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R.E.S.UMO

Neste trabalho o esbalhamento Raman por fonons Oticos
longitudinais ém'presenga de campo magnético & consideraao. Es
tudamos um material semicondutor tipo (n), para campos magﬁéti-
cos tais que a frequéncia do fonon Gtico longitudinal (w,) es
teja na vizinhanga de um miltiplo inteiro da frequéncia ciclo-
trénica dos elétrons. Para isso desenvolvemos um tratamento ted
rico onde, através de um formalismo de matriz S, chegamos auma
generalizagdo do mé€todo de van Hove para o caso de estados qua
se-estaciondrios. Isso nos permite relacionar a seccdo de espg
lhamento com a fungd@o de Green a tempo duplc e portanto usar o
esquema discutido no ja classico artigo de Zubarev. Assim, &
\feito um calculo da eficiéncia Raman, com inclusio de vida mé-
dia para fonéns e elétrons devida em parte, a forte interagao
elétron-fonon nessas condigdes.

Completamos o trabalho com um estudo detalhado da for
ma de linha e intensidade Raman como fungao do campo magnético
nessa regiao. Eféitos interessantes sdo discutidos e uma apli-
cagdo ao caso especifiﬁo do GaAs & feita. N3o sdo incluidos

efeitos de temperatura.



I - INTRODUCAO

E nosso objetivo neste trabalho estudar o espalhamen-
to Raman de luz por fonons LO , em presenca de campo magnético
constante. BSpecificémenfe estamos interessados em entender‘cg
mo a interacfo eletron~fonon tipo Frohlich, afeta a forma da 1i
nha e a intensidade Raman nessas condigdes. Ao atacar este pro
blema, vamos tocar um campo.que tem despertado grande interésse,
a parte de intfodugio de amortecimento dependente da f;eéuéncia

e suas .consequéncias para as caracteristicas do espectro estuda
do. Para fonons-LO de frequencia no infra-vermelho e moméntum
aproximadamente nulo, os efeitos  da interag&o elétron—fonon
sao mais reievantes se a frequéencia do fonon (wo) . for.aproxi
madamente igual a um nimerc inteiro de frequéncias ciclotroni-
cas (wc). Portanto, um estudo detalhado da variacao da forma
de linha e intensidade Raman, como fungdo do campo magnético &
feito visando regiSes de campo tais que w Nonw_ .

Ao tratar espalhamento Raman de luz por fonons LO em
presenga de campos dessa ordem, devemos notar que,embora os ele
trons nao pafticipem diretamente do processo de espalhamento &
de se esperar que o espectro de luz espalhada seja forteﬁente,
influenciado pela presenca dos eletrons, via interagaoc eletron-
-fonon. Da mesma forma, o espectro de espalhamento Raman dire-
to de luz por eletrons em niveis de Landau, pafa nq:% @, dev¢
refletir a interagao com fonons na rede.(l) Um ponto de vista,
& o de que nessa ;egiﬁo naoc temos mais um estado puro de fonons
e sim estados mistos fonons-niveis = de Landau, o que se reflete
no esﬁectro espﬁlhado. Tratar os estados como estados puros e
incluir a interacgao enfte eles arravés‘de um amortecimento de-

pendente da frequéncia, € a forma alternativa de encarar o pro-

blema que adotaremos em nosso trabalho. A grande simplificacdo



introduzida por tratarmos os estados como independentes tem um
preco a ser pago. Os amortecimentos sdo fungOes extrcmamente
complicadas e calculos explicitos, no caso mais geral, sao ex-
cessivamente trabalhosos. Nesse estudo desprezamos efeitos de
temperatura em favor da obtengao de formaé explicitas que nos
levam a um melhor entendimento. Essa limitacdo ndo & séria,uma
vez que em linhas gerais os resultados obtidos devem ser aplica
veis a baixas temperaturas.'l

Como vémos considerar espalhamento Raman em semi-con-
dutores tipo n , faremos um rapido resumo dos processos que po
dem ser importantes na andlise do eSpettro Raman nesses mate-
riais, na regido o % nw_. .

A possibilidade de espalhamento Raman por eletrons de
condugdao em presenga de campo magnético foi primeiramente suge-
rida por Wolff.(z) Ele mostrou que em semi-condutores tipo n,
tendo banda de condugZo nao parébélica,lpequenos "gap'" e massa
efetiva, a secc@o de espalhamento Raman pof eletrons em niveis
de Landau é'finita e o efeito pode ser detetado experimentalmen
.te. Esse tipo de espalhamento Raman-magnético foi realmente ob
servado em InAs e InSb ,(3'4) materiais de alta nao pa:abo—
licidade da banda.

Além do processo direto de espalhamento de luz por ele
trons em niveis de Landau, temos o processo normal de espalha-
mento de luz por fonons Sticos, descrito por Loudon em seu clas
sico artigo (5) e que nio exige a presenga de campo magnético.
.Esse processo, com as modificagdes cabiveis continua a existir
em presenga de campo mégnético e &€ mediado pela formagao de pa-
res virtuais eletron-buraco (processo interbanda). Loudon cha
ma a atengao que em sehifcondutores poiarés. os fonons oticos
longitudinais interagem fortemente com os eletrons através de

uma hamiltoniana tipo Frohlich, que juntamente com o A . p  da



hamiltoniana eletron~radiacao, tem papel preponderante no espa-
lhamento de luz por esse tipo de fonon. Finalmente, Genkin e
Zil'berberg (6) notam que em presenca de campo magnético, um ou
tro tipo de processo pode existir para espalhamento de luz por
fonons oticos longitudinais em semi-condutores tipo n . ﬁsse
processo & semelhante ao anterior, mas & mediado por transigoes
virtuais intrabanda, ou seja, pela transigcdo virtual entre dois
- niveis de Landau na mesma banda. Essas transigdes podem ser di
tadas por qualduér dos dois termos da hamiltoniana de ‘rﬁdiagao
(seja do tipo A% ou o do tipo A . p ) sendo que 2 maior im
portdncia de um ou outro termo & estabelecida pela ordem(k;grag
deza da frequéncia de ciclotron (mc) . 0O processo que envolte
o termo A . p intra-banda sG & preponderante se w_. & da or-

dem da frequéncia do '‘laser" e ndo € considerado por nés. O que

-

envolve o termo AZ & importante se nw_ X w, € € o que  nos
interessa mais de perto.

Estudaremos dois aspectos principais do espalhamento,
isto €: a "intensidade" e a "forma 'de linha'" Raman. A ‘“forma
‘de linha" & fortemente afetada pela interagdo eletron-fonon e &
consequéncia'da inclusdo da vida média nos estados de fonon. Ela
corresponde, no caso estritamente estacionario, a delta delcon—
Servagﬁo de energia. Desde que tenhamos espalhamento por fo-
nons LO a "fdrma da linha'" independe do processo de espalha-
mento, mas deve depender da geometria, ou seja; do particular
fonon espalhado. Para o cidlculo da intensidade devemos conside
rar quais 0S processos que contribuem para o espalhamento. Ea
intensidade que determina entre eles, qual o dominante. Estuda
mos em detalhe,ém nosso trabalho, o procésso que envolve o ter-
mo A? intrabanda, sugerido por, Genkin. = Por ser ele ressonan-

te para ®_ % nw_ & o que apresenta caracteristicas mais inte-

ressantes, sendo a intensidade Raman por ele determinada fungao



do campo magnético nessa regido de campos.

Uma vez definido 0 probleﬁa que vamos tratar, resta
saber ém que condigbées o espectro Raman tem como contribuigao do
minante na regido wo‘% nw. , o processo calculado por ﬁ65. Pa
ra se estudar a interagao eletron-fonon LO , tipo Frohlich, a
escolha natural € um semicondutor polar, onde em muitos casos
essa interagdo € dominante. Como nesses materiais o espalhamen
to direto por niveis de Landau pode ser importante, devemos' es-
colher um matefiél com ''gap" grande de forma a evitar | éfeitos
de ndo parabolicidade da banda e assim eliminar do espectro pro
cessos do tipo descrito por Wolff. Devemos també&m  considerar
como o processo descrito por Loudon, envolvendo o termo A-p
{inter-banda) contribui na regido de interesse. Embora esse pro
cesso seja de ordem superior (envolvendo um maior nimero de in-
te;agBes), nio & claro que seja de mencor importdncia por varios
motivos. Em primeiro lugar devemos observar.que os diferentes
termos da hamiltoniana de interagdo contribuem com diferentes
intensidades. ~Outro ponto importante a notar € que na banda de
-gondugéo o nimero de eletrons existentes e que contribuem para
o processo intrabanda € varias ordens de grandeza menor que os
que participam no processo interbanda envolvendo a banda de va-
léncia.

Escolhemos um material, GaAs, que satisfaz nossos re-
quisitos e fizemos um c@lculo de ordem de grandeza baseado no
modelo de duas bandas (& para estimar a importancia relativa
do processo envolvendo o termo A . p (inter-banda). Nas condi
¢Bes impostas por nds em nossos cidlculos, o processo tipo A? &
forteﬁente dominante e portanto, nessas circunstancias, nosso

cdlculo se aplica a andlise do espectro Raman obtido.



II - CALCULO DA SECCAO DE ESPALHAMENTO

IT.1 - Discussaoc da Hamiltopiana

Para tratar a interagao de luz com o.cristal conside-
rado, em presenga de campo magnético constante, vamos tomar uma
hamiltoniana da forma H = f+ Hy - Aqui .HO € a soma das
hamiltonianas de campos livres de radiacao, fonons e eletrons,
estando estes Ultimos distribuidos em niveis de Landau devido a
presencga de campo magnético. HI € a soma das hamiltonianas de
interagdo -a duas quase-particulas, no caso eletron-fonon-LO e
eletroﬂrradiagﬁo, uma vez que nio temos acoplamento direto ra-
diagdo-fonon-LO.

Trataremos explicitamente as duas interagdes acima,es
senciais a pr6prig existéncia do espalhamento, dando egpecial
atencdo 3 interacdo eletron-fonon-LO, que na regifo de ressonin
cia w, N nw. 5 introduz-interessante dependéncia em frequéncia,
na vida média das quase-particulas interagentes. O efeito de
outras interacdes, devido a presenga de impurezas, fonons acils-
ticos, etc..., sobre o sistema considerado, sera levado em con-
ta atribuindo fenomenologicamente as quaseé-particulas uma vida

‘média finita e independente da frequencia.

Explicitamente temos para H

"o
Hy = Hp + Hg + Hg , (I1.1.1)
_onde
Hy = §J Hw, ¢, c
ROk &by
+ . '
= b b ) . I1.1.2
g T 17 0q Pq Pq N



, h2k2
Aqui E, = (n + 1/2} hw, + f € a energia de excitagdo
2m A
kz . el
do estado eletronico e we = — onde HO , O campo ex-
-mc

terno, € tomado na diregao 1z . No mais, a notagdo & usual;
' +

‘ano _ e anc
kaZ kxkz

sdo operadores de aniquilagdo e criagdo de ele

trons, obedecendo regras de comutacap de Fermi, m* & a massa
efetiva dos eletrons, e e e € sdo respectivamente a carga

~ . . . + +
eletronica e a velocidade da 1luz. bq . bq . CEA’A e CEA'l se

referem a 6peradores de criagdo e an;quilggéo de fonons-LO e fo
tons respectivamente, obedecendo regras de comutagao de bosons.

| Aqui nos referimos ao Apéndice 1, onde resolvemos a
equagiao de Schrodinger para um gas de eletrons'em presenca de
campo magnéficp constante e a parte He € obtida. A parte per

turbativa

Hy = Heg * Hop | (I1.1.3)

estd descrita por extenso no mesmo apéndice, que dedicamos es-

“sencialmente a uma rapida dedugao @e Hef e HeR .

-

1I1.2 - Calculo da Matriz S

Nesta secgio partimos da hipdtese de que os campos 1i
vres de radiagdao, fonons e eletrons em ni#eiS‘de Landau, sﬁolum
bom estado assimptStico para o nosso problema e usamos o forma-
" lismo &e matriz S , em mais baixa ordem de perturbagido para ob
ter a probabilidade de transicdo, e a partir dal (ver A-3) achar
a eficiencia Raman para o espalhémento. Tomamos estados assimp
taticos nio interagentes e a interagdo € suposta "ligada" adia-
baticamente. Como a participag§6 dos eletrons é virtual ( ndo

estamos interessados no processo que leva a uma mudanga real nos



niveis eletrdnicos). o sistema eletrénico estd inicialmente em
seu estado fundamental, permanecendo no estado fundamental ao
fim do processo. A baixas temperaturas (0° K) nio temos fonons
inicialmente na rede. Com nkz fotons incidentes, o .esfado
inicial fica: i
|i> = | 0y > | n, >p | 0 >¢
: . ~R

C processo de espthamento Raman de luz por fonon tem como re-
sultado um fonon na réde e um foton espalhado de frequéncia mais
baixa. Em primeira aproximagdo podemos escrever o estado final

como:

Aqui k, se refere a luz incidente (laser), kg a radiagdo es

palhada e | ¢6 > ao estado fundamental do sistema eletronico.

(8a}

A matriz S & definida como:

e
[H]

- i (®a ~
Pexp{ -?J HI(t) dt } =

- 00

a0 o
(-]

§ o=y L J dtl...J

n=o T n!

dt P [ Hi(ty)...Hy(t)) ]

-0 <«

(11.2.1)

onde P [...] & um operador de ordenagio temporal e os operado
res ﬁi(t) sio dados na representacdo de interagdo. A probabi
lidade de transigao entre o3 estado inicial e final, depois de
um tempo muito’ longo & dada por. Wgi (=) e pode ser ligadad efi
ciéncia Raman de forma. simples, como veremos nas seccoes 1I.3 e

A-3. A probabiliaade de transigao € dada por:(B) .



Weg(=) = | <£]8f1i>]? (11.2.2)
Devemos, portantd, calcular os elementos de matriz S eﬁtre 0s
estados inicial e final, o due faremos em mais.baixa ‘ordem " de
.perthrbagéo. |
Para os estados inicial e final especificados, os ele
mentos de matriz correspondentes a - 5(®) (espalhamento eldsti-
co) e S(l) (onde so haveria contribuigac se a hamiltoniana con
tivesse termo de interagdo direta fonon-radiagao) s?o nulos.
Calcularemos, portanto, < f | 5(2) | i > , como termo dominan
.te.

Usando o termo n = 2 na expansao (I1.2.1), temos:

5(2) = (3¢ %,_Jdt Jdt' P [ H () At ] (I1.2.3)
Aqui ﬁI(t) = ﬁef(t) + ﬁeR(t) , mas dentre os termos do produ-

to ﬁI(t) ﬁI(t') 56'contribuem os que resultem na aniquilagao
de 1 foton incidente com a criagao de 1 fonon e 1 foton espa

lhado, ou seja, termos com 2 vértices do tipo

‘nf4~r4" -
ou equivalente, envolvendo o termo  (tipo- A2?) da hamiltoniana

H (descrito no Apéndice 1) em um dos vértices e H_ . no ou-

eR

. tro.
s =(2) | . ‘

Portanto, a contribuigdo para < £ | § | i > vem

do termo que envolve

)

[W,(t) f p(e') + ﬁéf(t) W, (t) 1 (I1.2.4)
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Onde (ver A-1) deixando implicito v + ® temos:

ca

> - 3. o ¥ + -ik. .r ik, .T
Wé(t} gn AAu J d3r ¢E'(E)‘{Cka(t) e A o~ ¢+ CEAFt) e ~A"~ }
kfnt 77
l.SAku
Cer ) et T we, (1) 0T o () al, (t) a (t)
Uk SRS AL k\I/ 2y k
~H ~H | fi i il
. (II.2.5)

k o n n b
q ' (II.2.6)

Onde ¢4 (1) & a solugdo da equagdo de Schrodinger para 1 ele

n
tron (A-1).

1 1 1/2

~1/2 (L-=k i (k, x+k
oy vi LG = S LE L S U
n Xy *

(I11.2.7)

Por conveniéncia repetimos aqui as convengdes adotadas

. 1/2
Vq=i%/_———%ﬁ wl/ 2 c—%—;-%J”z .o e (Y

v o - eHo
A nfe? (&) &) LLL =
AM 1/2 ’ x“y“z = v
vm'c e VEAEU
a -1mk t ‘ - b _ b -iwqt .
cljx(t) = clf;\e. A B q(t) = q € LIS | L=
E t

(II.2.8)

N & :
a1 o3 (r) 1T 0 () M by (r) + bl (1) 1AM At

[ V8]
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‘Chamamos a atengdo para nossa notagdo no caso dos elé

trons onde E — kx’ kz, g € n se refere ao numeroc do nivel de

Landau e hn sao polinomios de Hermite de ordem n . No mais,

a notacdo € usual, sendo v o volume considerado e €, ©0 ve-
‘tor unitario na direcdo de polarizacdo da luz.

Introduzimos aqui os operadores de campo para elé-

i

trons que usaremos a seguir

¥(x,t) = %n ¢5n(£) agngt) | ‘
(11.2.9)

~ * +

wI(E’t) = %n ¢]§n(E) aEn(t)

Substituindo 1I.2.5 e II.2.6 em 11.2.4 e conservando
apenas os termos que resultardao ndo nulos entre os estados ini-

ciais e finais, ficamos com um produto temporal da forma:

’ - © ik -k)r
[{ A, chkl(t)ck (t)b;(t’){ jd3r¢r;(£,t)e ~M " th(r t) }.
-lﬁu ~H - —c0 '

o~

{Jd3r Vi e 1 TG e b Zk AuVq q(t)ck(t dey (¢! y .

1
8
l.DlW

k ~k).r' = - |
H TR "o H]darﬁ:}’(g,t)e ERIMERY }]

(I1.2.10)

o fator de 2 .vem do fato de que temos em II.2.5 dois termos

iguais criando um foton e destruindo outro (trocando u I XA ).

Por conveniéncia, uma vez que vamos usar o teorema de
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WIck,(ga)‘queremos substitﬁir o operador de ordenagﬁol temporal
P , por uma generalizacdo do mesmo, o operador T . Este ﬁlti—
mo, além de ordenar no tempo, inclui uma mudanga de sinai no ca
so de uma permutagac impar de fermions. Eventualmente o0s opera
doreé' P e T podem incluir sinais diferentes para parcelas
sobre as quais operam, mas em nosso caso, como temos sempre pa-
res de operadores de fermions referentes ao mesmo tempo, pode-
mos substituir P por T sem alterar a expressio. O produto
temporal pode ser separado num produto T de bosons vezes unm

produto T de fermions. Usando

T [ ey, (£) ex (0 bg(t)]= ep (0) ¢p (O by (t')
. -~ ~ ~ ’ ~ ~H

-

e usando II.2.10 como produto temporal na expressac para §@)
obtemos: |
« : o
h(2) 2 = - 1 3 ' 3.t t
<f|8'%/|i> =4 <£f} — | d%rdt | d3r'dr’ .
. 2h2 _
. . r—oo -0
. + . + ‘ 1(15]1"51) CE -ig'z'
.kzkkAhuvoEA(t)cku(t)bg(t')e' e " -
g |
~ - - - -
R M R e R I M AR I A AN A I B
(I1.2.11)

Um novo fator de 2 aparece pols o segundo termo em 11.2,10 é
equivalente ao primeiro, trocando t T t' . ’

Os elementos de matriz entre | i > e [ £> 53 se
rdo nio nulos se um foton de momentum k, for aniquilado crian

do um foton de momentum ER e um fonon (qo) . Portanto
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< f | §(2)| i » ficausando | i > e | f > definidos ante-
riormente: | |

" 2 A, V. T
<:f|S(2% i>= L_dq¢ J d3rdt J d3r'dt’

’ hZ o co

~i{w, ~w, Jt iw_ t' i(k,-kp).r -iqg er’
s e kn kR e qQ n e ~R e -0 " .
' R

C<oo) T J;(z,t)ﬁl(g,t)ﬁi(g‘,t')$1(£'.t'f 11 ¢,>

(11.2.12)

Para calcular o produto temporal usamos o teorema de

Wick ¢ obtemos:

<o | T ITC,e) dp(x,t) $Txe) Bp(x'e') } log> =

- _GO(Et,£t+)GO(£1tt'E|t|+) + Go(ztgzit')Go(Ift';Et)
(I1.2.13)
Aqui : _
(rt.zr't') = i <o T L¥0bp@ .t ] log>

¢ a funcdo de Green (T = 0°K) para um gids de elétrons livres em
presen@a de campo magnético constante. Um cﬁlculopara G° (rt,r't’)

& feito em detalhe no Apéndice 2, e aqui nos limitamos a citar

1

o resultado

Go(rt,r't’) = £ b1 (£) b3 (1) J
. ) n -~

-
P - 00

dw -iw(t-t')
Zn ©

oIk, 1-k{P) e - 1k, ) )

- ) + - - - -
W U.)k n in _ w (.le‘ n in

(11.2.14)
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Aqui
w ="E / h _
kzn kzn é N
(n) _ ) 2m” J1/2
kg’ = [ { €g ﬁwc(n+1/2) } 12 ]
e

: 0 x < 0
6 (x) {_l x>0 s
onde éF '8 a energia de Fermi do gas.
0 primeiro tefmo na expressao (II1.2.13) & Hifefente
-de zero para wq = 0 , o que ndo € satisfeito aqui pois témos
fonon otico e asgim s6 contribui o segundo termo

6% (rt,r't') GO(r't',rt)

Usando II.2.14, obtemos:

6 (rt.r'e)6° @'t 1t) = %k'¢5(g)¢;(;')¢5.(g')¢;.(g) '
At B n n' n'

o0 00

d ~iw(t-t") iw® (t-t')
’ [ 2w j Zn © © '

- O -0

oIk, I-xE)  ea{P -1k, 1)

w-w + in w=-w --in
kzn kzn

o(liy -k eafR-IgD

}

w'-w,, ,* in w'-Wy ..., in
kzn _ kzn
(I1.2.15)

Substituindo 1I.2.13 e II.2.15 em 1I.2.12 , obte

mos:
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ZAREVq‘Vnk, w

~ . 1(k -k ) r
£|80% 1> = { anl Jd3f¢ (r)y e "R}
k' . _1.[2 11 "~ 1‘5' -~
A" ok n'
. o0 ...iq ‘E' . oo e '
fasere @re O epay ) g2 g
=00 n’ ' n -0 e
o -i(w, -~w, tw-w')t ® i(w +w%w')t' ‘
{j dt e kg kg } {I dt' e %o } -
- . - - ’ .

(UK |- %M ye (jx; |-k M) UGS k@ ye (k2 [x; |

(m_mk +1n)(m "wk|+in) (m_wk +1n)(w -wktnln)
' Zz

Ilz :I‘lz nz nt

o (k- [k, 1)8(]k.]_k(n9).Fe(ké?)-lkzl)ﬁ(kggg-lkél)

+
(m—wk -in) (' -mk.+1n) (m—wk'—in) (w'-wké-in)
n? n¥ - n? n’

Resolvendo a parte espaciai usando as fungoes ¢k(£)

definidas em II.2.7, temos: (k,-kp = Q) . n
o«
3. iQ.r.» (xr) = §&,, 8., I '
Jd_r¢k(f) e by - kz’kz+Qz kx’kx*Qx %§$kx
o A it _
(I1.2.17)
onde l k +k!
) lQ 7\2( )
I e
QK k Q
nn”™ nn'
2
n'-n _..3:_ Q2 ,
= 9 2 _qyn'-n 2 . n'-n n'-n A% ~o-
Ige = 27 g CDTTTGERAQNT e Ly 7 G- e
9 n'! Cor
n'>n

_ . o .
Aqui temos Q2 = Q2 + Q2 e L2 "B (...} s3o polind



- 16 -

mios de Laguerre. Efetuando as integragdes com relagdo ao tem-
po, e substituindo a parte espacial pelo seu valor,a Eq.(11.2.16)

resul;a em: :

<£18(H) 1> = OGS 8 5 5
| T 2 Ek' kK, *Q, k"kx“Qx ké’kz+qo Cky o kyra,
nn' 2 X
k vkl “ :
iz (E2X )(Q qoy) ; Y ?)
LI ~ W - *
| A Y
I E k50 iy [KB1)
. J do ( ) ( )
“oo W=w +1n UJ"‘(JJ -{) ""lT]
D
Lok, |- k(“))etk(“'*‘ gD e -1k, Dok -k
(w'wkz+?n)[“+wqo'wk;"in) (w—wkz-ln)(w+wqofwké+1n)
n It . n nt
eGP -1k o gp - 1K; 1) S
(I1.2.18)

w-w, =-in){w+w_ -w,,.=-1in
‘(' kz ) P ki )
n . nt

Integrando no plano complexo em « Vvemos que o pri-
meiro e o 1ltimo termo ddo contribuig¢fo nula pois nao  possuem
resTduos em um dos semi-planos; obtemos, entdo, usando as fun-

¢bes § para eliminar a soma em k'

4wi¢nk 'Az v

- q -
<£|89]i> = R 04 5 §(0y =0y -6 ) *
: I 2 Qx.qox Q,.a k, "kp "q,
ir2k_(Q,"%. ) (Q,~q
{ %y 'y o1, 1t .
k;n Q#- Aot
X nie hR’ nn
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0k, |-k{B) o k{h -1k +q0, )

w W
ﬁ;*qoz A4 ﬁz

eck(n’-lk ) 8k, +a,[-kB)

_ } - (11.2.19)
o tw - ;
- kp Yk, ¥

R nz n% qoz

"Para efetuar a soma enm kx' nos referimos ao Apéndice

L3

1, e usamos '—Eﬂ—  onde N, € inteiro tal que
0 <N, < ——X—;— Al&m disso, condigdes de contorno periddi-
2TA ‘ : '
cas dao
2T - ALl
Q, = —m e Q= T W
ooy Y y oy 7

Assim temos:

- Tomando lim L+ « e passando da soma a uma integral

obtemos finalmente

. ia2(Q.-q0 Dk L.L
e Y oy X = ...._x_l.- GQ

'Aqui devemos notar que o momentum € conservado no pro
cesso; k, -~ kp =4q, ., e que portanto, dq & dé ordem do mo-
mentum do foton.

Isso nos_permite-fazéf dués aproximagSes que tornam o
" resultado mais simples e que sdo validas para‘ q, ‘pequeno. Va

mos desprezar 9o, ‘em face a kz' e vamos tomar wq = Wy in-
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dependente do momentum, desprezando efeitos de dispersaoc. Como

Iq_L é simétrico em n , n' podemos trocar n em n' no pri
nit* : '
~ meiro’ membro da expressao I1I.2.19,
- - k2
Lembrando que wg, = (v + 1/2)w + " temos den-
Zm :

- I Ll - n
tro das aproximagoes feitas:

atlx, |-k e kP -k va,, 1) e(k(nﬂ—lk 20 (k;*a, [-kEE )y

[} : - w - W . 1] + W -
kZ ¥ q’O q’O kz . qO kZ : kz * q’OZ
n n' n n' .

) 4

o1k, |-kBho @i,y e @i De(lx, kB
~ +

k q T k. q 'h
z 02 ' _ _ ' _ z'oz
__m*_ (n n)wc W, Wy (n n)wc —_

*

(I11.2.20)

Notando que os numeradores no resultado (II.2.20) sdo ndo nulos -

para kég) > kg%') ou seja n' >n e que _kgg) = 0 se n:>nb,

onde n, & o nivel de Landau de mais alta ordem ainda ~ ocupado

" no estado fundahental, podemos escrever 1I.2.19 como:

| (2% ..4vi¢nk %Rquo 2 ‘;o l |2‘
<f|S i> = S{w, =w, =-w )6 1 .
: 2 ky “kp "9%+Q 15n n=o gn'
. m ’ -
Y ) (n) .
. mldkze(lkzl k@ e -1k )
. 1 - 1
B e T - o K ao & )
_ z ' - w ~(n'-n)w,, - ———
— - W, ~(n'-njuw, o " c n*
(11.2.21)

Finalmente, rearranjando a expressao acima,obtemos pa

ra <f|§(2%i>



(2 _ iZVnkR'AgRVq ' n, R
<f|8*i> = §(wy ~wy ~w) Y2 |1 _ ] .
th2a? 2 R n>n n=o qL

1” o (Ik, |-k B e (kB -k, 2 -n)w, ‘
: Y F (11.2.22)
0 " _E_§_)2 - (_(n‘--n)wc)2

-0 (m
- m

Ao obter a expressao acima, somamos sobre todos os pos

siveis estados finais de fonons (go) e usamos a Gq?,Q . As-
sim temos o elemento de matriz S entre um estado EgigiaI de
nkg fotons € um esﬁado‘final onde um desses fotons & éspalhado
-com momento k

~R
“notagdo, continuamos a usar ¢q (sem o indice ©) para o momen

, com emissao de um fonon. Para simplificar a

tum do fonon, mas tendo em mente que q = k, - ER .

I1.3 - Eficiencia Raman, Coeficiente de Extincdao e Seccio de

Espalhamento Raman.

As tres grandezas citadas acima sao formas alternati-
‘vas de caracterizar o espectro Raman e sao vastamente'usadas na
literatura e as vezes alguma confusdo € gerada. Por isso, dedi
camos o Apéﬁdice 3 a uma clarificacao do signifiéado de c&kidma
das expressOes. Todas elas estao relacicnadas com a probabili-
dade de transigdo entre os estados inicial e final, por unidade
de tempo..lChamamos a atengdo de que nosso cidlculo foi feifo pa
ra luz espalhada com momentum bem definido ER . Na realidade
0 que se mede numa experiéncia Raman & o nimero de fotons reco-
lhidos por unidade de tempo por um detetor. Esse aparelho dete
ta todo foton espalhado em sua diregdo, o que abrange um peque-
no angulo s6lido d§ . Portanto, as grandezas definidas em A-3
estdo na realidade relacionadas com a probébilidade por unidade
-de tempo para um fofon ser espalhado:com uma gama de -momentos

dentro de um pequeno dngulo sodlido.

.

kp
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| 'Com esta ressalva, prbsseguimos para calculaf Pfi y
a probabilidade de transigao por unidade de tempo, a partir.de
<f|§|i> . | ‘

Para achar a probébilidade de transigdo W%i(w) , na
‘aproximagio estabelecida, devemos substituir 1I.2.22 em I1.2.2.
Ao fazer i;so, fica claro que a expressao para Wfi(w) contém

o quadrado da 6(wk£ _.ka - wo) . 7 Para obter Pfi vamos re-

escrever esse quadrado como:

T/2 .
. _ 1im 1(wk "wk 'wo)t dt
8% (0 mwy mwg) = 8wy ~wy =W,) Ty e 4 R "
g "R 2 R © 1/2
_ lim T

E R

Como, por definigfdo, a probabilidade de tran51gao por

. Wey (@)
unidade de tempo &€ dada por 1£$ , temos para um momento
bem definido kp T
2ny v?

P, (k)= 6y -w, ~w ) ——2— | AoV |7 -
fiv-R kg' kR o w3 LR "¢q

Ny 2k, |-k e B -k Den)e, P

, n>n nZo IQLl j kzqih 2 ' 2 dkz
. of e (ag - EE)? - ((n'=n)u,)
(I1.3.2)

Para achar a probabilidade por unidade de tempo de um foton ser

recebido pelo detetor, devemos somar para todo kp contido no

ingulo sblido 4@ .
. o
Po.(dR) = §  Po.(ky) = ] jkz P.. (kp)dk,d®  (II1.3.3)
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Usando a Gtwkg - ka -.wo) e a relagao entre kp e

ka para efetuar a integracao em K; obtemos:

2 2

@)= — . - kg “Pry
P... = . - l l
£iv (2m)3 c3 8;3/2 31[#)\4 LR Cl

n

;5 2J°° 0|k, |- k(n))e(k(n)-lk 2 (n)e, e
. Q
) & . k_q. 1 A
n'>n n=o z'z ' ,
- an' -e (wg - " ((n'-n)w_)?
m* .
(I1.3.4)
onde w = W - .
kR k£ o
Finalmente, tsando que Wp = W, >> W, e a rela-
¢do ‘entre W e k, obtemos:
2 2
. v wk£ ZHkRv
P.. = . - . “tA \'s
513D (21)3 ca€;372 T3 A4 i ﬁ? QI
2, 2(mu o ([k, |-k ENex®-x_|) |2
1L HEO IqLI j X, v q_h a0
nn' - (v, ~ 2232 - ((n' ~n)w )2
o ‘m*
(11.3.5)
Onde 3303 6rx =
2n3h w, (eR-eg) R _
|A, gV ql (—— - ) (I1.3.6)

.yam*%wk£ka) €2 g2 w 0

A eficiéncia Raman (A-?) & essencialmente a probabi- -

lidade de ter um foton espalhado na direcdo do detetor, quando

ele atravessa o cristal. A eficiéncia Raman depende essencial-
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mente da espessura do cristal (a palavra cristal aqui e usada
no sentido, ﬁﬁo do cristal reai como um todo, e sim da regido
de interesse para o processo), ou seja, do caminho que o fofon
aeve percorrer nessa regido. Uma definigdo mais gerél € dada
por Loudon,(s) porém & de interpretagdo fisica mais obscura .
Como vemos em A-4 a eficiencia Raman Sp € dada por

s

Pfi(dﬂ)L

S, = - (IL.3.7)
R nzceml/z .

onde L & a espessura.

A seccdo de espalhamento Raman o e o coeficiente de

extingdo h diferem entre si por um fator de vblume.(A"4)

P..(dQ)v

do = —H (I1.3.8)

- n,Ce ‘ — .

L ©

P..(d2)

dn = —£fi 7 (11.3.9)
nyce,

Aqui notamos que se a secgdo de espalhamento tem unidades de
area e que portanto o coeficiente de extingio tem unidades de
(comprimento)'l. |

Pode parecer estranho que a secgao de espalhamento as
sim defiﬂida dependa do volume. Salientamos (A-4) que, apesar
da analogia formal com a definigdo de secgido de espalhamenfo pa
ra processos menos elaborados, a secgdo assim definida g€ a sec- -
¢do de espalhamentoc total vista pelb foton e nao a secgao de es
palhamento por "centro espalhador", devendo, pois, depender do
volume. Aqui notamos que em seu trabalho,(ﬁl Genkin et.al. da
uma secgio de espalhamento com dimensdes de qm'l. que a rigor

& o coeficiente de extingio.



Finalmente, definimos a secgao de espalhamento dife-
rencial, gque inclui a forma da.linha Raman; ou scja,ondc se omi
te a4 integracdo sobre o espectro de frequéncias (o coeficiente
ée extincio na sua forma diferencial & obtido imediatamente omi
tindo o volume}.

Usando I1I.3.8 e a definigao de Pfi(dQ) obtemos ime

diatamente: ’

n o " . (nY) (n)_ v 2
Ao io g 3 ZJ dk,2 () 8 ([k,|-kp70 (kg - [k, 1) 1%
qal,s Zol ag ka1
dodwp S e (wy - 2Ly ((n'—n)wc)z
m
Sy - oy - w) (I1.3.10) .
k k o
' R ‘
B = .a .
¢ - ‘e wov(eR ez) ( 11 )
4 2ctm*2q2ndh AM o Fp
2
2 AZq? o -=- q? 2 *
. n! j.n'-n 2 1 n'-n . A% o
Ilcu‘ B e Ly (7 ad)
nn' '

Onde Ls(x) sao polindmics associados de Laguerre. Nos concen
traremos no estudo da secgdo de espalhamento diferencial no res
to do nosso trabalho, ressaltando que tendo esta grandeza qual-

quer outra pode ser facilmente obtida.



IIT - INTRODUCAO DE VIDA MEDIA

III.1 - Estados Quase-Estaciondrios

Na parte II, ao calcularmos a secgdao de espalhamento
Raman, tomamos os estados de fonons e elétrons como estritamen
‘te estacionirios, ou seja, como estados de vida média infinita.
Na verdade, esses estados interagem ;ntre 51 e com 0 resto do
" sistema e sao na fealidade estados quase-estacionarios, isto e,
estados de vida ﬁédia muito longa, comparada com os periodos
caracteristicos, mas finita. Esses estados sfoc caracterizados

)

por uma 1ei de decaimento exponencialg(Sb que determina a pro
babilidade de, apds decorrido um certo tempo, a quase-particula
considerada ainda estar no estado que ocupava inicialmente. Mais
explicitamente, se sabémbs que no tempo inicial t; . 2 particu
la estd num determinado estado E , a probabilidade de encon-

trar a particula nesse estado no tempo t é&: (I << wg , fre-

quéncia caracteristica)

[ o (x.t) o5(x,t) d’x ~T(t-t,)
Pp(t) = —4—2= = = e (III1.1.1)
J dp(x,t;)0p(x,t;)d%
onde
| J@;(E,ti) dp(x,t;) d°x = 1 (I11.1.2)
(10)

Para tratar estados quase-estacionarios, notamos

que, a equacdo (III.1.1) & obtida se acrescentarmos & dependén-
. : ' P -r/2(t-t3)
cia temporal do estado estaciondrio, um fator e ,on

de t; e definido por (II.1.2).. Assim, a dependéncia temporal
da fungiao de onda Qch’t) no caso de um estado quése—estacio-

nirio &€ da forma
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onde ti < t

I11.2 - Propagador de Elétrons

Vamos estudar as consequén;ias para o calculo da sec-
gado de espalhamento, da introdugido de vida média nos estados de
elétrons. Vemos_claramente; da formula (IX.2.12), que a parti-
cipag@o dos elétrons vem através do propagador Go(gt,%'t') cal
culadb.no Apéndice 2. Nesta secgdo, recalcularemos Go(gt;yt')
para o caso de estados eletronicos quase-estacionarios. Fare-
mos uso da dependéncia temporal dada em II.1 e em linhas gé;
rais seguiremos o mesmo raciocinio usado em A-2. Definindo ty
comd sendo o temﬁo em que a probabilidade de éncontrar a parti-
cula no estado especificado & 1 (ver II.1.2), temos para 0os ope
radores de cémpoi . ”

@I(E,t) =‘£n ¢kn({) ay e 1wnkzt . P/Z(t t;)
~ ) (I11.2.1)

n(E) akn e e .

i;(g.t) = ¢

A

)
kn

Seguindo Fetter e Walecka,(gb)

expressamos 4, =~ em
termos de a(+)5n e a(_)gn como foi feito em A-2 e obte

mos:

“i“nk t -r/Z(t-ti)

bp(z.e) =} b(@ayy @ 2 e +
En>k(n) ﬁ ﬁ
z""zF _ .
~iw . t =T/2(t-t.)
+ ) ¢15(£)az-)1£ e nkz e | 1
Kk, <k{B) B n
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fug pt' =T/2(t'-~t,)

~+ X o4 ,
‘1’1('{ t') = l).; . ¢k(£ )a(*'Jk c e +
E >k(nJ n n
- iwg t' -T/2(t'-t.)
;n - ¢E(£')a(_)k e "z e 1
3 n
k,<kzp
d (111.z2.2)

Aqui, o operador acyy se refere a um elétron e 2.

a um buraco. O propagador Go(zt;gt') dado pela equacggo
i6%(rt,r't') = <o | T [ dy(r,e) dpx,t') 1 lo>

nos diz essencialmente que uma particula é criada em t' (a?+))
e destruida num instante posterior t (isto g, se t > t' , en
tao t' = ti) , ou que um buraco € criado em t (at_)) e des-
truido em t' (ou seja, se t' < t , t'= ti-.). Portanto, te-

mos, notando que a(“)]¢0> = a(+)|¢0> = 0

: -iwg p(t-t")
i6%(rt,r't)= { 6(t-t") 2"
t'=t,

¢k(r)¢k(r ) e

m n n
z>kzF

hﬂWhﬂ

—P/2(t—ti) -P/Z(tLtg
. e e - o(t'-t) ¥ ¢k(r) ¢k(r } .

t=t. % <k0ﬂ n n

-imkzn(t—;j -r/2(t-ti) —F/Z(t'—ti)
e e e :

(I11.2.3)

Substituindo ti' pof'seu valor em cada pércela e in-

corporando T & frequéncia, "obtemos:
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. . T .
;0 ety o ' N : ) Tileg -iz)(t-t)
A = T oy (o3 (1) (oce-t) o([k, |-k{Ph e " 2

-~ n Il

-i(mkzn+i%)(t—t')

- B(t'-t) e e (kM -x_|) }

(II1.2.4)

’

III.3 - Inclusdo de Vida Média na Seccdo de Espalhamento

Como vimos na secgdo II, a unica parte que ‘contribui
para < f IS(z)I i > , no produto temporal €& dada por
Go(gt,g't')Go(E't',Et) . Bste produté e facilmente obtido usan
do o resultado III.2.4 da secgéd anterior, e contém todo efei

to da inclusao de vida média nos estados de elétrons.

6O (rt.x't) G° (x't, )= L 0@ (9 ()

ant B - n n' n'

3 _'L -~ ~1 1t ‘—I: ' -
el(w%z 12)(t't) 1(wkzn +12)(t t)

{o(t-th e e

*

| L -i(o +i£)tt-t0.
0k, |-kBe W |k; ro(r-t)e  mz 2 .

'-i(wken-—i§3(tLt)
e . z

o (kg 1-kFhre k-1, ) )
(I1I.3.1)

Resta agora,introduzir no calculo, a vida-médié para
os estados de fonon. Gostariamos de seguir o mesmo raciocinio
que utilizamos até agora, e voltando a formula II.2.11 vemos
que o fonon & criado no tempo t' , que passa a sef o tempo ini

cial t, para estes estados. O tempo t final, no entanto ,
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depende de como gpncrallzamos a grandeza que estamos calculdnuo.

_Vamos generallzar a probabilidade de transigao fi(to) como

sendo a probabilidade de encontrarmos um estado de fonon e um

foton espalhado quando verificamos o sistema num'temﬁo t,

t, * @ . Com essa definigdo para Wes fica claro que a depen

0
déncia temporal para os estados de fonon & a forma

iw t' -y/2(t.~t')
e ° e °

onde t  + @ , como o estado assintdtico final. .
Como consequéncia da generalizacdo do conceito de We.,
a relagdo entre a probabilidade de transicdo por unidade de tem

po Pfi e Wg; (=) deve ser também generalizada.

O
. . =Y(t _-t) P..
_1im _1lim 0 _ £i
Wfi(m) = to+m wfi(to) = to+w J Pfi e dt = x
(111.3.2)

Isto nos diz que Wfi(w) estd relacionada com a pro~

"babilidade de criarmos um fonon em t e ele ainda existir em

t, - Notem que se Y = 0 recaimos na definigdo usual. ( ver
11.3.1)
Podemos agora prosseguir substituindo o produto T na

expressao II.2.12 para obter:

i(k,~kpl.r

<£5(D 1> ——-——ﬂ A (arro ) o -+ 7R ¢k.(r) } -

) k

- 00
to nn' .-

: : t t -
L ‘ N O (s} : o p
o eig.T % i (wy, ~wg, )t

et o) eI ) 3 far faer o AR
- @' i ce -

o0
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. . r ) . X LT+ .
lwgt _E(to't ) ~1i{wy -wk'~1—f—)(t“t )
c e e - {o(t-t"Y e nZ nf .

l -i(wypr-~w ~1—-~ t'-t
-eclkzl—k(“))e(k(“-lk;|3+e(t'—t)e1 N e

8k, |- k(n ))e(k(“) lkzl), } (I11.3.3)
onde I = T, .
Devemos resolver as integrais em t e t' , uma vez

- que o resto da expressdo nio € afetada pela introdugdo de vida

média. A primeira parcela na integragdo, usando 6(t-t') para

obrigar t' < t » MOS da, fazendo wkg' ka = w
t, t
lim ° [0 -1 (wtoy "wk'"ll“—)t 1(wg 'Wk'+wo‘1£"“)t' —%(towﬂ)
t+det|Jdt e - nZ nf e n? pt e =
o L. ¢
. .l'l+1-\| , »Y . t
to 1(wkz"wk£+m0_1_7")t 7 (tt) N p4rt. |©
X e ] e ~i(wtwy ~opri-i=~<—)t
lim . n n kz k 5 .
t a0 |OT o {e n? ¥ }=
v “ilurey ey, -1t ) o
n n
t
o . v
1 i ~i(e-w )t -5(t -t')
- . %1Tm I dt' e o e 2°0
1
i(m'l-wkz_wk'_ir';r ) O o
n” n
(II1.3.4)

*

De forma‘anéloga, resolvemos para a segunda parcela,

onde t' > t .
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.t ! +

et SN et oY er ey cay =i Lr T
lim fdt' e l(wké wkz i —mo)t . 2(tot] cl(mké mkz 1— w)t )
Eﬁm j N n' n nt n =
t .
' o . LY '
. 1 lim e —1[w-wo)t -5 (to—t )
- s | L' € e
S . I'+T! o .
1(wk.-wk -1 — - -co
nz:‘ nz
p (II¥.3.5)

Substituinde III.3.4 e 1II1.3.5 em III.3.3 obtemos

uma expressio andloga a II.2.19 , onde a integragdo em t' cor

responde a Zﬂﬁ(wkz - ka - w_ ) e no denominador foi introdu

0
zida uma parte imaginaria correspondente a vida média finita dos
estados eletrénicos. Procedendo da mesma forma que na secgao
II, obtemos uma expressao semelhante a 1I.2.21. (Note que as

expressoes III.3.6 e II.2,21 sdo identicas no limite T, T' e

Y+ 0.)
t .
0 . : Y
. "1(&’& )t' —m(t _ti)
<fls(@|i>= {Jdt'e (o) e i 0 } .
lim -0
to+oo
Y . |
Zéfnkg AzRYqV goll [2Jdk o (|k |—k0ﬁ)8(kﬁﬂ_|k |);
h22w2)2 n>n n=o q , Z Z zF 2F z
nn' =-ce
. 1 : -
| . y
K q T+ k g T TeT!
;*z ..(n'_n)wc-w+1_l‘_2__. w_(nr_anc_ sz ,i :

(I11.3.6)

A integral em t' fica:
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t
ot . “iomw rip)tt | ©
Lim e 1(w—m0)t “f(to-t)' -5tg e -
t'e e s o =
Q;w =1im . LY
. £ -1(m-w0+17]
—ifw- t .
=, e - | (IT1.3.7)
to™® -1 (w- W, +ix ) o

F

A probabilidade de transigao envolve o modulo quadra-
usando

do de <f[5(2)|i> . Quadrando a expressdo III.3.6 e

ITI.3.2 para Pfi obtemos:
| y 2ivn AﬂRqu
Pfi= 2, (Y2 l 2 o
(w—wo) +(7) h22n2)
n, o ®
2
1T 1P kg el kR e 1, )
n>n n=0 M, .7
1 . 1 2
hk_q ' , k q 1
z'z - IS i et o _ ztz -+
( - (n n)gJc wflnfm (w-(n n)wC — +1 5
(I1T1.3.8)

m

Finalmente, procedendo como na secgao II, obtemos pa-

ra secgao de espalhamento:

. n 0
d’o | °J k(") (n)_
Tas Cql L L [dk, ek, |-k, F)e(k,p’ -k, |)
“ Qipsn no e 2
(- L 1 y |
: kK. q1r L K_q i \ )
-(n'- -z z_ ,;I+0 + (e _ ztzo _ LTHT
(w (n'n)wC — i 5 ) (w+{n n)wc m*_ i > )
Wf“ — (I11.3.9)
(wo=w) - ()
onde C_ & dado em (II.3.10) ¢ w E wy, -w &€ a frequéncia
: k£ kR
' ,T' e Y0

q
i . No limite em que

da "excitagdo'" criada no cristal

recuperames II.3.8 como era de se esperar
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A expressao III.3.9 foi obtida supondo um amortecimen
to real. Na verdade, o amortecimento pode ser mais geral, (10)
englobando parte real (decaimento) e parte 1mag1nar1a {renorma-
llzagao), ambas dependentes da frequéncia, Essa generalizacgao
'pode-ser facilmente incluida, pois nao acarreta nenhuma mudanca

substancial no procedimento aqui adotado. Fazendo —%— =

= Y(w) - iP(w) obtemos a generalizagao da expressfo I11.3.9.

I = Tw) L)
- B ek -k By e Mgk |y
I(w) = Cq 'z Z IIqi'Iz {J dk z' “2F - ﬁF z' -
n'>n n=0 ' e (w-(n‘-n)wc- 272 0T 3
' m* 2
" elk k3 ek, 2
S (u+(n'-n)u - f29% jrer
w*(n'-njuw, - > )
L(w) = 1. | Y (w)
T (w-mw -Pw))? ¢ Y(w)?
(I1I.3.10)

Podemos dividir a secgdo de espalhamento como fizemos
‘acima. Uma parte que depende do tipo de interagdo considerado,
ou seja, das hamiltonianas de interagido e a outra intrinsicamen
te relacionada com a particula espalhadora. Normalmente L{w)
varia drasticamente com a frequéncia, tendo um pico_ém torno de
um certo valor e determina a fofﬁa de linha Raman, enquanto que

I(w) € praticamente constante na regido relevante e dd a inten
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sidade Raman. No caso ressonante que estudamos aqui, esse es-
quema simﬁlificado nio & valido, pois 1 (w) pode depender for
temente da frequéncia. Por motivos de ordem pratica, continua-
remos usando a nomenclatura ''forma de linha" para L(w) e .”ig
‘tensidade'" para I(w) . Usaremos as expressoes entre aspas pa
ra lembrar quc elas perdem seu significado usual e sao apenas

s

denominagoes para L(w) e I(w).

ITI1.4 - Seccdo de Espalhamento em Funcao da Densidade‘Espectral

e Propagador de¢ Fonons.

Para achar a forma de linha L(w) , devemos relacio-
ni-la com grandezas conhecidas ou calculaveis, uma vez que o a-
mortecimento, introduzido fenomenoldgicamente, nidc tem sua for-
ma especificada. Voltaﬁos, portanto, a expressao (II.2.11) e
supomos que -.b;(t') .se refira & criagdo de um fonon ja per-
turbado pela interacaoc com o restb do sistema. Podemos reescre
ver esta expressdo como:

2A .V © . w ,
_ -i(wy mwp Jt
- 9o /H“"‘j d3rdt J diridt' e RS

. -

<f|§(2)|i> =

iCk,-k ). -igqeer

- <1 B+ t')|0> e e -
| ol ) -

ceo ] T BT @0 @ i) T ey
(IT1.4.1)

Expressando o produto temporal em termos de propaga-

dor Go(gt,g't') e usando a expressao III.3.1 obtemos 0
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analogo de III.3.3.

' © i(kg=kg).T %
ef1s(®his= 28 v /AT {Jd3r¢ (r)y e ~ 7 “or. () } o
1571 RZ"q," "ky Ek' ne- ko

an ¢ K n'

o o 00

{[arr 6 S ¢k(r)},.J tfar e

hod |
- 00 n =00 w00

-i(mkg_ka) t'

- .I'+I" 1
-1 (uy_-wkr-itsn) (-t )
¢<1|ba (t*)|0> {8(t-tYe ﬁz nf 2 .
o _

) . o |
—1(wk.—wk-1~§~)(t -t)

8|k, |-k ﬁﬂ)e(k“”-|ké|)+e(tut)e nf  n?

0 ({k, l-k(n )) G(kgg)-lkzl) } (I111.4.2)

Essa expressdo & semelhante & III1.3.3 , diferindo so
mente nas fungdes de t' . Procedendo da mesma forma que na

secgdo III.3 obtemos com q = k, - kp :

2wiAg Vo /iy L
(2) - ° 2 o (0 |
<£]5@) 1> —— 7311, 1 fax,e i -k (k- [k
h2n2a2 a'>n n=o AL, z
. nn -0
1 1 |
-] : + : ‘ } .

Tk q t k qff '
2z " g s I4T et _ _z'z T4
" ~-{n n)wc w+i— Q (n n)mC — ti—

o

. 1“ J dlt‘ e'ibjt' <1|.b-;(t'|)l0>

(I11.4.3)
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Para obter a probabilidade de transigio Wes devemos
achar o médulo quadrado da expressio acima. Isso implica emter
mos um resultado proporcional ao quadrado do modulo dé integral
em t' .

: . (11)

Antes de prossegulr, citames Zubarev como refe-

réncia e introduzimos as definic¢des de fungdo de correlacio no

tempo e densidade espectral para o cdso especifico de fonons.

il

Fq(t,t') < bq(t)bq(t') > S

J omiw(t-t') Shw/KT

Falt.t') = J(widw (I11.4.4)

L]

+Hw/ KT

J ) = (e -1y g 6 (wHie) - 6 (u-ie) )

Aqui, T & a temperatura, Gq(m) a transformada da funcgao de
.Green a tempo duplo Gq(t—t') definida segundo a referéncia
na seccdo IV.1 e o valor médio & tomado sobre um ensemble

grancanonico na forma (IV.1.2) ; Para o caso particular de

T = OOK a média se reduz ao estado fundamental e toma a forma:

Fq(t.t‘? = <0|bq(t)bq(t'?]0> = E <0|bq(t)|r><r|qut')|0>

(III.475)

Aqui r € um conjunto completo dos estados de fonon,

1 realmente contribui na soma. Portantao, te-

mas apenas v

- MOs:

Fa(t.t') = <0]b () [1> <1|bg(t') 0> (111.4.6)

Para achar a probabilidade de transig3o, queremos o}
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modulo quadrado da parte temporal em III.4.3

<0 o« oo .

f . 2 .
1| ~iwt’ + o 2 dt' dt —iw(t'-t) |
E?J& <1]bq(t)]0>dt J o J 7 € ;

-

<0by(2)]1> <1]b;(t')[o>; -

r

oo o«

J dt'  iw(t-t') Fq(t-t‘)

27

]
Ny,
[a B
+

-0 -0

(I11.4.7)

Usando III.4.4 temos que a expressdo acima pode ser

escrita como:

0 o0 oo

lim J dt"j dt iw(t-t") de. emiw' (t-t') VKT ;o0 o

T>0 | 27 2T

0 oo

L 1 1 2 L. 1 ™

- lim J dwt /KT g () j—%%— el (0TIt sy =

-0 -0

lim dt'  h |

= 10 1 J S KT g ) | (III.4.8)

-0

Usando a relagdo entre Jq(m) e a fungao de Green te

mos: .
o0 1]
H 1 2 [l . hw/KT
1 J e~ 10t bt ey o dt'l = {J dt.y L _ e o
VT . I q I 1im _m2n 27 éhw/KF_l
- T»0 .

. {Gq(w*is) - Gq(w—ie) }.
(I11.4.9)
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Passando o lim T+0. , obtemos:

eI—i'mt'<1|b‘”(t' |o>dt” . { ng } 3 {G +i - G% -3 }
I q(t") = 2w 1 7y 16q(w+ie) q-i€)

-0 -0

(I11.4.10)

Finalmente, usando II.3.8 e a definicac de Pfi(dﬁ)

obtemos:

a%%a = I(w) L(w)

L(w) = g 6 (wtie) - Glu-ie) } = - = Iin 6, (urie)
conde €+ 0 e I(w) & dado por III.3.10

Na secgao IV obtemos a fungao Gq(m) para os fononé
levando em conta a interagao elétron-fonon, o que nos leva a
uma expressdo calculdvel para L(w) . Conseguimos tambénm nes-
. sa mesma seccgao uma forma para o amortecimento Y(w) - iP{w) ,
introduzido fenomenologicamente na éecgéo I11.3 .

Convem notar que nossa definigao de Gq(w) , transfoz
mada da funcdo de Green a tempo duplo Gq(tnt‘) , difere da de
Zubarev (11) por um fator de 2n , o que se reflete na relagdo

III.4.4.
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IV - CALCULQO DA "FORMA DE LINHA"

IV.1 - Fungdo de Green a Tempo Duplc Dependente da Temperatura

Para o calculo da forma de linha convém introduzir a
funcdao de Green a tempo duplo G(t - t') . Nesta secgao, segui

mos o artigo de Zubarev (11)

e esfgbelecemos definig¢oes e pro-
ﬁriedadés que usaremos. Embora estejames, no moment@, interes-
sados eﬁ T = 0%k , aproveitando a poténcia do métodé, nesta sec
§5o trabalharemos com fhngaes.dependentes da temperafurh para
"~ -uso futuro, e fazeﬁos o limite para T = 0°k ao fim do cadlculo.

A fungdo de Green a tempo duplo & definida como:

G(t-t') = << A(t):B(t') >> = ~ i < T { ACt)B(t*) } >

(Iv.1.1)
onde o valor médio € da forma:
. o _H
<c0>=9Y1r (e KT g (IV.1.2)
sendo
1 -H/KT
Q" =Tr e
H = H - uN. - - (IV.1.3)

s

”~

Aqui, T & a temperatura, H a hamiltoniana independente‘ do
tempo, N o operador niimero total de particulés e A(t) e B(t)
Sa0 operadbres A, e Bg ., expressés né representagdo de Hei-
senberg. Sera ﬁtil.para ndés obter a equégﬁo de movimento para

a fungdo de Green, assim definida:

&<A(t):B(t'> = ~ iB(t-t')<A(t)B(t')> - ind(t'-t)<B(t')A(t)>

(IV.1.4) .
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n = *1 , onde a escolha depende do problema, sendo geralmente es
colhido o sinal ‘(+) para coperadores de bosons e (-) para fer

mions. A equagao de movimento fica:

é% G(t~tY= -1 i% {e(twﬂ)%<A(t)B(t9>— in é% {e(t%t)}<$jﬂ)A(t]> -

rd

16 (t-t')< %%(t),B(t')> -ing(t'-t)< B(t') %%(t)

-i8(t-t) < [A(£),B(B)] >+ << S20e):B(e") »>

(IV.1.5)

Usando
4 8(t-t) = §(t-t")
dt -
e
it —%%(t) = [AM).H].
| obtemos:

i d Gy = s0-t) < [ACE),B(O], > + — << [A(t),#]5 B(x) .

| (IV.1.6)

Analogamente, podemos definir as fungbes retardada e
avangada 6 _(t-t') e 6, (t-t') que formalmente obedecem a mes

ma equagao acima:

-10(t-t') < [AC),B(£")], >

Gr(t-t') << A(t);B(t') >>

<< A(t);B(t') >>_ = i8(t-t') < [ ACE).B(t')], >

G, (t-t")

.

(IV.1.7)
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IV.2 - Calculo da Funcdc de Green a Tempo Duplo

. Estanda interessados na forma de linha Raman na Tre-
gido W n nw_ devemos tratar com especial atengﬁd a influén
cia da interacdo elétron-fonon. Ndo que em principid a contri-
buicdo desse tipo de fendmeno para o amortecimento seja  maior
qﬁé a devida a outros tipos de interagdo, mas principalmentc por

. ,

que estamos numa regido onde hid ressonancia entre osidois siste
mas. Nessa regido, o amortecimento devido a interagao elétron-
~fonon pode variar drasticamente com a frequéncia w: ou com O
.campo. HO'(através‘de mc) , a medida que nos afastamos_ou apro
ximamos da ressonﬁncia. Quando o efeito desse amortecimento so
bre fonons foi bastante forte paré se sobrepor ao amortecimento
.de "background" devido a outras interagoes, a linha Raman aparge
ﬂceré fortemente desviada aa forma Lorentziana, refletindo pro-
priedades do sistema na regido anomala.

Nessa parte, calcularemos a funcao de Green a tempo
duplo dependente da temperatura para elétrons e fonons em pre-
senca de campo_magnético constante, para um sistema de fonons e
elétrons, levando em conta a interacao elétron-fonon; 0Os efei-
tos de outrés interagtes nao incluidas nesse modelo, mas exis-
tentes no cristal, serdo levados em conta adicionando ao amor-
tecimento uma contribuigio de '"background" independente da fre-
quéncia e do campo magnético.

Prosseguimos aqui péra calcular Gqﬁr€)=<<bqﬁ3;b;¢9>>
e Gkn(t t' ) = <« akn(t) akn(t ) >> cujas descontinuidades Qos_
darao 1nformagoes sobre o amortecimento para fonons e elétrons
respectivamente. |

(11) escreve-

Seguindo o método sugerido por Zubarev,
mos as equagodes de m0v1mento pafa as funcgdes de Green G (t t )
e Gkn(t t') . Essas equagdes sao acopladas através da parte

interativa da Hamlltonlana ¢ para resolver 0 sistema 1ntroduz1-
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mos aproximagdes apropriadas que levam a um desacoplamento.
Assim, temos, usando (IV.1.6) e as definigﬁes de

Gq(t-‘t‘) e Glin(t-t')

: = ‘_t + _1_ 0 .- + ¥
iy Gq(t—t) §(t-1') < ['b%(t),b%(t)] >+le << [b%(t),Hl,b%(t ) >>

4

i ;—t Gl_ftt-t')= S(e-t) < [0 ’a;_c(t)]f +'-11{ << oo ’;{]:a;’i(t') w7
i 5 1 n - n

(IV.2.1)

Precisamos especificar H=H - uﬁ onde N = ) a;n a, € ¥
kn = -

.se refere aqui ao potencial quimico para os elétrons. A hamil-

toniana H inclui a parte eletronica He , a parte de fonons

Hf - a parte interativa Hef abaixo:

+
He = %n EkZ agn agn
-~ n ' ) i
- .+
He = g'hm bqbq (Iv.2.2)
LR [ opt) o' To &r 1 ay a, (bgebl)
' foy - -@ A ' R
q

Onde relembramos que em nossa notagao k ~ kx,kz,o' ¢ nos refe-
rimos a (I1.2.17) onde a integral na expressao para ﬁef € dada

em termos de 'InE: = Inn' , opde.usamos ko= ke +a, . (Na
x Gkyky
. ~ . ’ - (0 P 1
_expressao de Iﬂkxki trocgr nkx em n'k’ equivale a trocar

nn'

q, em —qx) . Obtemos finalmente:
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iy 1 + +
H = T a a, .+ T bb + V. I a a b +b

%n Ez kn “kn g a4 g°q En q nﬁr §+% k ( q _3)

- ﬁl% 94Xx ny _
onde
1 k22
Tkz = Ekz - u o= (ar ) —E — -y - (IV.2.3)
Zm
n n :
Voltando a IV.2.1, devemos calcular [ bq(f),ﬁ ] e

[ agn(t),H ] . ‘ o
Segundo IV.1.3,

iHt -ifit
t =
bﬂ( } = e bq e

€ portanto,

[ bq(t),ﬁ 1=l At/h [’bq,ﬁ ] -1 fit/h

Mas, temos:

Il

* | + | +
éfth'[bS'bq'bﬁ']—kénn VQ'Inn1a5+ﬂ'aE [bﬂ’(bQ'+b'qJ]_
Eand - ~r 1 X Il nl.

[b ]

- -

1
=
€
Uﬂ
+

[~
<
s

(1Iv.2.4)

mnotando que et He/h et He/Tt . 1 podemos achar:
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[ bﬁ(t)'ﬂ ] f‘hmq bﬂ(t) + % Vg Iin, @

; (t) ak_(t)
Hnnl ‘ ]_:!gtx -

n

-q

-t

Sr= o+

(IV.2.5)
Como [ bq(t),ba(t) ] =1 a equagdo (IV.2.1) fica:
d

i g7 6o (t-t') = S(t-t') + wq << bq(fj;b;(t') 5> 4+

1 + ; '
+ v I << ;b ! >
+r %n -q tany <% P-g(t) 2 (0) E(t ) >
ﬁl ~ky n n
(IV.2.6)
.De forma analoga, obtemos:
. d \ . Tkzn .o
i3 G, (t-t) = S(t-t') + << ap(t)ia (t') >> +
n . n n
+ 3V, 1 pl << g (0) (b (0)4bT_(£))ial(th) >>
g a4 k-¢*"" g " g k
A,  Ua)y %2 - !
(IVv.2.7)
Para simplificar a notacgao, definimos:
Cq =I<< ay (t) a (t)‘b+(t') >>
l_S"gsl.S B ]_S_q k ’ q
nn, n - n, ~
A (t) b (t); at(ery »> (1Iv , 8)
= << ; YA
k-q,q "k-q'" gt %k
n,” n, n
BS'N o occay (8) bY (t); at(tr) s>
k-q,-q ~ k-q —qTTT Tk
n, - n, _ n
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Finaimente, as equagOcs de movimento Iv.2.1 ficam:

d

ig Gq(t—t ) = G(F—t ) + Dq Gq[t-t )+
1 q
+ Vv I C
i lzcn -4 nn}( lf_(l’lf
n “qRky M Ty
1
. d ' . Tkzn
vy Gkn[t—t ) = &§(t-t') + G, (t-t } o+
o _ A
1 kn kn
+ I AT + B
Eln q "nn, { -9,9 E-g,~g}
L Q(k‘Q)X np n,
(IV.2.9)
para completar o sistema de equagées (Iv.2.9), vamos
. - kn kn q
precisar de equagoes para AE'§=Q , Bk“ﬂa'ﬂ e CE'E'Enl
n, n, n

gue por sua vez virdo expressas em termos de fungdes de Green
envolvendo maior numero de operadores (de ordem 'superior). Pa-
ra quebrar essa cadeia e resolver o sistema,devemos, em algum
ponto, introduzir simplificagdes que levem a um desacoplamento.

Prosseguindo, escreveremos a equagdo de movimento pa-
ra as novas funcdes de Green envolvidas: |

Por exemplo, para C%_g X
| fin,

. d q = . 4t + + '
197 le"l'lf = §(t-t') < [alj_%(t) ay (t),b%(t ) ] > ¢+
nn,

n n,

+

1 ‘ N e 0 1-wHeer
= < [ alf_%(t) alf(t),h' 1.bq(t ) >>

n - (IV.2.10)

=
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Mas temos:

+ S + +
[ﬁE_qu M= % _ Tk, [ 3k-q 2k ayp Ay ]+
i~ on, =172 n,? n n, i, i,
+ +
+ Vv, I a, . ' V) =
kzn q’ NN, [ag"% k a514ﬂ'a31](bq +b“Q')
ﬁ;q? %'klx non, n, n; - -
+ + '
I A A i e SRS O b S
172 n n,.n n n, n,n n n,
+ + +
+k£n ti ]:1,121,.13 { k1+qt,1§altha1§1‘“6]£1 ,}S"q‘a]fl*‘% ]S } (b +b~|)
ﬁ;q? Q'¥1, TBp.my D Dy T, ,0 n, n,
. + +
n; n n N, 33 %-(k-qﬁx n n,
+* +
e E'n VC{'IHZD alS“Q‘“C_l,'a],S (bql_b_ql)
=72 qr(k=q), m, n, (IV.2.11)
. Finalmente, incluindo a dependéncia temporal, substi-
tuindo na equagdo IV.2.10 e multiplicando por h obtemos:
d .4 q
— = T -
o dt CEFQQE ( T(k -~q), ) Ck q §
fin; n1
+ E' Vq'Inln << ak_ (t) ak (t) (b (£)+b_o . (£)5b (E1)>>-
q9'n, %'(i-q')x n ng~ _ . ~ ~
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N << ay_ grqr (1) 2 (D) (0 A(E)+b_ (8] ibg () >>
(k-9) f | n1 - -

(IV.2.12)

De maneira andloga, obtemos as equag¢des de movimento

-. a as funcoes Akn e kn Omitim i
par c - 4.9 E"%*"% . imos aqui as pas
n, n,"

sagens intermediarias chamando apenas a atengdo para o fato de

que q & sempre diferente de ZERO.

-

.. d .kn kn
Az T -
e k-q,q9. ( (k-qu+hwq) Ag-q,g "
n, n, n, '
+q; VQ'I@(R'QLQ)X<< ag—%-g(t)(b@(t)+b-%{t))bq(t);ag(t ) >> o+
47 n,n, n, " n
+ Y v 1 k. << 2y {t) a; . (t) ay (t);a;(t') >>
n,k, A nc‘l"ﬁ 1x n 1 ﬁl 1 fi n
n, 1% 2 1 3
d  kn kn
— B B
gt Bk-q.-q = T(k-q), ~ ™-q) Bk-q,-q *
n2 n2 n,
, t) (b (t b sap (t -
Zq Vqu(k q_q)x<< aE q q( ) ( ( )+ (t))b ,(t) ak(t ) »>
Dsq N,N, ng - : It
. . .o
-nzk Y;ql_q k, << a,_(t) a ax,-q (t) ak t)ia (') >>
n:"l nn, X n, fi, n n

(IV.2.13)

Para desacoplar a cadeia fazemos as seguintes aproxi-

magoes, arranjando em pares, operadores a mesmo tempo:
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. ot 5 - ,
<< a "‘l(t) a "%.(t) b%,'(t),b(}(t ).>> = & , N Gq(t-t )

=1 - ool
Sr=

3

<<a;_g(t)akhq.(t) b_:l.(t');bq(t')» ~ 0 pois <<btq(t);b:{(t')>> = 0
P ﬁ A ,_, -~ ~ -

3

R
o

<<a*_q+%4t) ay (t)btq.(t);bé(t')>>

nz" nl ~ - !

+ '.q..‘ - - e
<<ak_q+:(t)a5 (Db (t) b (T7)>> = 6 n Gat-t')
- -

9’9
n2.~ n1 - n_z,nl 1
+
1 s t")>> = 0 , =

<<ag_q-q(t)bq(t)bq(t)_ak( ) < bq(t) bq(t) > = 0

n,~ ~ ~ - n - ~

+ e ~ o -

<<a1§—Q*q'(t)l)-q'(t)bq(t) ;ag(t)>> o ﬁq,_g‘ \Jg Gk(t t')

ns"' ~ - - n ﬁa,n n

+ a7t 1I ~ iy -t
;<aE_qfa 2y -q® oy @58 (X)>>= & o 5n3J$1 Ry _g) G lt-t’)
f,~ &, A, @ ° i, i, #

- + + ' ~ ' —_ .
«alf"l."‘l'(t) b(:.!.(t)b_q(t);«’:tlj(’t)>> = § 8 (1+9_) Gy (t-t')

‘_'a'_g na , 11 K
Ny ~ n ~ &
+ + +
<<a-}g_q_q'(t) b_q|(t) b_q{t)’a]f’(tl)>> ~ 0
It

3 , . n

(IV.2.14)

onde ﬁgn = <a£n(t)a5ngt)? e Gq

+
- ‘b . -
<bq(t) q(t)>. com va

lor médio definido por (IV.1.2).

Esse desacoplamento leva a aproximagdo de Hartree-Fock
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‘generalizada, onde correlagdes dipamicas simultaneas a duas par
ticulas sﬁo'desprezadas.(ll'lz)

Usando essa aproximag¢ac nas equagdes IV.2.12 e IV.2.13
obtemos o conjuntO'aproximado abaixo, que, juntamente com as
equagdes exatas IV.2.9, formam um sistema de equacdes solivel

s

| para Gq(t—t‘) e ng(t-t') .

ih & - ¢ -
3t “k-q,k, T, Tex- ), ) k*q k Valn,n (nk -q nk )G, (t-t)
. :[1111 1’11 n n n %(k q) nl
i -2 Akn (T h )A"n I v +1-1 G '
3t *keq.q” T-a), ¢ 4%k-q,0% Y-qln,n Vg 1 kg Ok (B2
M2 = B =gk, n, n
. d _kn kn o
T = By = = B [ ~t'Y
M 3t Bk-grq” T-a), M@ Pk-qq" V-aln,n O-q" k- )0k (1)
n, n, n, -gk, . #,7 @
(IV.2.15)

Aqui, passamos para o espago transformado em termos
do qual o sistema composto por IV.2.9 e IV.2.15 & facilmente re
solvivel. Definimos a fungdo transformada: |
1 'i% ¢ - |
6(t) = i J G(E/M) e dE - (1V.2.16)

-0

onde G(t) aqui, € gualquer das fungdes de Green definidas aci

-ma. Em termos da transformada, a equagﬁo para-.C;_q K " fica:
' fin,
- CEm T -1
(E 'I'k +T(k q) )Ck q K (Eh ) VqIn n (ng_% nE ) Gq(Eh )
n1 n nn gtk-q)x n n,

(IV.2.17)



T T T

- 49 -

e}

1 1

Facilmente obtemos Ck&q K (Eh ) como fungao de Gq(Eh" ).
' AT i
. _ 1 kn : -1 )
Procedendo de forma analoga, podemos achar Ai—% q?(Eh ) e
kn -1 -1 ’
BB'%"%(Eh ) em termos de GE(Eh )
n, : i
v In”n (N gy )
. q(k-q), A - @ Ly
ci_% e = = X L ¢ (sh"1)
~ St E-T, + T
n - on, ( k, (k-q)z) '
n, n
V—q Ikx’" (vq+1~n5_~)
kn _ n,n n _
AT (el = 2 2__ ¢, (en 1y
k-q,q (E - T “tw ) k
n, (k-q), "q n
n
2
e
V_q Ikx,-q (v q nk_(l)
kn -1. n,n n -
Bi—q,-q (B 1y - 2 L — 6, (En 1y
=4 (B - Ty q), g :
2 n
2
(IV.2.18)
Lembrando que a funcao §&{(t-t') pode ser escrita co-
mo:
R | -iE(t-t')/ir
s(t-t = — : dE
( ) Znir J ©

obtemos as equagoes transformadas para 1V.2.9

eile (pnl) =1+ w6 (BN + ——73F V. I Cp

q q k

| | k x
n
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1

B Y6, (BnTh)= 1o+ T, WOIG, (BATT) 4
n " n? il
1 kn -1 kn -1
— Az p + B Eh
“a L, Valn, U g qlF ) * Biog, g ()
Co A2 %(ﬁ"Q)x n, n,
) (IV.2.19)
Antes de continuar convem notar que V_q = V; ,
I_qk = I;(k‘Q)x e que portanto ,
nn fi,n
V.V T 1 o= v |?
-q°q “-gky "q(k,~q)y Q-q,
fin, fi,n nn,
(IV.2.20)
onde |Iq |* & dado em II.3.10
nﬁ‘
Substituindo IV.2.18 em IV.2.19 e usando IV.2.20, temos:
-1 1 -
6 (EnY) = —— —T ' (1V.2.21)
- - P _(E :
_ (Eh “q q( ))
onde \ _ _
AT, | (Ryq = Pkn )
p Brly =] — il p- 7!
a Kn 12 Bt - Ty w T (k-q) 1
i, 2 Q)
n, n
Da mesma forma obtemos:
G, (Eh™1) = - _i - (IV.2.22)
k (BnT - Ty Migp (B )
onde
2 - . - -
I -
|Aq a |- vq+1 nk_% v_q+n5_q
~ nn, : n, ' n,
 (FF0= ] PER S S S TEar T e
f i, S € ST (k-a),"“q
n
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'IV.3 - Obtencdo da "Forma de Linha".

Como vimos na secgao III.4 , a "forma de linha" esta
relacionada com a fungao de Green pela relagao (III.4.11), onde

w e real e € + 0

L(w) = 7 { Glovie) - 6(o-ie) T = - -1 1n G (urie)

(IVfS.l)

Uma vez calculada a fungﬁo de Green Gq(Eh—l) pode-

mos obter Gq(miie) fazendo E = H(wtie)

1 .
Gq(wiie) = - (IV.3.2)
£0 m-wq f P(wtie)
Usando a identidade formal
1 1 - .
= P + 1ﬂ6(m0 = w)
mo—wiie W, =0
onde P indica valor principal, temos:
P (wtie) = P _{(w) + iY _(w)
c+0 q q
Volg, |7 (g - )
4 aL k-q "k
: nn, n n,
P (w) =P 3 -
4 n, k 2 w-Ty I +T oy
n " z Uy
ny n
Y @) =~ §  Iv.i_ | @, -W, )8(e-T, T leT 1)
q) =3z & Matnn, b Mgk I8 T T (k)
K q . n % n . nj n.

(IvV.3.3)
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Da mesma forma, para elétrons, temos:

1
G lwtie) = =1
fi : w"'h-. Tk —M(__wtis:)
nZ
M(wtig) = Mk(w) ¥ iYk(w) )
n n
2 k — .
|vq1ql | (v~+l - 1E_‘? (v_% + nE‘B
nn2 I,lz n, .
M) =P — (— el - }
A " “T-), T % TTeq) T T
n, : n,
y, = L VI o |%{ (.+1-7 et “o )+
e (Im Vg a |71 (v‘il 1 ng_%)é(w fr T(k_q)z wg)
n 22 nn, n, n,
- -1
+ -t T +
(v_afng_%) S (w (k_q)z mq) }
n, n,
(IV.3.4)
Vemos que as grandezas acima dependem da temperatura
através dos valores medios Hk e 3& . Vamos introduzir aqui
as densidades espectrais Jq(w) e Jk(wJ definidas por Zuba-
(11) . Tt

rev e ja citadas anteriormente. Elas podem ser obtidas

da fungdo de Green e fornecem uma equagdo integral para -Ek e

i

3& . Obtemos assim um sistema de equagdes auto consistentes pa -

ra nk-, v% s ?E . Yg-’ Ml:S . Pq . Temos:
n n ~

- 1);1

F Gq(w+ie) - Gq(m—ic)-} =
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i
Yq(w)_(oKr -1yl

m(omwg =P (0))?* + (Y (@))?

i((_z‘l'mu/l{T_‘\

-1
Jp @) = L {6 (w+ie) - 6, (w-ic) ) =
= 2w - =
n i fi
Y ) (/KT vyt
= . ﬁ
. -1 2 2 '
m(w-T, 1 °-M; (©)}* + (¥} (@))
n? i A
(IV.3.5)
Com essa definigdo, as equagdes para ny e 3% em
funcao de Yq(w) s Yk(m) . Pq(m) e ME(M) fit:am:f1
n i
% = Yy (@) CUatALIES PR
— 1 _ i
n, = J J, (w)dw = — I -
k -
LR Tl T R M @) ()’
n n il
_ = L7 Y ) (/KT 1y,
vq ) J Jq(w)dw ST I . 2 2
- e | - (m-mq - Pq(w)) + (Yq(w))
(IV.3.6)

Para uma temperatura arbitraria, devemos resolver as

equagées IV.3.6'juntamente com as obtidas para Pq(w) . Mk(w),

- n
Yq(w) e Yk(m) de forma.auto-tonsistente, Este problema em

n
sua forma mais geral € bastante complexo.

Passamos agora a nos restringir ao problema concreto



que queremos.resolver. A grande simplificagio vem do fato de

estarmos a baixa temperatura (OOK) . Nesse limite vq-= 0 e
em boa aproximagado, temos: '

ny = 0 s5e Tkz >0 T ou seja se Ekz > U
n n n

n, = 1 se Tkz < 0 ou seja se Ekz < p
n n n

= egp = energia de Fermi.

Nesse limite podemos calcular Yq(m) e Pq(m) € as
sim obter uma.expressdo para a forma de linha usande (IV.3.1) e

(IV.3.2) obtemos:

| Yo ()
T CwmugmPo @) )T e (Y (w))?

L{w) =

(III.3.7)

Aqui ressaltamos que q " se refere ao momentum do fo-

non que participa do espalhamento, ou seja, fonons com q X 0
(da ordem do momentum da luz) . Nessa regiao Wg = 9y © deve-

mos notar que recuperamos a forma III.3.10 , obtida anterior-

mente.



IV.4 - Cdlculo do Amortecimento: Y (w).
Q

Como vimos na secc¢ao anterior

: \ _ ,

Y - X VI, n,  -.m - L, -1

q(®) ) En | q nn | (nk"% "k ) 8w Tk;h ’ (K“Q)ih )
ﬁl q_j_ n Il' n . n

. | (IV.4.1)

Para T = 0°Kl, as parcelas da expressdo acima sb se-

rio diferentes de zero, quando um dos estados de elétron que ne

L}

la figuram estiver vazio e o outro oéupado. Se a concentragio
de portadores for tal que o nivel de Fermi estd abaixo do nivel
'de Landau n + 1 temos: (Note que nj € o nivel de Landau de
mais alta ordem a ser ocupado no estado fundamental)

. ~ _ -1
i) para tej w >0 w = (Tk; Tﬂvqgh devemos
: n n : :

3 1 >
ter Tk¥ > %k'qk , ou seja n' Z n .
n n '

ii) Estamos interessados, como ja frisamos antes, no
. amortecimento para fonons Oticos com q ~ 0 . Portanto, deve-

mos ter a diferenga de energia T, ~T da ordem da energia
k (k-qJ,

Z
nt n

de um fonon Otico e a diferenga de momentum q % 0, ou seja ,
transigdo quase vertical entre dois niveis de Landau (Isso proi
be n = n' , que seria o processo dominante no caso de fonons

aclisticos).

iii) Como ja notamos, as parcelas nao nulas de _Yq(w)_
sdo as que tem um dos estados de elétron (kn') acima do nivel

de Fermi (my ., = 0) e o outro estado (k-q,n) abaixo (Ek-q=ll

n

Assim, n = 0,1,...n e n' =n_ + 1,... .

o o

Para simplificar a notaglo, escrevemos Yq(w) como:
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n
'Yq(m) = Z Y  (w)

u
=
g
o
Famet
=
'
o+

Yq(w) i
(IV.4.2)

onde (n,k-q) deve Serlum estado ocﬁpado e {n',k) um estado
vazio. Existem, portanto, restrigSes em k , isto &, a soma &
sobre k,  tal que |kZ - qz] < ki?) (condigdo para que
(n,k-q) esteja ocupade) e Ikz| >k£?') (condigao para que
(n',k) eéteja vazio). A grandeza kgg) 'ja foi definida ante-
riormente € se lembrarmos que a 0°K o potencial quimico H=€p,

energia de Fermi, temos:

= - (n+T 2m q1/2
JF ° [ (eg (n+1/2)wc) > ] se n £ ng
(IV.4.3)
(n)
kzF 0 se n > n,

Fisicamente, kggj € o estado de maior momentum ain-
da ocupado o 0°K, no nivel de Landau n . Portanto, se n>nj
& de se esperar kgg) =0 .

Usando a definigao de Tkzn dada em IV.2.3, temos pa-

ra a fungao §

; hk_q +q?
-1 -1 z'z z
S(w -t T + T = §{w -{n'-n - + =
( kz (k'Q)z) ( ( )wc = o
ne n
]
_ m
-:-——:ﬁ-qz S(an kz)
1
\d q
0 Z

(IV.4.4)



- Passando a soma em kZ 4 uma integral e somando em

kx e o , temos;

y{n) = T w12 [a Q- , - k
4 ((ﬂ) 2.h.3q ﬂhz rzl. =1 I q nn | kz 6(_nn Z)
(IV.4.5)

o,

Para calcuiar-a integral, vamos desprezar q, em fa-
ce a kz . Embora essa restrigdo nio seja necessaria, ndo alte
ra o problema de maneira significativa, sendo compativel com
as aproximacdes j& feitas e tendo a vantagem de simplificar bas
tante as formulas a serem obtidas. Nessa aproximagdo o dominio

. -~ - (n! _ . "~
de integragdo de k, e tal que k(zF) < lkz| < ké?) (devido 3

restrigdo no nimero de ocupagdo discutida na pag. ) e
(n') (n)
1 a1k F ' kzF qih
se = < |o-(n'-n)u_| < >

1 dkzﬁ(ﬂnn.—kz)
q ' '
z z 0 se n' & tal que a desigualdade acima
nao se verifique.

(Iv.4.6)

Para q, da ordem do momentdﬁ-da luz esse intervalo
¢ bastante estreito em frequéncia e o un1co termo nio nulc na
soma em n' & aquele para o qual (n’ -n)w vw . Assim o ter-
mo naoc nulo vai depender da regifdo de frequenc1a estudada e
T(n)(w) sé & diferente de ZERO para regides de frequéncia tais -
‘que a frequéncia & aproximadamente um niimero inteiro de frequén
cias ciclotronicas. Fazendo n'-n . % , obtemos:

[n)(w) 213 = 12
q,m

qu?n,n+£l se w X fw,
o | (IV.4.7)

= se longe de me
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o : i . 2 2
Usando expressoes apropriadas para |Aq| e IIn,n+£l
temos, para B(nfz) < Iw-zwcl < B(n) : R
R I N AT T RS
1 2=1 9 (n+g):
L)
e?m*w_q? ’
S " T o =) (1V.4.8)
t t*2(q; + allq, o o _
qfhc  qZA? rq_ k(W)
p = == = B(H) = z zF
2eH 2 m*
Normalmente, para os casos de interesse p << 1 e

podemos simplificar bastante a expressdo acima, lembrando que

e P x1 e Lio) aLio) = (Mh -
o 2 -1
M)y - o (n+8')?
Y =3 0
a & z;=1 Uz (o) ™

Para amortecimento pequeno, a forma de

(n+2):
nta?

se B(n"'R') <& Iw_lnwci < B(n)

se isso ndo € verdade para
nenhum &' .

(IV.4.9)

L(w) nos diz

que os efeitos de amortecimento vem a ser importantes para

w v W, o fixando a
AY) N .
con 2 .
.10 o] WA w, A Rw
Ho , 0 valor de &

530 (IV}4.9) toda parcela

'Yq(w) fica:

estd fixado e podemos desprezar na

regiao de frequéncia importante para o calcu

Dados o material e o campo magnetico

expres

' # & . A expressdao final para
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no i-l ' '
"% (nep): (n+2), . _ (n)
bfas, Gor wn T e <

Yq (w) =n

(1V.4.10)

Onde £ & determinado pelé‘condigﬁo de ressondncia w i zmc .
Embora possamos tomar a forma dada acima como final,
ela nao € pratica, pois para aplicda-la, devemos selecionar quais
as parcelas ndo nulas no intervalo de frequéncia considerado.
Buscamos agora uma expressao Que ja evidencie quais os termos
ndo nulos para uma dada frequéncia. .
Desejamos achar o amortecimento na regiao w zwc
num cri;tdl onde a concentragdo de portadores € tal que o mais
alto nivel de Landau ainda ocupado no estado fundamental & o de
namero quantico n, . Vamos substituir o intervalo de frequén-

cia em regides numeradas, tal que a regido p & a que satisfaz

g(Mo - P*1) lw-t0, | < 80 = P} como mostra a figura. (p =

.= 0,1,2,...n0).

—O0—re— b . P o welwe

o1
"'ﬁ‘-'
g
I
#
[
-
>
S

Chamando Yéz) o amortecimento na regido p para a
condigdo de ressondncia £ , temos:
. . |
MO RN RV C) B p* 1 (s+2):
P s s Uiz wny? s

onde s toma os valores: _ - (IV.4.11)

v

s >n, - (2+p)

0

(ny, - p)

5

v



Notem que o amorteccimento ¢ constantc em cada sub-in-

tervalo p .

Como exemplo, tomemos. 0 caso n, = 0 , onde apenas o

I - - ’ y - :
nivel n = 0 esta ocupado. Nesse casoc so temos uma regiao ,

p=0.
02 s > «3
Yg =7 y (%.5) onde ' s resta s = 0
s s 2 0
Assim, temos neste caso:
(%) _ 1 -1
Y = —
o (@) Oquz 7T P
na regiao p = 0 dada por B(l) = 0 < |m-wC£| < B(o)
W(%M \
\ y [N -

A figura acima estd fora de escala e tem como objeti-

vo dar uma idéia da forma da fungao Yﬁ(w)
Em escala, as regices onde Yq(w) # 0 550 bem mais

estreitas em frequéncia. Aqui tomamos p X 1/2 , mas geralmen

te p & muito menor, o que provoca um decaimento bastante for-
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te de Yq(m)_ com a ressonancia £ . Normalmente, apenas para
L bastante pequeno Y(g)(w) supera a contribuigao de ' back-

ground'.

Vamos agora fixar a ressondncia £ =-2 e tomar nO-S,
-para ilustrar um caso mais geral. Nesse caso temos quatro re-

gides, p = 0,1,2,3

4.9,
= > -— - Y(ZJ -—
p=2 1 2s>-1 s 0,1 3 5/4 Oqiqu
- > . - v{(2) 2172 0
P 3 0 s > -2 S 0 3 /2 quZp

Esquematicamente temos, para &£ = 2 , nesse caso:

gh ‘I_o‘ (w)




'E intercssante tentar entender fisicamente a forma de
Iv.4.11 pafa Yq(w) . 0O amortecimento esta relacionadolcom a
possibilidade de se ter uma.transigao eletronica interferindo
com o fonon em questao (criando ou absorvendo). besprezandd a-
-quaﬂtidade de movimento do fonon, ele sé podéria ser criado ou
absorvido numa transigdo 'vertical” entre dois niveis eletroni-
cos, cuja diferenga de energia fosse€ igual & energia do fonon.

" A condigao é(n) < [w-zwcl < B(n)- , que pode ser reescrita co

] . *
mo kgg ). < |w-2w_| —B < kég) espelha esse fato.
: qz'h'

| ‘Para q, rigorosamente nulo, apenas w = zwc satis~
faz a condicao que possibilita a transicao e apenas essa  fre-
quéncia de fonon seria afetada pela interagdo élétron-fonon.Neg
se caso B(n) = B(n') =0 e a regiao Yq(w) # 0 se Tes-
tringe a um ponto.
Aqui, como qz'ﬁ 0, mas nio rigorosamente nulo, po-
deﬁos permitir que w .se afaste ligeiramente de L ainda ob
tendo Y (m) # 0 . Satisfazemos a éondigéo de conservagéo de
energia necessiria é transicdo permitindo que as quantldades de
movimento dos dois estados eletrénices envolvidos sejam ligeira
mente diferentes (na componente 2z ). Isso explica a participa
cdo de q, na limitagao das regides de Yq ndo nulo. A deli-
mitagdo de regifes de frequéncia dependendo em k(?) (ou B(n))
pode ser entendida representando as possiveis transigdes grafl-
camente. Consideramos as condigoes do exemplo acima. Temos os
"niveis s = 0,1,2,3 ocupados e estamos procurando transigdes
na regiao 2 =2, oo % 2w, . Na figura mostramos as regides
p=3 e p=0 que citaremos como exemplo. Para p = 3 va-~
mos procurar quals os elétrons que tem possibilidadé de fazer
uma transig¢do pulando dois niveis, ou seja, absorvendo w ® ch.

Como nessa regido apenas o estado s = 0 estd ocupado, sO0 um
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eiétron.nésse estado pode fazer a tramsigdo. Note que ele en
contra um estado vazio dois niveis acima para onde ir apds ab-
sorver o fonon (Para T = 0°K , nenhum estado pode emitir fo-
nons). Portanto, na regifio p = 3 , apenas o nivel s = 0 vcog

tribui para a vida média do fonon.

&
0

o -¥.
H
W g

Y]
P

(v

Para p = 0 (regido fracejada na figura), o nivel
s = 0 mnao contribui, pois o nivel- s = 2 estd ocupado peésa
regido e o elétron nao teria para onde ir ao absorver um fonon
" de frequéncia "w % 2w, , numa transigao vertical. Pela  mesma
razio o elétron no nivel s = 1 ndo cantribui e assim, na re-
giﬁo p = 0 somente elétrogs em s = 2,3 contribuem para a vi
da média do fonon &tico longitudinal de baixo momentum conside-
rado. ;

Aqui, encerramos a parte referente a Yq(w) , nhotando
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que na pritica, tomaremos como amortecimento Yq(w) + YO onde
Yo se refere a interagoes outras que nao a elétron fonon, e &

dominante para 2 grande.

IV.5 - Calculo do Amortecimento - Parte de Rehormalizag&o de

Frequéncia

s

Para termos todos os elementos necessarios a obtencgdo
da "forma de linha" L({w) , devemos calcular Pq(w) para T=0°K.
Usando a expressao IV.3.5 para Pq(m) e efetuando a soma em

k

k = (kx,kz,c) , obtemos: |
oc; (—1‘5_% - Hk )
F 5 n ﬁr

P (w) =) —X— |V I ]| {Jdk }
q ' le.h,Z 4 nn Z -T _h_“1+T 'h'-l

nn' 2w q, Lo w k, (k'q)z

nt n
(Iv.5.1)

Nas condig¢des de nosso calculo, para que a integral
acima seja nao nula, devemos ter um dos estados (k-q,n) e (k,n"

que nela figuram ocupado, e o outro nao. Temos duas alternati-

vas:
i) n S g |kz-qz] < kég) ou seja Hk—q = 1
©mn
(n) = =
n'>n |kz| > kg Dy po 0

1
Desprezando q, como fizemos anteriormente, temos kgg>[kz|>kgg

(Essencialmente isso obriga n' > n ) .

34 ' (n') n =
ii) n' € ng Ik, | < k,; L n, =1

=1

) (n)
n > n' Il(z qzl g kzF

=1l
mw'v
ffa)
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Analogamente, temos a condigao a ser satisfeita por
kZ nesse caso, para que a integral IV.5.1 seja ndo nula ;
(n*) (n} '
k'zF - < |kz| < kzF
Assim, escrevendo apenas os termos niao nulos da soma
IVv.5.1 e substituindo o valor dado em 1IV.2.3 para Ty obte-
Z
n.

mos:

2 _.{n")
. n, Vlvqlnn'l kg e
Palw) =} L U {P | +
q 1'>n n=o 2'}1'2'“2)\2 kzqz-}r '
. k(n) w-~(n'-n)w_ -
zF m*
(n) ‘ _ : 2’
k,p e | , VIV o
9y
+ PJ z } - z E ,
y ' kzqznh n>n' n'=o Hen2)2
k(n) w-{n —n)wC - =
zF . m
m (n')
kZF dk kzF dk
'{PJ - Tt PJ o w !
() wt(n-n')e, - 2Z (n) w+(n-n'Ju. - —2Z
kZ < m* kZF C m*
S (IV.5.2)

Trocando n em n' no segundo termo, e definindo

£ = n'-n , obtemos apds efetuar as integragdes:

n_ 2_*
® o vVl . l'm
P@=3 [ —

{lnlw—(ﬂwc+86ﬂ|~£nlw—£mc+8(n+£)l +
2=1 n=o  2h’n2i?q,

+ Lnlm-zwc-ﬂ(n+£)|-£n|w-£mc—8@t)|— Rnlw*zwc+3(n)] +

+ Ln|w+£mc+8(n+&)|- £n]w+£wc-8(n+2)|4-£n|wf2wc-6(n)| }

(IV.5.3)
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Usando propriedades do logaritmo, podemos .reescrever

COmo

v|V I R
o n, q n,n+f

. q.J_ c
P (w) ) ) { £n| +
Er' 1 n=o . 2-}1-31T2A2qz mz..(2’|wc+8(n))2

wz-(i'wc+s(n+2'))2
n+2'))z

+ Ln

} { (IV.5.4
wz—(k'wc-B( - ) )

Usando os mesmos argumentos da secgao IV.4, temos pa-

ra o caso usual onde p << 1

w 1 ' 2 (ot _a(n) 2
BAOED) P IN clbuuli ¢ 7 55 PN et S
221 nfe. Wom(rrny? W w2- (2w +g ()2
q, c
w2- (2w +p(BTE1)y2
+ 4n c T } | | | (IV.5.5)

2 _ ] -
w -(% W

Normalmente estamos interessados numa dada reglao de
frequéncia e nesse caso podemos simplificar alnda mais a expres
sdo acima, tomando na soma apenas 0s termos dominantes na regiao
"de interesse. Fixando w & Lw, e chamando Péﬁ)(w) , O vglor
de Pq(w} nessa regiao, temos: -

n _
(“)(w) S7 1o faxr)! ot 1 £n|

g=1 nfo W M grn)?
q:

wz-(ﬂ‘mc—ﬂ(n))z

FERTIIONT

w2-(2tu +e (MTH )2

7 IV.5.6
wz-(g'wc-ﬁ(n+R,))2 ] ( )

+ &n

Aqui mantemos o termo 2' = & por ser ressonante em w , € .0S
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termoé L2 < 2! ﬁorque o fator que multiplica os logaritmos po-
de ser bastante grande (p << 1), mesmo fora da ressopﬁneia.
Como exemplo e adiantando para a aplicagido qu# sera fei
ta na secgao VI, tomamos a regidao w X Zw, para uma concentra-
gio-de portadores tal que no==1 para esses valores dos campos.

Nesse caso temos, lembrando que Bﬁn =0 se n>n_ :

ra

' 0 2 _ B(O) 2 2 +B(1) 2
Pﬁqﬁ®= _ﬂ;ﬂi{ &n ol (0))2 +2n @l (1))2 } o+
4 m w?-(w_*+8 ") wz-(wc-ﬁ ) o
20 ' 1)42 0
R Y wz..(wc_st ) ez 0 00 ‘”,2"(2“’56(0))2' } o+
om wz—(mc+s(l))2 T wz-(ch+sﬁﬂ)2
- 30 2 (1)42
Q4 , w*-(20_~8""")
T Oy e
Ou éeja
2 _ 'B(.o))z 2_( _B(l) 2
P(z)(w) « —=2{ gn i ORI in B~ (1)32 +
q . wi-(w_+B ) wz-(wC+B ) :
oqiq w?-(2w -B(o))2 wz-(Zw‘—B(l))2
* 2 £ (s < g * 3 < ¢
n wz—(ch+B())2 -wz—(2wc+6 -))2

(1V.5.8)

-Concluimos esta secgao IV, notando que com auxilio das
expressoes (IV.S;Q), (IV.4.11) e (IV.5.5), temos todos 0s elementos ne
cessarios para um cilculo especifico da "forma de linha" L(w) ,
na regiao de interesse wkwo%zwc , como fungdo do campo magnético.

Na seccdo VI usaremos os resultados aqui obtidos jun-
tamente com os obtidos na secgﬁq V, para, usando parametros apro
priados ao GaAs, estimar a forma de linha Raman nesse material,
para a regiéo de campos @0 vow Y 2w, , onde w, & a frequencia

- do fonon-LO no matefial.
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V - CALCULOC DA "INTENSIDADE'"

A "intensidade" que queremos calcular aqui é essen-

cialmente.definida pela expressdao I1I1.3.10 como sendo:

o (n') (n) |
6(lk_|-k 8 (k -1k, i)
1@ - ¢} z|r |2{jdkz e UL
n|>.n n=oc ‘e ((1)"‘ (ﬁ'-.n)f,uc- Z i +1 I'+ F')
S ¢ 2
oo e(lk |_k(n ))e(k(n) Ikzl} y 2 '
- Z , k_q h r+I | .'
-0 (w+ (n -—n)(.uc - —E;%— -1 g ) | g : (v.1)

Ce A expressﬁo (V.1) envolve o mddulo quadrade de uma
quantidade complexa e & conveniente para efeito de calculo, ex~-
pressar I(w) em termos das partes real e imaginaria dessa
quantidade. Para efeito de cdlculo da "intensidade" o amorteci
- mento sobre a parte eletronica devido & interag@o eletron-fonon

ndo €& importante, e aqui T e T' sdo constantes provenien-

tes essencialmente da interagdo com o "background". Nas expres
soes que se seguem definimos T .t |
q g n,n+k 2 }

1) = ¢ (IRW T+ [5@]5

. n
R6w) = f AE *
Rfw
%=1 n=o0 gln+£
' k.g 1
= o(lk,|-km* ))S(kgg)-l.kz],)_(w-zwc- P2
: {Jdkz . — 0w
Coo -2 - 22 )2 + Pz
et - 2R ez
» dk, e(|1< [ k(“*"))e(k(“) [k [) (w*ae, - —2—%-)
’ m
- : }
K. qir -
te O (wrteg - B L r;,n+£

m
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o

+4
» o . " oClk, |- k(“ New -1k, (- rn neg)
21 n=0 L e (w-nm e - )* + Tl
C m* n,n+£

| o (1K, |-k e (P -1k, (-1, [
- (w-l- Lw - M) + I'z .
C n* n,n+f (V.2)

’

Usando as fungbes 6(x) para estabelecer os limites

de integracgdo, apds simples substituiglOes, resolvemos as inte-
, L

grais obtendo para R(w):

n (n)
o (o] . .2 * ((.U ! (.IJ +B ) t
Rem I 1 11, 1T g Ol e
£'=1 n=o0 nfn+£ z (w-2'w -B ) + I‘n n+g
(w-2"'w, ;3(n+£ )3 n,n+4’ (w+d ', +B(n))2+r2 ,ntg!
+2n| G | - ] oy |
(w-2'w tB )? +Pn et (w+l'w ~-8"7) +Fn n+e’
(n+g') r?
(w+l? W, -B ) n,n+£'
- An +4! +B(n+‘q' ) 2 ! } ..
(w We ) n,n+2' : (v.3)
De forma andloga, obtemos para a parte imaginaria:
7 ;ol 2 m* _{m-zmc-ﬁtn)} | » {w-lwc*B(n)}
S(wF I o | arctg - arctg
2'=1 n=o 3L 9 I'n,n+!£ I'n,n+£
n,n+k
w-Lw -Bﬁﬁ@ w-Lw +B&Hg w+2wc-8(n)
-arctg{ rc }+ arctg{ rc H+ arctg{—p— }
n,n+% n,n+t ' n,nti
w+£wc+8(n) w+£mc—8(n+£)
-~ arctg {—5 } - arctg {— }
n,nt% . . n,n+l
| wtie +g (M)
+ arctg { Pc }

n,n+L | - | (v.a)
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A expressaoc (V.4) pode ser simplificada fazendo wuso
das relagoes dadas por Gradstein e Ryzhik (13} e sua taﬁela.

Obtemes para a parte imaginaria:

t ) ) EQ |1 |2 "f%
S{w) = n
'= = q q
2'=1 n=o Lavn z

Fd

- +3 - )3 en (%) +2 o (+ j
20 @2 () (e ) e 22 (1) (0 (M)

1

dnde
4 2r B
arctg —; n,nt% T
rn,n+2'+(w-£ w. ) -8
. 2 _ g 2 2
zé %(BJ = 4 se Bi-(w-2lwo)” < Ty peg
2T B
m+arctg > n,nte u—
\ ' Ty pegrt(e-2u ) -8
2 , 2 2
se B -(w-% wc) > Pn,n+£‘
2r ' B
( arctg 2 n,n+? S
I‘n,n+£‘+("""’y‘”c) -8
2 _ . 2 2
e - e BT (et < T g
2T ' B
T+ arctg > n,nri BT
\. Fn’n+£,+(wf£ w.) ~B

2 _ . 2
se B .(m+2 wc) > rn,n+£'

e

"Onde, em termos de p <<'1 podemos escrever:
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(n+2)1 :
NN}
P JREh . V.6
a4 | (2%)%n! . (v.o)

Fixando a regido de frequéncia de interesse {como fi-
zemos antes para obter (IV.5.6) usando argumentos analogos ao
da secgdo IV.5,podemos destacar as contribuigbes relevantes na

regifio considerada. Para w % fw, “ficamos com:

2 : 2 ' |
I(g)(w) = Cq (]R(Q)FN)|‘ + |S(£)(w)l ) Lo

n (wwﬁmc+8(n))2+rz

*

8] R, ' 1
_ 1 p(n*+8)! m n,n+¢
Ropy (W)= 1§ —= - {£n|
R BT TS L VL LR RO P N S
(w-zmc—s(n+£)j2+r;,n+w - (w+£mc+8(n))2+ri,n+£
+ Rn| 2: N (n+2'l) 2+112 'Eni +£‘ .-B(n) 2+1_|2
(oL +B ) n,n+¢ (w+Zu ) T g
l(wwwc_e(mz))zw; n+g|
- n ; A
(w+¢wc+s(n+£))z+rg n+4'
3 ot mt  ,(-) g (neL) (-) (g (n)
S.,4(w) =¥ 2 { Z;77(8 ) - 2 (B*74) }
(R‘) n=o (21)2 n' q_z'h' £.n .2.,n .
(V.7)
Ressaltamos aqui que o termo ndo ressonante &' = £ -

naZo precisa ser incluido em R(g)(w) € ‘que em situagaes'excep-
cionais (T, muito grande) pode ser necessario incluir termos
L' < & em S,,,(w) . Notamos também que Z (B(n)) z { se
(2) 2,n
n>n, equeenV.6 estd implicito p << 1.,
Como exemplo, tomamos o caso da seccdo VI, onde & =2
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e n_=1 . Nesse caso, obtemos, tomando_ Pz,n+£ =T

| 2
Ly @) = € L IRy ) |7 + |8y (w)]® )

(m-wc+6(0))2+F2 (w+wC+B(O)J2+F2

.
=oPp {£n|
Zqzh

- RnI

-
—
o
—
~
s -
—t
I

(w_wc_$(0)32+rz (w+wc—3(°))2+r2

(m“mc+6(l))2+r2 (w+wc+8(1))2+r2

} L

+ En’

- Rn‘

(w-wc—s(l))2+r2 (w+acns(1))2+r2

*
m p?

4qih

(w-2w_+8 (%)) %412 (- 20 +8(1))2er

+

{Rn\ + 32n|

(N“ZNC-B(O))2+T2 (- chmg(l))2+rz

n

- E_Ei { 25:%(3(0)) + 32%:%(5(1)) }

Sy (@) e

' (V.8)

No Apéndiée 4 éalculamos_para e¢ssa mesma situacgao a
intensidade Raman usando os resultados da secgao II, onde néo
incluimos vida média ( Y(w) =0 , T =0 ) . Notamos qué, to
mando o 1imite Y(w} ~ 0 e '+ 0 nas expressodes obtidas
para I(w) e L(w) recuperamos os resultados do Apendice 4 ,
como era de se esperar. |

As quantidades I(w) , R(w) e S(w) estdo plotadas

na secgao VI, onde usamos parametros apropriados para o GaAs.



VI - APLICAQAO PARA (GaAs E DISCUSSAO DOS RESULTADOS

Vi.1 - Aplicagdo para GaAs

Nesta secgao VI, usaremos os resultaaos anteriores pa
ra estudar a "forma de linha", “intensidade” e secgao de espa-
lhamento, para algumas situagdes delinteresse, usando  parame-
tros apropriados para o arseneto de gilio (GaAs) . Esse mate-
rial foi escolhido por ser bastante estudado e de fdacil obten-
géo.‘além'de satisfazer os requisitos citados na introdugﬁo, pa

ra que o processo aqui estudado possa ser dominante.

_ _ : w
Concentramos nossa atengdo na regido w_ % "7?_ , ou

'seja % = 2 . Isso porque, como j& ressaltamos, os efeitos and

malos sdo mais pronunciados para £ pequeno. Para o GaAs tg

mos os seguintes parametros, onde citamos a referéncia usada:

n' = 0,068 m, (14)
. o1 (s
wg = 297 et = 5,6 x 1013 seg™!
e - - (15)
€, = 12,9 e, = 10,9
eg = 1,52 ev = 2,43 x 10 ergs
Escolhemos uma concentragao de portadores n. = 5,7 %
X 1017/cm3 , 0 que resulta numa energia de Fermi e = 5,9 x
x 10714 ergs , e n_=1, ou seja, os primeiro e segundo ni-

o
veis de Landau possuem elétrons. Especificado o cristal, nos

preocuparemos com a escolha do "laser'" e da geometria mais favo

ravel. Fixamos uma frequéncia para o ''laser" , wy = 1,857 x

x 101° seg-l , que pode ser obtida usando um Y.A.G. e corres

‘ . . o
ponde a um comprimento de onda Ay = 10.150 A . O momentum ¢

do fonon é fixado pela geometria experimental, pois gq = Ko=Kp.

e

Notando que |k |§R| escolhemos arbitrariamente

ol =



um angulo de.60° entre os dois, obtendo para mddulo de q .

L w, Ve, -
fal ¥ |k,| =t " %2 x10° en”?
~ c )

0 angulo entre ka e kR pode ser variado num inter
valo consideravel sem alterar de forma fundamental as curvas ob
: r
tidas, mas devemos notar que a intensidade Raman e proporcional
I 2

a |§k£°ékR , ou seja, depende na polarizagio da luz espalha-

da relativa a incidente. y

| A dependéncia angular mais importante para o problema
vem da orientagdo do momentum do fonon coﬁ relagdo ao campo mag
nético. Esse angulo, que chamaremos de ¢ , determina as gran-
dezas q, e q; e indiretamente varias outras. |

.Ei g €0s ¢

Kal
3]
1§

q, = q sen ¢

Com os parametros escolhidos, a condigio de ressonan-
cia Ewc = w, oOcorre para valores do campo magnético .tais que.
H = 3%1 k gauss e &=2 requer campos da ordem dé 110 k- gauss.

| A seguir, apresentamos graficos com os resultados ob-
tidos para o caso do GaAs , e que serao discutidos na secgao

VI.2.
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AMORTECIMENTO

Figura 1



0.3

0.2+

0.l

00

-0.1

. =76 -

AMORTECIMENTO

We/Wo = 0.5
@ =70°

Pg (w)

A SME SN S e S

. i S
~
hEN h
\\ 1
~ N
. -~ o/
. / \
N ’/ \
\ 7 ~
\ ’ ~
. '\ , \\ N
v/ =~ '
v ' TS :
o T~e
- —
'
“‘

; Figura 2



- 77 -

(Lg(w))

FORMA DE LINHA
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FORMA DE LINHA FINAL
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VI.2 - Comentarios Finais

Neste trabalho consideramos o caso da interferencia
entre fonons longitudinais 6ticos e modos ciclotrdnicos em se-
mi-condutores dopados e mergulhados em campo magnético constan-
te. Apresentamos um estudo do espalhamento ineldsticos de 1luz
pelo sistema elétron-fonon-LO com enfase na situagao de resso-
nancia quando a frequencia do fonon-LO iguala um miultiplo intei
ro da frequéncia ciclotrdnica. Nessas.condigaes, como vimos, &
de grande importdncia considerar efeitos de vida média das qua-
se-partfculas;envolvidas, principalmente a contribuicdo qué vem
da interacao-elétron-fonon (atraves &a hamiltoniana de Frohlich)
e que produz efeitos significativos essencialmente devidos .a
quantificagio dos estados eletrénicos num campo magnético.

' A fim de incluir essas vidas médias, foi desenvolvido
um tratamento tedrico que € equivalente a uma generalizacdo do

(16)

método que van Hove sugeriu para tratar estados estaciona

rips. Utilizamos o formalismo de matriz § para escrever a
secgdo de espalhamento e finalmente relacioni-la com a fungéo
de_Green a ﬁempo duplo, permitindo o uso do métoqo descrito no
ja classico artigo de D.N. Zubarevl(ll)

A fungao de Green a tempo dupld para fonons nas condi.
¢oes por nds especificadas foi célculada na secgao IV, onde ob-
tivemos uma expressdo para o amortecimento.dependente de fre-
quencia para os fonons, resultante da interacdo de Frohlich. As
partes real e imaginaria desse amortecimento, tomando como base
b GaAs, estdo plptadas nas Figuras 1 e 2 para varios - valores
de wc1w0 . |

Expressdes para o amortecimento de fonons gcﬁsticos in
.teragindo com modos ciclbtrénicos em metéis foram . dadas por

(17)

Blank e Kanner. Embora as caracteristicas especificas _do



.problema citado acima difiram bastante das do nosso trabalho, &
interessante notar que; para’ q % O , em ambos 05 casos se ob-
tem para o amortecimento uma estrutura tipo degrau paré _Yq(w)
e singdlaridades=log§ritmicas na parte imaginaria Pq(m) .
Para melhor visualizar as implicagbes do nosso calcu-
'lo, fizemos na secgio VI.1 uma aplicacgio para o caso especifico
do GaAs para campoS'tais que W, i Zwé'. Nas Figuras 1 e 2
apresentamos as partes real -Y(w) e imaginaria P(w) do amor-
tecimento para'fonons tais que q ~faz com o camﬁo mégnétiﬁo um
angulo. de 70°. Como vemos de 1IV.5.6 e IV.5.8 que por termos
p <<-1 o termo &' = 1 , embora nao ressonante nessa regido de
campos magnéticos € a contribuigdo dominante para Pq(w) . Plo
tamos no mesmo gféficq (Figura 1 e 2) Pp(w) , que seria respon
Iségel pela parte real do amortecimento no caso hipotético de
termos a primeira ressonancia (wdfé wc) distante o suficiente
‘para dar contribuicdo nula na regido de frequéncia w Q 2w, -
Para simplificar o entendimento dos resuitados, plota
mos primeiramente, na Figura 3, a "forma de linha" hipotetica

LR(w)- supondo uma ressonancia isolada, isto &, tomando PR(m)

como responsavel pela renormalizagdo de frequencia. Como era de
®

f w .
se esperar, obtemos para = 0.45 e .wc = 0.55 resulta

. o o}
dos simétricos, com a linha apresentando um pico aproximadamen-
te .na frequéncia de fonons e uma estrutura na regido w = Zmﬁ..
Isso caracteriza o modo espalhador como um modo misto fonons-LO-
-niveis de Landau proﬁeniente da interacao do fonon com um con-
tinuum de modos ;iclotraqicos, na regido de ressonancia: Para
wc/wo = 0.5 temos também uma estrutura caraCterIstica desse ti_
po.dé situa;ﬁo; Na verdade porém, devemos usar P(w) , € nao
Po(w) para calcular a "forma de linha". Como esta ilustrado

na Figura 4, a inclusdo do termo &' = 1 em P(w) provoca uma

variacao drastica na forma de linha. Para entender a "forma de



linha" real devemos considerar qual o efeito do termo gf=1 ‘na
regiao de frequencias considerada. E facil verificar que egse
termo considerado separadamente causa simplesmente um deslocamen
to da frequéncia do fonon para regides mais altaé, ou seja, a
-groéso modo, simplesmente renormaliza Wy |

Na Figura 5,onde apresentamos a "forma de linha" con-
siderando todos os efeitos isto fica claro. Vemos que perdemos
a simetria existente na Figura 3. Como a frequéncia do fonon
foi renormalizada a distorgao da linha (afastando-se.de uma Lo-
rentziana) que caracteriza a presenca de um modo misto & muito
mais pronﬁnciada para w = 1.1 w, que para w = 0.9 wy « A Fi
gura 6 mostra essencialmente a forte dependencia angular do efei
to, que some completamente se tomarmos ¢ = 20° , Isso se deve
ao fato de que 0o amortecimento Yq(w) depende essencialmente de
q, e & absorvido peio amortecimento devido ac "background” no
caso de q; .muito pequeno. |

Finalmente, nﬁs'FiguraSIT e 8 apresentamos a parte re
al e imaginaria da amplitude e a "intensidade" obtida, como fun
¢ao da frequéncia,”para varios valores de Pe eletronico. Aqui
notamos que como o material contém impurezas esperamos que Ty
seja relativamente grande mesmo pefto de ZERQO graus. |

Finalmente, nas Figuras 9 e 10 plotamos a linha final
esperada, como fungdo da vida média eletrdnica e para dois valo
res do campo magnético. |

Ressaltamos aqui que na elaboragao desse trabalho pro
curamos sempre que possivel apresentar-a par do tratamento pu
ramente formal, argumentos de significado fisico mais transpa-
rente. Essé preocupacgao fica patente no tratémento_da secgao
III-e no Apéndice 3. -

Enfim, esse trabalho cumpre em parte uma finalidade

tedrica, sugerindo uma maneira de incluir e tratar os efeitos

de vida média de estados quase-estacionarios e uma finalidade



mais pratica, mostrando que o processo estudado pode introduzir

efeitos importantes que devemos ter em mente ao analisar o es-

pectro Raman em presenga de campo magnético. i
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APENDICE 1

a) Gis de Elétrons ecm Presenca de Campo Magnético

Consideramos aqui um gas de elétrons livres em presen
ca de campo magnético constante. Usamos a ''gauge" de Landau e
tomamos o potencial vetor éo na forma, éo = (-yHO,O,D), 0 que

implica num campo magnético H_ na diregdo z . A equagao de

0
Schrddinger para um elétron nessas condigdes fica:

H,¢ = E¢

(A.1.1)

He 2m (E * c ~0

Resolvendo a equacdo acima obtemos as auto-fungdes e

auto-valores da hamiitohiana He . Tomando um volume v=LxLyLz
temos:
(2Mav/7n:) "1/ 2 ~1/2(L - aky) ik xvk,2)
¢ (r) = h, (- Ak e e
kxkz #LXEY
n
t2k?
1
E, = (n+ =) ho_ + 22
X m
z
- eH
v e e ve =
0 mc
(A.1.2)
Usamos r = {x,y,z) ‘e h (x) sao polinomios de Her-

mite de ordem n . As fun¢bes de onda estfo normalizadas. Te-
mos- como numeros quinticos, o nimero n que indica o nivel de

Landau ocupado pelo elétron e as componentes k e k, do mo-

mentum. Notemos que os auto-valores E sio degenerados pois

k, .



independem de k, . Impondo condigdes de contorno periddicas
temos:
27T
kx = T T, = 0, 1, *2, ...
X
| (A.1.3)
2nr
kz = LZ' r, = 0, =1, 22, ...

A condigdo de que o centro da orbita fica dentro do

volume considerado leva a uma restrigao em T, .GB)
2
0 < A kx < Ly
(A.1.4)
L. L
o<rx<___X_X_
2ma?
LxL
Portanto, incluindo spin temos —-ﬂ—%— valores de kx
: TA

para cada valor da energia Ek .

Z
n

Tendo obtido as fungOes de onda para uma particula ,
passamos ao formalismo de segunda quantizagdo escrevendo 0$ ope

radores de campo @(E] e $+(E) como:

p(r) = %ﬂ ¢§(£) 2kn

(A.1.5)

~+ * +
v (x) = ¢, (r) a

Ao escrever (A.1.5) usamos a notagao simplificadora

que passaremos a adotar k = kx’ kz, ¢ e incluimos em ¢k(£) a
. : . ﬁ
End - . » - - +
dependéncia em spin. No mais, a notagdo € usual sendo a, e
. _ 5
ay respectivamente operadores de criagao e aniquilacao para um

—

n
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elétron no estado (n,kx,kz;o) , onde ¢ €& o Indice de spin .
Portanto, em segunda quantizagdo obtemos para a hamiltoniana de

elétrons He a expressdo dada em II.1.2, onde tomamos v + o

Ho= | @t 9@ mg b = ] B a
kn
-0 - 2

a

B +
=10

-’

- h?k?
B, = (n+ 1/2) hw_ + z

n
X Zm

z (A.1.6)

b) HamifZondana Eﬁetnon-Fotbn
Na seccdo A.l1 parte (a), consideramos um gas de elé-
trons em presenga de um campo magﬁético constante. Queremos
agora adicionar ao problema um campo de radiagio representado
pelo potencial vetor _é_. A hamiltoniana para um elétron no no

vo problema em primeira aproximacdo fica da forma:
H=Hy,+ -2 (p+ 5 (A + A))2 (A.1.7)
R Zm ‘P c ‘-0 -~ e

Aqui, Hp é a hamiltoniana do campo livre de radia-
¢d0 e o segundo termo nos da a hamiltoniana para o elétron em
presenga do campo de radiagao adicional. Desenvolvendo (A.1.7)

temos:

_ 1 e 2 e e e2 o _
H=tptm B+ A%+ 5 (+ A A+ 2me 2 AS =
mc
= HR + He + HeR (A.1.8)

onde H, & dada por (A.1).
Finalmente, escrevendo HeR = W1 + Wz e passando pa

ra o formalismo de segunda quantizagio, obtemos:
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‘ e 2% he i3 ¥ - e
W, (r,t) mc'kg 4 /2 J d T¢Eq(§)(eu-{g - = ALl )¢E(£)
Ernv ~y v -n' n
Kn
~-ik .T ik .
cep (e M T (e) e M) ap, (1) ag(t)
s ~H i’ f
the? (€. ) -ik, .1 Ak, .r
WEQ;Q— y ” Ay Jd3r¢i,(g){c; (t)e ~A "+ck (t)e ~AT~ }
kn vcemel 5 -y =A ~A
]-ant_ H v n
l.Sul.S)\
+ —1]5]_1°£ ilfu'{ +
< { Cx (t)e *tCy (t)e } ¢k(E) ak-(t) &k(t)
ol ~¥ fi i fi
-iw, t
¢ (1) = ¢ e k,
~u ~u ) A .
. t HeR(t) = W1(£$t) + wz(zlt)
a, (t) = a, e 1mkz
k k n
it n
(A.1.13)

Esses resultados sao dados na representagdo de intera

gao, apropriada ao formalismo usado na secgdo II.

" ¢) Hamiltoniana Elé€tron-Fonon

A hamiltoniana de Frdhlich Hog & bem conhecida €011

na auscncia de campo magnético e nesse caso & dada por (represen

tagdo de interacao).
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: +
Hef(f.t? = E,q q 5 (t) aE (t) (bq(t) + b_%(t) )
5,_ g
. e , T 1 1 .1/2
Vq =i Y _ q (_E: - —E;)

(A.1.14)

s

Em presenca de campo magnético a funcao de onda ele-
trénica ndo € mais uma onda plana assumindo a forma mais comple
xa dada por A.1.1. Para ter indicagio de como modificar a ex-

pressdo para o caso de termos campo magnético, reescrevemos

: ik.T
© A.1.14 em termos da funcao de onda o = =z para 0
| ) - K A
elétron livre na auséncia de campo.
~iq.r \ +
H o= ¢ - “ 79 d t +
of Elmzvq{i El(g)e Ez(f) T} afzo(t)aEzU()(bqﬁ3+b‘q(t))
q° -7

(A.1.15)

Notem que,realmente, substituindc o valor de ¢, em

—

A.1.15 reobtemos A.1.14 . Em presenca de campo magnético

¢K(£) e ¢k(£) e obtemos para esse caso:

s } + +
HogG.0=] Vg (Jo3, (e = oy @ArIay 1® 8y @0+l 1)
iy Rl V ﬁ ﬁz - - Lo~
n,n,
q
Cs e 2rhw 101 .51/2
q 1 v q ( € €
lal v «
' -im t i- |
= : A.1.1
bq(t). b% e q | | ( 6)
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"Trocando q em. =-q e notando que Vq = V_q e
obtemos a expressao na forma usada na secggo I1 Eequ_q



APENDICE 2

Calculo da Funcao de Green G°(rt,r't") para o caﬁo de um gﬁs

de elcétrons, em presenca de campo magnético constante.

Nesse Apéndice, seguimos a mesma linha de raciocinio

(9b)

usada por Fetter e Walecka para calcular Go(rt,z't') na

auséncia de campo magnético, mas introduzimos campo ¢ fazemos as
modificagdes cabiveis. - .

Em presenca de campo magnético, os operadores de cam-
-po para os elétrons tem a forma dada no Apendice 1:

-~ -iwk t
b0 = ] 4 (D) ag e B0
n = -

(A.2.1)

2
hkz

= (n + 1/2) w. *

W
‘ kz 2m*

n

Em analogia com a referéncia citada, redefinimos o ope

rador ay, como:

(2(sykn k, > kip)
o S (n)
a’ k, < kI
. (_)En z zF
Y o1/2
k) = [ (ep - ho, (n+ 1/2) ) ;T 4

(A.2.2)
Em termos de A.2.2., o operador de campo A.2.1 pode

ser escrito como:
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—1wkzt . + =1 t
- z
wl (E't) 12( 1 Ylfn(z) 3.(+) lflle 11 +}£(. n ¢]§1’1 (E)a“ l_gn € n
E‘> (n‘) . E,<k(n)
z" "zF z zF :
(A.2.3)
Usando a definigdo de GO(Et,E'f), (ver pag. ) e

lembrando que a(_)|¢0> - a(+)[¢;> = 0 , uma vez que ndo te-

mos excitagOes a serem destruidas no estado fundamental, obte-

mos. : -
' ~iwy (t-t')
it r ) = (0Cemt) [ i (n) 45 e fi -
E >k(n) n n ’
' -iwy (t-t')
- 8 (t-t') % by (1) ¢k(r ) e naf
]Zn<k(n% n n _
(A.2.4)
Essa expressdo pode ser reescrita como:
- . -iwg (t-t')
i6%(rt,x't') = § ¢y, (x) ¢y(r') e 42 ¥
n

kn = i
e(t-t)e(|k, I-k(n)) e(t'—t)e(k(n)-|kz|) }
(A.2.5)

Uma forma mais apropriada pode ser obtida lembrando

que no limite n - 0 temos:

o ( dw e—iw(t-tf) -
g(t-t*) = - J T T _ (A.2.6)
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Usando A.2.6, a expressdo A.2.5 toma a forma:

c%(rt,r't")

I

T o9 (r) op(r'y -
L S

" -1(wg,tw) (t-t') ).

W e n n}.,

{IwiF ok g -

" o) f
W e n

J‘iF : + in e( kZF —’kZI)_}

Finalmente, substituindo variaveis na integracao aci-~

ma, obtemos:

6o (rt,r't'y = E 0y (1) by (')
n ~ —

| .J

n I

o ~x (M (n)_
dw plo(t-t') { e(Ikzl k) . 0 (k,F Ikzl) }
am . .
. wewg tin w-w, =-in
K k.

n _ n
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APENDICE 3

Eficiéncia Raman e Seccio de Espalhamento Raman

Nesse Apéndice definimos a eficiéncia Ramaniem termos
de idéias fisicas bastante simples e usamos a definigdo classi-
ca de secgao de espalhamento para, de forma analoga, . chegar a
gecgao de espalhamento Raman. i

Tomamos como ponto de partida a probabilidade por uni
dade de tempo Pfi(dQ) de termos um foton espalhado no. angulo
"solido o {(no detetor) quandoc temos nk2 .fotons passando pe-
lo volume v do cristal (no sentido de volume efetivo). Essa
quantidade & dada por I1I.3.3 e II.3.4 . Supomos que o volu=-
me efetivo v tenha forma de um paralelepipedo de secgdo Treta
A perpendiculér a direcdo de indéncia. dos fotons ¢ espessura |
(ver_figuré abaixo).

0 que pretendemos mastrar €

v ' que no caso simples em que
| desprezamos a atenuagao do
: ;x feixe e a possibilidade de
[

. " e e [ J— Y
k‘ ’ D’/, termos processos de ordem su
~

perior, a eficiéncia Raman

§ , pode ser definida como

sendo: "a probabilidade de um

foton ser espathado num angulo solido dQ ao passar pelo cris-

tal".

Como nessas condigdes temos um problema homogéneo, a
probabilidade por unidade de tempo de termos qualquer um dos fo
tons contidos no volume v espalhado no detetor & a mesma. As
sim,a probabilidade por unidade‘helﬁempo de um foton em Vv ser
Pfi(dn) '
nk2

- espalhado no angulo sélido 'dq & dada por



- 99 -

Notamos que S , a probabilidade de um foton ser espa
lhado no detetor ao atravessar o cristal, & dada pela probabili
dade por unidade de tempo dele ser espalhado em d4Q estando enm

v , vezes o tempo que ele permancce nesse volume. Se a veloci-

dade da luz no meio € cs;l/z e a espessura do cristal é [,
_ ‘ . ; _
o foton permanece no cristal um tempo — 17z e podemos es
_ L, ceml 2 .
~crever para a eficiencia Raman
P (AL :
s = fi/z' k L (A.3.1)
ce,, Ny
%

Essa expressio coincide com a citada usualmente na 1i
teratura, (5) mas aqui fica bastante claro seu significado £f3
‘sico.

Usando a propria definicdo de eficieacia Raman, pode-
mos sugerir a forma da secgdo de espalhamento. Notando que pa
. — X - L) P - i . -
ra uma secgdo de espalhamento igual a propria area da secgao re
- ta teriamos todo o foton incidente espalhado no detetor, escre-

vemos.:

§ - 1
Pfi(dﬂ) v
ou seja d = SA = =177 (A.3.2)
_ _ n, ce ' _
do — A _ ) L

(e}

Podemos alternativamente usar a propria definigd@o clas

(19)_ para definir a secgio de

sica de secgido de espalhamento
espalhamento Raman de forma andaloga (Notem que do = o(R)dQ2 na
notagio da referéncia).

n® de particulas espalhadas em df por unidade de tempo

do =
Intensidade do feixe incidente

 (A.3.3)
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Issa intensidade € definida como o nilmero de particu-
las (no nosso caso, fotons) cruzando uma secgdo reta de area uni

taria.por unidade de¢ tempo. Se a velocidade da 1luz ﬁo meio €

ce;l/z em uma unidade de tempo todas as particulas contidas

no volume da figura abaixo atravessam a secgdo reta unitaria.

—_— L

. -
v

k. __ |
nkﬂ

o nuomero de fotons por uni-

Portanto, sendo

_ _ "Ry 12 |
dade de volume, a intensidade & dada por 5 ce, . No-

tando que o numerador de A.3.3 & o proprio Pfi(dﬂ) obtemos

novamente:

Pfi(dﬂ) '

(A.3.4)
172

do =

n, ¢
kk
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APENDICE 4

Calculo da Intensidade Raman na Auséncia de Amortecimento

Como iiustragﬁo e para completar o tratamenfo da sec-
cao II, calculamos a intensidade I (w) para o caso de amorteci
mento nulo. Nesse caso, como ja foi m?ncionado, a "forma de 1i
nha' se reduz & delta de conservagdo de energia. Na motacdo da
seccao iII, temos:

2
5 = I(w) L(w)

L(w) = §(w~w,) - | (A.4.1)
I{w) = I(w,)
Aqui, w ='wk£ - ka e comparando A.4.1 e II.3,10 , temos:

R Izjmdkzz(n‘-njwce(lk k8o (- 1k _|) 2
q; k q i, ' B
(0, - =2 - ((n'-n)u_)

m

(A.4.2)

De passagem, notamos que usando para. a secgdo de espa
lhamento diferencial a expressao II.3.10 obtemos para a inten

Sidade Raman:

[~

I duy, —afg-zi—t-‘:R— = 1wy (A.4.3)

-0

Vemos de (A.4.1) e (A.4.3), que se o amortecimento e
nulo, a "intensidade' I(w) € efetivamente igual a I(wo), uma

constante e recupera o significado fisico como intensidade Ra-
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man no sentido usual. Feita‘eséa observagao, passamos'ao calcu
lo de I(wo]' dado por A.4.2. Chegaremos a expressio final ﬁg
.ra I(wo) no casb especifigo_do exemplo da secgdo V ondé_.p<<1,
N n, =1 e temos campos magnéticos tais que W, R ch'. E conve
-nienfp notar que a integral na expressio (A.4.2) pode sef rees-

crita como:

”~

 2(a'-n)u e (]k, |- k(n Dye kB -k_|)
[ dk s e

“w (uy - )® - ((n'-n)u.)’

]Tl

® ok 8o all- 1,1 7 ek KR e -1k )
=|dk - :
z kg™ - k_q 1r
"o wgm(ntemleg - —Ef mewagr(l-mue -

m . m
(A.4.4)

Para obter 1I(w) devemos, portanto, resclver inte-

grais da forma:

(@) : _ o (n)
z . Z -
N K9, ' . K,q,Tr
_k(g) mo,(n —n)mC - — E;) wo (n' -n)m - —
z .
m (n")
P dk KzF dk
**2 . z
- . Kaqh R
_k(n) woi(n'-n)wC - 2 f k(n') moi(n‘*n)mc -2z
z ' m 2F m*

(A.4.5)

Aqui chamamos a atengdo para o fate de que na expressao acima

(A.4.5) as integragoes ndo estdo bem definidas. Um erro comum

seria -supor que se tem essencialmente uma integral em valor prin

cipal. Um descuido dessa natureza & encontrado na  literatura

(21)

num artigo basico para o caso analogo de Raman ressonante,
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tendo sido posterivimeile corrigido. Usando nosso tratamento,
ndo temos diliculdades en delxar bem estabelecidas as integrais
A.4.5. Recorrendo a expressao (V.1) ¢ fazendo T - 0; , vemos

imediatamente que as integrais sdo da forma:

b
lim | dk, -
£+0 kzqih
' - ol r
a ‘wot(n n)wC — ¥ ie
m
B k- L |  kyq i
= P J _ ‘ kzqih tim J dkz G(woi(n‘—n)wc - — )
a wot(n ~n)wc -~ —3 - a
(A.4.6)

Para uma ressonancia isolada, a parte imaginaria tem
- papel preponderante para W, = (n‘—n)wc e ignora-la pode modi-
ficar significativamente a intensidade Raman. Efetuando as in-

tegragoes obtemos:

o ' ) -
ak, o(|k,[-k2 yo (kM- |x )

k. q T
me wot(n'—n)wc - sz

* woi(n'-n)mc+s(n) w t(n'-ﬁ)wc~8(n'}

= Jh [ g + gn| -2 ; }
qz-h' nl woi(n'“n)wc-ﬁm I woi(n'“n)mc"'B(n j
S s
t %fﬁ_{ [ du (woi(n'—n)wc—u) - J . du G(NOt(n'—n)wc4u) }
_B(n] _B(n )
(A.4.7)

Devemos notar que para n' > n,(ﬁ(n)'> B(n )), a parte imaginﬁ-

‘ria da expressio acima € ndo nula se Iwoi(n'—ﬁ)wc] < e(n).Subg
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tituindo os resultados A.4,7 cm A.4.2 ¢ usando V.6 , obte-

mos para n =1 e o, X 2w, ,usando argumentos andlogos aosda

seccdd (IV.5) e V

: 2 2
1(2)(“10) = Cq (lR(z)(wo)l * Is(z)(wo)l )

| o o -+ @) wgru_va®) -~ e
R(z)(‘“o) ) E;H- .[2‘11,"-l)()"‘-ﬂ(_:mi3 0‘ ) Rnlmo"'w -8 0 ' Rnlw "Ll) "B(l)l
c
ey +p(1) N - (o)
- zn|uJ e , b+ oty o’ | anw g8
w_tw —8(1j 2Clz W —ZmC-B(O)
lm -2w +8(1) )
+ 3 &n
oy op L)
w, ch B
5 (0) g(0)
AS(Z)(N) = - ET%E% { J duﬁ(wo-zwc-u)_+ 3[ duG(wo-ZQc—u) }
NS (D)
(A.4.8)

Note que como B(n) € pequeno, a Unica contribuigido para a par
te imaginaria vem de (n'-n) = 2 na regiao W ~ ch . Mas ex-

plicitamente S(z)(d) € uma funcgio degrau em W -

0 ‘se ]wo-ch| >‘B(°)
_ _oam’p? (o) 3 (1)
S(wo) '2‘&;}-{" se B > |wo chl > B
3 'ﬂ"fll"rp2 ’ 2' < (1)
T lug-2ucl < 8

(A.4.9)
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Como era de se esperar, no lim Y(w) -0 , T =+ 0,
as expressoes I11.3.10 e V.8 levam a A.4.8 e A.4.9 . Enm
particular, vemos claramente da figura 7 , que S(w) tende a

uma fungio tipo degrau quando r-+20.
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