1a lémpara flash 995V. Jff'
g Cubeta "Q-switch" en ‘o1 paso 2

- 0bjet1V0 planocromét;co 16x/0 20 j;f

. B Chtspa

aumzlmar.

.)-.

- Tensién a electrodos 4 5 kV.

[

'; C. Espectéyrafb- : .
' f- Rgndija de entrada.720 um de'ancho y
- Slstema ‘de enquue de dos 1entes. ;_

Inductancia 500 yH. . -
Tiempo de retardo 250 us .;“'

WU 2 (ORWO}

:;_ Distanc1a entre electrodos 11nm.

aifuﬁai1.me;_‘

' o e P e
Las radiac10nes épticas se reglstraron en placas espectrales del’tlpo

P

U

Para la 1nterpreta016n de 105 espectogramas se utlllzé un’ mlcrofotéu Q.Fda

metro MD=100. En cada raya espectral se fotcmetreé un irea de 0 176 mim?

La callbraC16n de la emulsibm fotogréflca se reallzé medlante la transfor—-Jﬂ

mada P

PLAN DEL EXPERIMENTO.

T

AN
e

Los seis patxones que: fueron anallzados y cuyas nomenclaturas en la

Tabla Nb.

ellos..

Bl nivel de 51gnif1cac16n se f136 en 5 %

tipo II

" donde: -

~l'5e?dg;e:mina-en1e1.Mp&éléili Qel_hNYA;Ségﬁn:ig

‘ Siendo P el pof‘c;ento mﬁximo ‘de varlabilidad que se admite para 1os .
- datos por encima del cuaI se- aesea rechazar la h;pétesms H, )

P 8e. determin6 a partlr de 1a tabla de cla51f1cac16n de aceros [21] s
1a cual, en el rango de concentrac16n de los patroﬁes (Sl 0 180 a 0 710-'\':i
Cr 0,353 a 1, 87 Y- Mn 0,120° a ‘2, 141), admite 12 % de varlabilidad m§x1ma en'ji_

se partié de 1a'

—

A F ﬁ»l,v ) F {fuz,v )

V’nn (1+o o1p)2 -

RN

.‘a‘: . R

expre516n propuesta por A. Bowker [19]

Aférmula:"

P

~

sobre la cual se muestrearon 9 puntos en cada uno de

el Si Para e; Cr y el Mn el valor de 53 resulté superlor, perc como se.

I

'40ﬂ'%'f‘

v

1.$on 1as del certificaao del- fabricante, se. pulxeron a“espejos ”;_
Y se ataCaron hasta observar sus estructuras metalogréflcas -en una super--fﬁ%
ficie de 3x1 5 cm

Para evaluar el error del-~ o

an

(1"'2\)7"



trata de un reglstro s;multéneo de estbs elementos el valor de n—lo f13a en_5

_ En el ANVAM
:'7ftérm1nosrén

_ dos. Por F

.jﬂf 31o acepta el c:iterio F p D,} .
- - La- reiacién_en're 105 

?(7) en (4) obteniéndose" e L T

- 1"(kn 1) SZ-'"F'?’k(n 1y s2 '+ ke ‘H 52
' La homogeneldad de un elemento quimico se rechaza 31
1?5 /S2 “Fy (k-1 k(n—1), tomando la igualdad - li v
) (14) o E

: k- }/{kn—ﬂ k(n-n/(kn-n y F -F (kn-1 kfn—”’

= La rela016n 1inea1 (14) se. muestra,en }a gr&flca NQ 1

.

”fDe acuerdo con esta gréflca la zona de rechazo dél ANVA a partir del
- valor crItico~F ge transforma en’ la Zona. de rechazo en el crlterlo F  én _
puntos 31tuados sobre o por encima de 1a zona recta OM. Se puede demostrar

.que siempre se cumple F >F Io que justlflca lqs resultados en las Tablas




conc:.usxouss Gt et T T AT
El empleo de estos patrones‘con fuen%e de excitac16n 1aser resultanx"
\'llmltados por la inhomogeneldad de 5111c1o, cromo y manganesé .en -ellos. - wee
53Estas conclusinnes sacadas a partir ‘del. Modelo II del ANVA para una . varlaQ'
ble de cla51f;cac1én resultan par01ales ya que con un muestreo sistemétlco"

 real1zado a. estos patrones demostr6 que las 1nhomogeneidades de estos

‘-elementos de locallzan en. direc01ones perpendiculares a.la lcngltud de

- 105 mlsmos. Estos resultados seran reportados en otro trabajo.

El criterlo prOpuesto por K Danzer E37- resulta menos exigente gque,: el -
test del’ ANVA. Por- otra\parte el ANVA garantlza que SE Y. S son estadigza—j:l
fos oon'dlstribuciones de probabilidades independientes, CDHdlClén\ que se‘;-
ex1ge para poder farmar el test F Sin embargo,-la rela016n (13} muestra-

que St no es 1ndepend1ente de SE' Por tal razén consideramos convenlente la"
utillzac16n del test del ANVA para 1os ensayos de homogeneldad en sélados.r'

.:{IIIIﬁ/l!llI//[/[////////////

l’lll" If\l(’l!f'f"l

'F e e FANVA
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o o 2677 /Fe 112684 e
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|asb

i 214b
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Lne’
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Tlght-bmdmg usmg the recursmn method"

" Patricio Vargas, Internatlonal Center for Theoretlcal Physics, Italy L

The recursion method is reviewed and a new termlnator for the continued 7
fraction representation of the Green s function 1s presented ,g;_ nfﬁ,;‘;:7

Comparison w1th other known terminators is made by reconstructing known
functions.-Test calculations of the density aEstates in’ bcc-Fe is. done '
using the flrst prlnciples canonlcal tzght—binding descr1ption of 0. K
Andersen for the construction of’ the Hamrltonlan ina cluster of 400 atoms.
The calculatlon requlred a small amount oﬁ CPU-time and it was performed :
on a personal computer. ComParing with more. exact k—space methods, the

f result ‘reveals: that the- essentlal features of the DOS ate very well
reproduced even the saturation magnetization ﬁf—}w__ ja' - ) *'f*

BT S e :
- RESU - vy

: Se revisa el método recursrvo y se presenta ‘un nuevo. "terminador“ para la
representaclon de’ fraccron continua de la funcién -de Green. ‘Se” hace compa—
‘racibn con otros'“terminadores" conocidos mediante reconstruccion de -
funcrones-conoc1das, se realizan calculos de prueba de la densidad de;;ﬁ
j,estados en: Fe-bce empleando 14 descripcion de primeros prlncipios para- el
' caso. fuertemente ligado de 0. K Andersen, a fin de construlr el hamiltc
_niano en un’ "cluster“ de 400 étomos. Los c&lculos requieren-po"‘ fmp




ations, in which one.recovers the periodic
faai¢fbéuﬁdaryf0¢h&iti¢hs;;isgdéﬁgerdq;ffﬁhuﬁ
in the DOS appear’ due to th;pericai¢1ﬁyﬂaha_in‘Qf“

-pf_thqxsysfgms"byf;ﬁpbsiﬁggge:
";Wh6n cei£aig:ﬁpeak§ﬁ

-pradtice, varicus si:

The D0S, D(E), is related €o the umber of
‘Férfain,energY.E}x',' NPT

e TR s - R T AN IES S

'M°re°veféﬁiffﬁetk?9w;#he;$pé¢tiéf@i;eiéeﬁviiuesifgia;;heﬁfzéfa;,a:'-

e s

=
B
1

, NE) s rig10 (B g §
|: o - :_.7 o = -\._ . o levels S 1 A
" where ‘the f&ctdrfg

. B

. | i-ié-£?é7¢¢§eﬁéF5¢¥fﬁfuthe}ié?éi;if;5@5?9(xlbi§;;h§e;1*?[~”'
fleaviaide step funceion (1.e. 6(x) = 1 if xsb sna O0x) =0 it x<o).

. From Equations (1) and (3) e have "
SR e e e e e T T

o states. .S -
_ _ . "beg&ﬁsé{ﬁELSum“\f‘
thé?phySical,problemrby'modéllinthy<

fffﬁﬁctigng-;éésonably ¢omple£e’a1;}. S

-StéfeS--Néfmélly'We fbggulaté;

Hamiltonian,'ﬁ.iﬂrsgméubasisho
i .
| .The Ea. (4) can be written se;

Thisﬁisféffcoﬁfée'a:rathefefcfﬁal’défiﬂ{j-
‘\SPe¢trgm*dfﬁﬁjngunanwg;; a1




fl Ihe 1nVersion of thlS relatlon for a glven energy E.is aChleVEd bY
;_taking the 1maglnary part of G(z) in zi= E - ic'-

f'the leading element G & in the Same representat n/as,,,j*

afdefined as-   __.

S sw :







R

asn+°°

Another way-te thaln a ccntlnue _
'elements of the Green s functlen 155_'

-RECURSIGN METHOD ‘ R TR o SRR SR
The origin of the RecurSLon,method,iskdue te Lanczos3 and,essentlally l”” Jf
. is” a method for transfermlng a: symmetrlc matrlx 1nto a tridiagenal form._ff?a;;:f‘“

"5m;]~aﬁ D, (E) w'ImG ";’,?:FV“-' (13)
] ‘ '_n' ) _v . -

we begln by{yplac1ng the electron ln tﬁe orbital a, deflnlng an initlal
anstate for the system (the lnltlal vector_flr the trldlagonallzatlon process)

whlch 15.

. ot . . L N . LY EREE

B N

l1 5 = (0 0,...,a 0 o,...}Tf1 :,§ff‘f5gf~]';1j;"i19y_.[

By definlng a recurrence relatlon we: generate a new baeis {In>} Infthis, -
new,basis the orlglnal Hamiltonlan H hae a tridlagenal form. EAE '

‘The Fecurrence relatlons whlch defiheqthe'ﬁfaﬁsfbimétfen~te;ﬁhé”ﬁiidieﬁ.,;
) gonal form are {n4= 2 3,...) y I I LT s T e T v :

| }bj'{zérefﬁflfe-é;li*fiefi;;“f.%affﬂj:33*7%~ 1?27131- '_1Q

h In . 1> _H In >-a I 1| n~1 > ‘: ﬁ: :”;-f;t%

_ﬂ

The a,: b " are “the coeffic1ents to orthogonalize H[ n> - to the e
: preceedlng vectors, | n > and | n l j >, and b is the. coefficxent to_
normalize ] no+ -ty to unlty. ,,-=- T ..K__,;:e:cag _f L
The coefficients @. bJ are glven by-”ial R AR o
: i <n [8] a5 - S 42

ﬂ .

S e '_gan,
”7 “i‘.‘ f:¥?=:.ﬁ::_- __bﬁ?_'<n + 1 le . > - *~u}fx§-] ;:I-3 : ':w{

LN




‘fthe den51ty oF

states and represent the ixflucnce pf atoms 1n0xea51nglv 1e

mate from tne'”
hosen orb;tal a on the local D ' !

be v1ewed aq ‘a Gramm-Schmidt orLHogo*

v vectorsﬂtl1> u|1> H l1>,...} '
_.'f The new basis LS therefcre aeﬁerxted '
A-oparatzan allow1ng the electron to hop f
" This - procedure is. very aasy to.
,ffperform only matrlx multlpllca
'fﬁ; £inite precision rompufezs,

*mp¢ement numeLically because'wL need to

blons. HOWeVer, round off errora
make
L;after some iterations are rot or

due to L X
P0531b1g thaf the - new vc-borq veneratea.ﬂ*?

thogona1 to ali tue pr

S In praqtice to improve the numer*ca1
,H”Vformulae given in Eq.

e:;ﬁ;ng ones.-'i:ff _?

Stabllltj of tn‘ rﬁpars;on the
(22} are rcplaced bv +he Follow;n

gun 5

55@ lnfn«-a lw>—b ]n-1>fl”]'Q ];fi{ﬂ7:_:f“ IR0

1‘rcm P:-:;.’__{,a} it i&, (, i
=<:1{

Lo LalauiaLe u. ‘J}:*ﬁ{iﬁ_~ TR SR
E’“' 1f1>w becausg E—H 15= ce

BRNE7

.
.
Lo
.

-1;&mﬂ<1[(ﬁhﬂl [1> is the leading clement of the iﬂVerSL of- tﬁiéfﬁétfixiffﬁ

e

;cl Given a nxn H matriz and a starxing vector IV> the faﬁiiyf#flx:Ylov_stbspace REQ_‘
*1k =1 2,...n ts defined as follovs: R A

. Kkaspace{'u> H{v> Hzfv>,...,nk' ;v;} B




. Now, det Dy =.(E-a)det Dy<b} det D,, hence . .

’.

B Lo pr oy
‘-f“-ﬂ'};*-?detjﬁffdet'Dz.}

| fsamiia£1y£7"'[ LT S
g T et 1:2 e e
T e ey Yl T T (27)

et Dz L T det Dz/det D,

et This yield the °°nti““ed fractioﬂ representation of G =.afl:f"

| E - a, _-.4' e

_ cOmparison of thie expreasion with Eq..(14) gives,the explicit relation
- between the moments of the local DOS and the recursion coefficients.

Due t the finita size of the-Hamiltonian matrix, which implies that
'ﬁe are studying a finite clnster, and due to computer tlﬁe reasons, one ,
'} is limited to" calculate hp to some - Ievel in the recursion coe£ fients. ;ac
" For” electronic structure calculations of bulk proPexties in transition - 
~metals WQ‘usually atop after the 10-th level‘for' e'recursion coefficients
  of the' ‘a7 p partial DOS, and affer the- 20-th level for the d—states.

_ Thehreason sor thls is that the electronic s—'and p*states are of 1ong
range order compared with the d—states, sc that going beyond the 10=th
) level in the calculation of the part1a1~DOS for the moat central atoms

in clusterscﬁfaround 1500 atoms introduces non negligible surface effects,'
_w1ch modlfles the shape of'the partial T _*-“- '

#

_ However, for an accurate recovery of the s;ngularlties of the DOS _such
las band ‘edges - and van Hove 31ngularities w1th1n the bands, it would be "e

. neceSSary to conszder +too" many recurrenqes._This is done in practlce by i
‘ftruncatire t*a continued fraction wlth a termznator T(z} after some level n.

Ga‘o’i#?? -;_=. T e — {.29) .

U By e

L f_.z—a —sz(z}

_ Here T(z) is a termlnator applied at the n—th 1eve1 Its introductlon
does not alter the first 2n~moments of the/partial DOS.

'tivt;[Szﬂ




H'x ‘the band)2 .nw. S '.J,A:?,

._tin Eg. { 29} ds based on_t

- fraction g ?en in’ Eq.

TERM!NATOR - _ . : -

B Normally one uses*the 'square roet termiﬂator after the last caleulated'
level. This terminatér assumes that after the npth 1evel the coeffic1ents
are. taken as censtante and equal io thelr-asymptotic limltS‘ a b . These
values are directly related to the band limite EB'ET (bottom and top cf

i

- ' k - : )

'tf”-L"_ R 'ffi;;*a&"ss%;(ETf+lE3};G'._1ﬂ.rlf}afr'; f'*j-'f;§(3a) o

However, the asymptotlc limits are generally not known and the square

\ root terminater'gives eften spurious oscillatione in the DOS curve,

specially when 8 gap is present, ‘due to: the abrupt matehlng between the
’ knewn calculated coeff1c1ents and the asymptotic ones.__5'} : ;; ‘aﬂ

The MQst ccmmon 1mplementatien of this +ermanater which evaluates the
asymetotic values a and b w1th the calculated coefficients is due to

=Lt . e S ¥

.*Beer and Pett1ffor5/ _--J‘, : -r‘y__‘-“_fﬁ

(R

More sophietgcated approaches for terminatlng the continued fracthn E
-have been given by c Nex5'7 v e _

*

N We now intreduce a different type of terminator. To this effect we note
fithat ‘the recursxon method,iwhich transforms the Hamiltonian H to- a," : .
/ftridiagonal form,=is equivalent to fransform the original problem into a. ,;ﬁ?
*semiinfini‘e inear'chain and" the asking for the Green 8. function matrlx 23 '

element on the surface atom-'hf ' e P

._r H- _~> E in>a <ni + Z ([n>b <n+1l ¥ In>b {-g?ﬂ;Trifﬁﬁncaj_inkté%i‘_nﬁ

The physicvl interpretation of a terminator T, Wthh is applied after
. Jrecursion lS to introduce some effective medium around - s
the atom i”_wh;ch We; are.. interested ,Then we: expect this medium to-be. legg ;'<
-important if ‘the: terminator is applied as far as possible from the surface N

-atom, and with 4 - smodth matching wath the eelculated coefficients.
i

The proeedure we used ior terminatlng the centinued fraction given

.exxstence of band limits -and asymptotic.values
for the recurSion cpefficients, which satisfy the relation of Eq {30).u;

For the follow1ng analYSlS 1t is convenient'to rewrlte the continued
: 29) by ‘the following relati







. T
- :

We know that in the limlt x* > 0, Sdfthatfxéiﬁéié'féfm?oﬁ??@EbuFién’?f
L e g T e e
SRR I e S ik¢r".adr;‘}~fi5'fj_wfafiw_.‘ VO
e I 3'xn7: kie 62n+k e’ BEE S ;rlz{ﬁp,

: . AT f{eﬁi'ﬁ.ﬁv-f*nffri'?ﬂflf? ;j.ﬁiuiifhefi- ?1fff:““‘é¢l<:ﬁfﬁﬁ
.2lfThefcoefficients{are giveﬂfbj{i;;ff - |
| ";eﬁm .:sriz
“47___,53< "l”j'~w

' From this expression we knOW'the 6 sequence up to a certain levei from-‘ﬁ
the calculated coefficients. ‘The idea was to extrapolate the 6 sequence .
by using all first known values of 6 m‘ffd~;3;3,y{ S

f:eﬁék_are a. 11near cembination nf all,preceding ones.;j“'.'d'

first M vectors alone generate all t

he space.iThe relation given in Eq (42};
is equlvalent to assuming that the 6 sequence can be written as follows-"

'-,i 1

T

;iehéra”zi are the roots of the following polynomial
L ‘ x‘, “M'J' ,ae;iieaﬁ.:;ﬁgq;ffl e .'=f¥"" O

,7;,,-! Q-*_ifg, ﬂ ? J 7 ﬁv;'ﬁfgjj{izsfzﬁgcif_T fi{%-;_; ' L

Eq (43) lS the same as the assumptlon made by Allan to find the best
f1t of the 6 s.ruq"“ R : . ,; ,s. : i ; L
' If one: uses Eq.-(42) separatelly for the a- and b sequences the problem;
iS'then reduced to the one studied by Trias et alic - _;.; ;‘“"

TEST CALCULATiQNS e Y R

~

In order to- check the quality of the linear terminator We applied it to

‘ reconstruct known functions for wich we can. calculate ‘the moments of the_f-

~ Dos, U51ng Eqs (14i (16} we find the coefficients {a ,b } appearing 1n
'Eq.__(zS} S . |




?level 1n the_continued”
Trecover the \nitial function D(x) ‘are: shown 1n Figs.;{1~4)

‘and through Eq (45} the coefficients an, h up to n- 7 The results ef
gapplying the terminator T(z) of the Cambridge Recur51on Library of Nex7

jtotic Values of'

;ﬁrﬁﬁelseWheré='”

w— Qarct. - T e

: RN S e)
o ‘ ”*'fos“ob-:iflsewhere :}fgf-ﬁ-j e
.g _ bﬂe;f'fa's. =$;3 ) |
) b {7 dwa

i};elsewhere

E.-z“'f'-'

,'/.

.5

w_raction ot Eq.5(29} and

The linear terminator was used by extrapolating up to 500 pairs of

‘coefficients and the using the asymptoti" 1imits {i e., asoo and bsoo}
ffor closing the continued fraction with the square root

- The main result obtained by using the linear terminator is the supression
:of spurious peaks in the Dos in: all functions D(xi which -do- not have A qap.-;
-In the D{x) function wnich has a- gap ‘the’ 1inear method produces also
fspurious peaks which arise principally because ‘the conditioﬁ given in

Eg:- (30) is not’ satisfied 1A the" case of gaps. In ‘these- oases the asympuf."
and b show undamped osc1J.lations2 11 !

Terminators which can be applied for studying DOS containing a gap .:'?"b
{1 e..for semiconductors) have bee? studied in Refs. 11 12 o

|




. with the experimental lattice parameter of a i"z;sg1A(1.e., a Wigner Seitz L

e The tight;binding Hamiltonian H is built according to?‘u T

"iper atom con51dered '_i“u'% rr*_c'_ ;_ , S _j- L

}~5‘ APPLICATION TO bcc Fe

fully coordinated,up to: the ‘second Nearest neig
3_:makes around 1500 atoms) _}':;\V'i::,_C-LT “

"lused the non screened potential parameter315 corresponding te the- Fe—bcc i,
-pe;iodicrst:uctuteﬂwith the same 1attice parameter (C,E A ‘and. Q). We'

iwith-éf ; o 03485 Q = 0 05303 and 5 0, 010714

-40Qx9);;anqiwas'built.bffinﬁeitihgi40p;timeejemaller matrices of range

-atoms'in a.small.clusteriﬁith bce structure 1ncluding first and: second

and (23} (a yb up - to'n = 30 for " poalectronic. etates are shown in:
Fig, (5), 0 R B SR

a finite cluster. The Fe—cluster wa§3builtguein§m4qoeatemeauh'"

radius of °2, 662 a.u, ) Fer thewconstruetion of the Hamiltonian H we' have iifff

>

f“.;lf';3fg.r BT z*sz* ‘”); wlsrl"’;f":{f'5l'f J'ﬁ (48)

'5Hefe:Efieﬁtheiecteepeqzeﬁ;uctu:e:eohstegt;ﬁatgix,,‘ (a. mairix of range
stgf'ahd'keepihg eaéhftime'tpezfirst“line 15, is ‘the total number of .

nearest neighbours, and 9 ig the number of orbitals (e—, p- and dnstates)

.The'fesults'for tﬁe.Caleulated;recutsion”ééefficients using Eqs.‘(21)




One sees that after the 14th level the coeff1c1ents corresponding to

the px'Py and P, states are different. This fact is. due to the lack of L
'cubic symmetry around the central Ee atom in the cluster of 400 particles. e
-This is” also reflected for the two klnds of d—states (those Wlth Eg and .
Té symmetrvl but in: thiscasethe surface effects are notsu:strong before )

~ the. 17th level this ig because the d-states are’ more” localized than the P- and

ﬁ:s-states For the evaluation of the DOS 7, 9 and 17 pairs of calculated

':recursisn coefficient for the S=, P and,d—states respectively were used

B fcr the extrapolaticn procedure The results for the partial s, p ‘and d DOS

" curves are “shown 1n Fig (6) together w1th the results obtained for the _
finfinite periodic case usxng moxre ‘exact: k~spaoe techniques and the same E

.approximation for the Hamiltonian and the- 1attice parameter15 _

The calculation of the partial NOS gives the follEWLng occupation for o
‘the. s, 'p and d states (s 0. .83, p= 0 85 d=6.32 total 8 electrons) and the o
'-Fermi energy at EF £0.117 Ry. The corresponding values ‘for the 'exact" '
fcalculatibn of paramagnetic bcc—Fe, where the f—electronic states\were’
".“-also\ considered are.-_--EFj= =0.125 Ry, s = 0. 633, p = 0.751, d'= 6.528 and
CEr=0.088. Do T o L
fs DISCUSSTON.:  ~ . e
Consxdering that the local DOS at the Fe atom in the bcc cluster was "
‘ performed uSihg a personal computer, and a finite number of recurS1on
ﬂ coefficients, the agreement between the exact' and approx1mated _bos )
_.curves is excellent rui :u';_. . ‘if_H-Li-; S o :

kY

s From the result shown_in Flg. (4) it seems that the linear terminator E
- does not work when a gap is present HOWever 1f the. gap is suffiCiently N
"small compared with the total band w1dth the oscillations of the recursron
'coefficients are still Sinusoidal and a perturbation theory is still
3valid1116 However, in order to take into ~account the oscillations of the
',coeff1c1ents in an effic1ent way more: than 7. pairs of coefficients are. '

needed in our example. Mére sofisticated terminator have been recently
_developed by R. Haydock and Cy Nex12 e : .

Despite the.shortcoming of the linear termfnator wnen there is a gap,
'it provrdes the best way to..obtain accurately the band limits and the
-suppreSSioncu spurious osc111ations in the " DOS CUrves allow not only to
.letudy integrated quantities also but 1OCa1 quantlties.:”

For testing this 1ast point we. performed also a more detailed study of

l-the density of states around the Fermi level by calculating the magnetiza-
tion of the Fe atom We used the Stcner model with k-independent .exchange

r.splittin17t In this model the seifcon51sten condition for a ferromagnetic

-:state is. that the 1ntegral of the paramegnetlc DOS per spiﬂ' over an

.. -~ e .
S X W . .



4 energy range E:argundyﬁhnggrmf?aﬁéfs_5
‘model : e s

In terms of the functlon ﬁ(m} which is the average DOS per SP_n}around
V‘the Fermi 1evel over a range of’m Spins sel’censistenc_‘requ’rés that

Then by plottxng ﬂlm) as a funﬁtion af’ms(the nnmbef ﬁf unpalred
} electnons) we see th&t the Sﬁﬂne

_ f Flg. (7} shbWS this plot and one can see that the magnetiz_ ion 15 f}
1. QBpB or 2. 10p3 depending on- which den31ty of states we use for the
_ evaluation of N Strictly this Stﬁner modei is valld for localized ST T
m_d_electrqn 17 but the influence of the s~states 1s negligible as one _;W'

Ccan see f£rom tﬁe Fig.i(6) ¢ Thig i e
Csmall: around the Fermi level :

| The expexmmantal value for the saturation magnetization of bcc Fe ig
D2, 2up and a’ full selfccnsistent LMTO tight bindlng calculatien includlngj B
spln polarlzation‘gives the valuelsnL218m} .f_=',f'§f' : - ‘

This result shows that the recuxsion method allows ta»studying magnetic L
zpropértles. A calculation of the same type gpr Pe’ in & cluster with a fcc
structure reveals o magnetlc mament REE e +the: Htm)- curve lies helsw I
"for alI’values of m}, so that fcc Fe is a paramagnetlc SYStem.f'”

,ACKnowLEGMENTs -1?*115,”"' o | n T D Y

~ The- author 1s grateful to ICTP (Trleste) for financ1al support during T
_the 1987 Summer Wbrkshop on Candensed Matter Physics. Spe01ally, the ; '
'autnor w1shes to- thank to: Drs 7 R 'Velasco and F Garcia—Moliner for o
helpful diSCUSSlOns and ‘a eritical T ading of the manuscrlpt R ‘




o)

,.'\ .;,lo : B
-Dfx! ;1; _

BT e ot PR FRUAUE Rt P

N Y T TR R

_ . Reconstruction of the first function of
S o Eae (46) usinq the first 7 pairs {a ,b}-

of recursion Eoefficients and 3 terminators,'lj

Y Nex Beer—Pettlfor and the—one of the
pres&nt wark.p







" 'Bos cos—MoDEL {NEX

t wuth the third L







mw_am_ .nmum5HU &oumnocw mﬂu.nﬂ Eoum:mm.ﬁmgvmmo @:u mo.n>numsﬁam;l m,ﬁn@ - .m.gixmv.

K.

'

u

mopmumlm mmunu wnu now mﬂﬁOHUﬂmmmoomnoﬁmuﬁuwu_kumaﬁuﬂdu n vnmm.m |y,

o e'od

mﬂhthml

.am na

-85



© *,180T330T 00q o
'®ITUTIUY. BY3 J0F
L UOTIRTNOTED Burpurq

3YBTI OIWT B FO

m“ﬂzmwp Y3 ‘smoys
“Tauued IbTa
Couy ‘aan3onIys

UOQ Y3t X3S0t

L We3e-0Q0p By zﬁ_
- woje-o4 TeIjusd
L 380U Y3 uvo (gog. .
0. TR303 pue podis) -
. S0a Tesoy ayg .

“IvioL
,. —

F - ..
v -

L5 8

e
N

‘o
+

v
[ -]

-

P

:—-°|\

Ay 'WOLV /S31VLS) S0

66




-.rf'rjg]r'_rﬁ

i g‘Stoner plt showlng the N(m) and T/I functions as ‘a functlon of ,',_

T m o (T0=-70mRy) .. The "intersection of the N(m) functlon with > /T L
© “.’'gives ‘the value ‘of the" magnetlzatlon m., The ‘Upper curve 13 N{m) :

" ¢alcultated with: the total DOS., whereas_for the IOWer curve__ AN
only the d«partial DOS ‘was- used:,; o o SR

REFER£NCES ”;'Jf “;,} R I

-;;1, Wall H.S. (1948) B b S U TR

3 e T e

S Analytlcal Theory af Contlnued Fractions, (EérontoA Van.Nostrand
!2. Gaspard " J.P. and F Cyrot—Lackmann(1973) f“;ﬁ' ﬁj;f;} o
;3;f;. J. Phys,,c; 6 3077.n_ o : :'7 U

3. Lanczos, v(1950) f_::-_ s -I,',-:tm R
J._Res. Nat Bur.; tandards,sect 345 255 (Academlc Pfess’ e
New York) . = ' - . : R L

qudock, R. msm e T
In Solid State Phy51cs 35, 129f;i ‘Eﬂsfr  H} _EhrgﬂﬁéiCh,]Fglseitz:

.’l and D Turnbull 7[i*5'jr.h S L  '  'g"f_ PN




an

- Bylander,”




