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CALCULO DEL PROPAGADOR DE LA FUNCION DE ONDA
QUE DESCRIBE EL COMPORTAMIENTO DE ELECTRONES
DE BAJAS ENERGIAS EN UN CRISTAL HOMOGENEO,
BASADO EN LA TEORIA DE INTEGRALES DE CAMINOS

Omar Rodriguez Pinilla, Fundacién Universidad Central

RESUMEN

En muchos trabajos relacionados con el estudio de la cristalografia y sus diferentes métodos, la

mayoria de ellos estan centrados en el desarrollo de la teoria y caracterizacion de las bandas

energéticas de los mismos, pero poco dedicados al célculo de la funcion propagadora asociada a un ;
haz de electrones de bajas energias. En el presente trabajo se hace el calculo teérico del propagador i
de onda asociado a un haz de electrones incidente en un cristal homogénec en diferentes direcciones :
cristalograficas.

ABSTRACT

Many works related to cristalography and its methods are ceniered in theory development and
characterization of energetic bands but few are denocted to the calculation of the propagation function
asociated to a beam of loro energy electrons. Present warks does theoretical calculation of ware
propagator asociated to an electron beam arriving to an homogeneus cristal in different cristalographic

directions.

El presente trabajo esté dirigido al célculo tedrico
del propagador de la funcidon de onda que describe
el comportamiento de un haz de electrones de
bajas energias en los planos cristalograficos de un
cristal homogéneo en condiciones de trayectorias
semiclasicas.

Analicemos un cristal homogéneo, cuyos atomos
efectian ademas de oscilaciones térmicas, oscila-
ciones forzadas bajo la accidén de una fuerza externa.

El Hamiltoniano de perturbacion propio del cristal
se puede expresar de la siguiente forma: [11]

|-'|'=Z AW o X710 jn (1)
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donde: U—» operador de corrimiento de la posicion
de equilibrio de los atomos en la red unitaria;

) QLS operador de correccidn por desplazamiento
de la posicion de equilibrio de los atomos en la red
unitaria ocasionado por la fuerza externa.

Reemplazando : Xj‘_,’.,U in = @jn COMO parametro de
deformacion del cristal, entonces, se puede decir
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que el cristal, dependiendo de su configuracion
cristalografica, se deformara de manera distinta para
cada direccién de movimiento en los canales del
cristal.

Utilizando los operadores de creacion ¥y
aniquilacién de fonones,[17] el Hamiltoniano del
cristal en el campo de perturbacion sera:
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donde: w(s=0qo0)— frecuencias normales de
oscilacion, correspondientes a la red ¢ asociada al
vector .

El operador .
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donde: Kj,(t)- tensor de deformacion elastica,
p - masa del cristal o de la celda unitaria;
g-n=k-f,—; V,*(s)— amplitud de vibracion del j -

atomodelaredcero, o =1,2, 3.




permite  seleccionar una funcion propia del
Hamiltoniano (2), tal que los valores propios del
operador (valores energéticos) solo se vean
afectados por un término de correccion energético, a
los valores de un oscilador arménico cuantico,
debido a esto, podemos escoger un operador
unitario tal que, este cumpla con la SIgwente
condicion :

~

U= éxp - {4)

[Z(G;:az -gsa;)J

y restringiendo a que ¢, =¢_, y ademas de que se

cumpla que :

U*azU = ag + ¢.° '
s ‘Qs (5)

Jg- U = a. + g4

de las anteriores condiciones (3), (4) vy (5) se obtiene:

Al

(6)
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donde: ¢ = l:l"¢. De la ecuacion (6) se puedé extraer

el factor de correccion energético mencionado
anteriormente y que corresponde al segundo téermino
en la parie izquierda de la ecuacion. Para el cristal
esto representa un aumento en la energia vibracional
debido al factor externo, representado por la fuerza
externa o fuerza de deformacion elastica, la cual se
puede calcular de la siguiente forma :
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F(t,8) - fuerza de deformacion elastica;
&, — simbolo de Kronecker.

donde :

o

donde: Aq = Z(
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incluyendo el Hamiltoniano de desviacion de ios
electrones producido por la distribucion de atomos
en el cristal, que se puede representar como :

, 27 -k - B

Ho = = > a,,na(r —Rj_n)
.

(8)

donde: a;, - longitud de desviacion de Fermi;
m - masa del electron.

Antes de proceder a escribir el Hamiltoniano
completo de interaccion para el cristal, analicemos la
siguiente accidn :

0

kR, =KkR®, + Z (Asjas + Ay a3 (9)

_n
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masa efectiva del cristal;
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) V) (s)A® explign);
T a la vez que:
Agj =A;'j;A“ —{1Im2) - parametro de deformacion

de una cara de la celda unitaria, sobre ia cual incide
la onda electromagnética, u onda electrénica.

Debide a la anterior razdn, debe existir un término
que - determine la presion ejercida por la- onda
electronica al incidir sobre el crlstal este. térmmo
resulta de la siguiente operacion :

As= D (0] - i rva<s)( A

Jne 2W
R (10)
1 by~ 2P(’?n(t)
R
: ,
e 2w 2
donde: a, - pardmetro de.red; P/ (t) - tensor de

presion de la onda electromagnética:

Ahora bien si; Vj“(s) =V, exp(isp)), la ecuacion

(10) incluirda un términc denominado factor
estructural de la red cristalogréfica, calculo reahzado
en [20], por éso ;
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donde: A - volumen del cristal; No - densidad atdémica
en la red cristalografica; |S(s)| - factor estructural de

red.

Con la ayuda de las ecuaciones asociadas a los

Hamiltonianos de interaccion (1), (2) v (8), podemes .

escribir entonces el Hamiltonianoe completo de
interaccién y también evaluar el propagador de la
funcion de onda de. los electrones en el cristal,
tomando como base las integrales de caminos de
Feynman [ 12].

De la ecuacion (9), especifiguemos la accion :
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donde: a,(t) - operador de creacion.

Después de las anteriores especificaciones, el
Hamiltoniano completo de interaccion del haz con la
red cristalografica sera :

" donde : N=Lim

H=H0+H1+H7+[PA+\"/(X)J (13)
) 2-m

donde : I}(x) - potencial periddico del cristal.

Cuando el Hamiltoniano de interaccion no posee

la forma (FI = 1"+\7(x)), entonces el propagador o
funcion de Green tiene una forma mas general :

w Lt
G(x txo,tp)=N- [Dyexp ; froodt (14)
-0 ty )

m

n—m( i-h-1

la particula de sus trayectorias semiclasicas,

Jz - factor de fluctuacion de

- ot
D, = _H1dx j; L{x(t)) - Lagrangiano de la particula.
J:

En la aproximacion semiclasica :

n-1

.tz .
é-JL(x(t))dt = -}'é--r-;(P; ) (1§)

donde: Pj— j impuiso y q;- ] velocidad generalizada
de la j particula. e

La ecuacién (14) representa ‘en términos
generales el objetivo trazado en el presente trabajo y
la cual puede ser objeto de simulacion utilizando un
método numérico adecuado para ello.
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