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El modelo
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El modelo

Consideramos ademas las mismas masas m, y unas constantes k
iguales para todos los atomos

Interaccion a primeros vecinos




Aproximacion de “streching”

A partir de la U del sistema, podemos encontrar las entradas
de la matriz dinamica

Esto nos permitira resolver la ecuacion de autovalores

D(g)E=M o*(q)&

Es un problema de diagonalizacion de D(q)



La U del sistema

En la aproximacion de “streching”
1 ~
U =—2 k|:(si - Sj)"”ij}
2 (i,7])

Cuando consideremos también el “bending”, se anade un
término




Resolucion analitica para el streching

Una vez desarrollada la U, hallamos las entradas de las
matrices D(R)

0°U
ou, (R)du, (R')

Duw(R-R')=
D(qg) sera una matriz hermitica del tipo

D(g) =Y ¢ D(R)



Frecuencias: Relacion de dispersion

Analiticamente se obtienen los autovalores

w, =0
3k
o, = ,|—
m
» _3k K \/
ma; = 5 2 3+2(cos(g.a,)+cos(g.a,)+cos(g.(a, —a,)))
, 3k k
ma), = 3+2(cos(g.a,)+cos(g.a,)+cos(g.(a, —a,)))
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Representacion gradfica
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Nos hemos movido en la 1a
zona de Brillouin:

parametrizacion del
recorrido.




Un plot en 3D

= Es una representacion en el
espacio reciproco

= ¢Qué nos indica que
w, =07

= Debemos mejorar el
modelo con el bending




El problema numérico

El considerar bending anade
un término que hace que
los autovalores de D(q) sean
“imposibles” de obtener de
manera analitica

Empleo de un método
numeéerico para resolver
D(q): consiste en
parametrizar g a lo largo de
los recorridos




El problema numérico

Necesitamos expresar las coordenadas de g en la base

5

Numéricamente, los valores de g en cada recorrido vienen
dados por un parametro. En la i-ésima iteracion

q; ZOJ‘Q‘

El bending anade nuevos términos kb a las D(R). Ademas

k, <k
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Relacion de dispersion SB
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‘ Relacion de dispersion SB
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Caso del nitruro de boro

Consiste en un material de una sola capa de atomos de Ny B
en la misma proporcion, también dispuestos en red
hexagonal.

Ahora, la celda unidad tiene dos masas distintas, m1y m2.

Problema de autovalores generalizado.

Dg)E=MdF(g)&



Problema de autovalores generalizado

Sabemos resolverlo con la N | [
matriz raiz cuadrada - M = Rdiag (\Jm,,\Jm,.)R

_1 1
NI N
Matriz hermitica definida - M D(CI)M
positiva

A % A A % %—) /\y2—>

(M D(gM )(M E)=aM &)
Se resuelve el problema
generalizado



‘ Relacion de dispersion del nitruro de boro
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Comparacion con el grafeno

Grafeno Nitruro de Boro
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Simulaciones

Veremos los desplazamientos en la celda unidad de los
atomos

Modos acusticos y opticos

Se representa en un punto de la zona de Brillouin,
concretamente, uno elegido al azar del 22 recorrido



Simulaciones

También nos interesa el desplazamiento de la red en conjunto

Es una convolucion de los movimientos de cada celda unidad,
modulados por un factor de fase ¢ *® para cada celda

El programa también selecciona un punto arbitrario de la
primera zona de Brillouin

Representacion del 22 modo oOptico
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