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Resumen 

 

En el presente trabajo se hace una revisión sucinta de cómo fueron obtenidos 

experimentalmente los tiempos de vida media de electrones en metales. Se revisa el potencial 

de Hubbard para estimar la interacción electrón-electrón entre los electrones de valencia de 

los metales de transición. Se toma en cuenta la teoría de probabilidades de transición de 

electrones en metales para el cálculo de la vida media de electrones dispersados 

inelásticamente que salen del nivel de Fermi de un metal al ser excitados por un fotón 

incidente. Si el metal no es de transición, se calculan las funciones de onda expandiéndolas 

en una base de ondas planas. Y si el metal es de transición, se realizarán los cálculos de las 

funciones de ondas tomando en cuenta el potencial de Hubbard. Para ello se calcula la 

densidad de estados del metal con el potencial de Hubbard. Aquel valor del potencial de 

Hubbard que reproduzca mejor la densidad de estados experimental es el que se tomará en 

cuenta para el cálculo de las funciones de onda. Estas funciones de onda se calculan usando 

la aproximación de densidad local más el potencial de Hubbard (LDA + U) y se expresan 

dichas funciones expandiéndolas en base de ondas planas. Todos los cálculos de las 

funciones de onda se obtienen usando el programa QUANTUM ESPRESSO. El programa 

OCTAVE toma los coeficientes de dicha expansión y calcula los elementos de matriz y la 

función de respuesta dieléctrica, con los que finalmente se calcula el tiempo de vida media 

de los electrones excitados en metales. Se muestran los resultados de los cálculos del tiempo 

de vida media realizados en metales simples como el Aluminio, metales nobles como el Oro 

y la Plata y en metales de transición como el Molibdeno y el Tantalio, y se comparan con 

datos experimentales tomados de la literatura. Los errores porcentuales cuando se comparan 

los valores calculados con los experimentales son bastante aceptables en muchos casos. 
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Introducción 

 

En la actualidad el estudio de la dinámica de portadores excitados (electrones y 

huecos) son de importancia para la descripción de muchos fenómenos en las superficies que 

unen diferentes materiales incluso con aplicaciones en electrónica[1][2][3][4][5][6][7]. Esto 

ha sido posible con la aparición de láseres que pueden emitir pulsos, con una duración del 

orden de femtosegundos, que es el orden carácterístico de los tiempos de relajación de estos 

portadores excitados. Esto hizo posible el estudio de procesos de transferencia de electrones 

en las superficies sólidas, los cuales son la base de muchos procesos fundamentales en 

superficies fotoquímicas y en reacciones químicas ultrarápidas [8][9][10].  Estos son 

generalmente procesos de absorción tanto en átomos como en moléculas y en reacciones 

catalíticas entre diferentes especies químicas, los cuales transfieren energía de una reacción 

compleja hacia los niveles nucleares y electrónicos del sustrato sólido. En los metales, la 

excitación de los pares electrón - hueco (e-h) produce un electrón excitado (hot electron) con 

energía por encima del nivel de Fermi 
F  y un hueco excitado con energía por debajo del 

nivel de Fermi 
F . Es precisamente el acople de estos portadores excitados con el sustrato 

adyacente lo que determina las secciones eficaces y las rapideces de transición de las 

reacciones inducidas de absorción de electrones en las superficies de los metales. 

 

En el presente trabajo discutiremos la dinámica de los portadores excitados en los 

metales. La energía de relajación de estos electrones y huecos excitados se atribuye, en casi 

en todos los casos, a la dispersión inelástica con electrones frios debajo del nivel de Fermi 

(dispersión e-e) y con fonones (dispersión e-ph), desde que la recombinación de las 

radiaciones de los pares e-h puede considerarse insignificantes. Asumiendo que el exceso de 

energía del portador excitado es mucho mayor que la energía térmica 
Bk T, la rapidez de la 

dispersión e-e no dependerá de la temperatura. Por lo tanto, para las energías de excitacion 

mayores que 1 eV, el tiempo de vida media está determinado por la dispersión e-e, la 

dispersión e-ph es menos importante. Sólo para las energías cercanas al nivel de Fermi, 

donde el tiempo de vida media de la dispersión inelástica e-e crece rápidamente, la dispersión 

e-ph cobra importancia. [11][12] 
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Diferentes técnicas se utilizan para la medición del tiempo de vida media del 

portador excitado. Las técnicas de fotoemisión inversa (IPE) y de fotoemisión de alta 

resolución angular (ARPE) proporcionan una medida indirecta del tiempo de vida media de 

los electrones excitados y agujeros, respectivamente, mediante la medición del ancho de las 

lÍneas de energía de transición después de la salida de un electrón (IPE) o un fotón (ARPE) 

del sólido. Una alternativa al IPE es la fotoemisión de dos fotones (2PPE). Se ha demostrado 

que las mediciones del tiempo de vida media de electrones y agujeros en los metales se 

pueden hacer explotandolas capacidades de la microscopía de efecto túnel (STM) y 

espectroscopia de efecto túnel (STS), y espectroscopia de emisión de electrones balísticos 

(BEES).  

 

Estas técnicas han demostrado ser capaces de determinar los tiempos de relajación 

de electrones excitados en materiales sólidos. 

 

La Fotoemisión Inversa (IPE) [8] consiste básicamente en bombardear una muestra 

con electrones de baja energía y detectar los fotones producidos en la transición electrónica 

entre dos estados despoblados. La medición que se obtiene en el proceso está directamente 

relacionada con la densidad de estados sobre el nivel de Fermi. En la figura 1 muestra una 

transición entre dos estados y como se vería esto en un típico espectro IPE. En la figura 2 se 

presenta un esquema del espectrómetro. Las mediciones se hicieron en UHV a una presión 

base de 2x10-10 Torr. La resolución combinada de cañón y detector es 0.4 eV 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura  1: Izquierda: Gráfico Energía en función del Momentum que muestra las transiciones 
ocurridas a la misma energía por encima del nivel de Fermi. Derecha: Espectro IPE 
isocromático donde se muestra como surgen dichas transiciones.[13] 
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Figura  1: Disposición de equipos que se utilizaron en la medición experimental.[14] 

 

 

 

La técnica de ARPE [15] está basada en el proceso de fotoionización, que consiste 

en irradiar una muestra mediante radiación electromagnética monocromática de energía 

superior al potencial de ionización de un átomo o molécula o superior a la función de trabajo 

de un sólido, de manera que sus electrones se puedan arrancar. La energía cinética y la 

dirección de emisión de los fotoelectrones poseen información sobre la estructura electrónica 

del material. Las fuentes electromagnéticas necesarias para la fotoemisión van desde el rango 

ultravioleta a los rayos X. Cuanto mayor es la energía de los fotones incidentes en la muestra, 

mayor será la probabilidad de extraer los electrones más fuertemente ligados al núcleo 

atómico, pertenecientes a los niveles internos del material. 
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Figura  2: Sistema de medicíon experimental para determinar como la fotoemisión la 
dependencia angular de la fotoemisión. El eje normal a las placas del cristal es el eje Z y el 
plano z = 0 está definido por la superficie cristalina. Con ello medimos la distribución de 
energía (EDC) de los fotoelectrones colectados en un ángulo sólido que rodea a una 

dirección dada por un ángulo azimutal e asociado a alguna orientación definida por la 

superficie cristalina y un ángulo polar e respecto al eje normal.[16] 

 

Figura  3: Diagrama de las transiciones energéticas en un proceso de fotoemisión.[17] 

La fotoemisión de dos fotones (2PPE) [18] consiste en que un primer fotón excita 

un electrón, cuya energía esta por debajo del nivel de Fermi, a un estado intermedio cuya  

energía εF < ε < εvac y desde donde un segundo fotón lleva el electrón al estado final por 

encima del nivel de vacío εvac. Esta técnica también puede serutilizado para acceder al tiempo 

de vida media del estado intermedio directamente en el dominio del tiempo (2PPE con 

resolución temporal), midiendo la disminución de la señal como el retraso del pulso del 

segundo fotón con respecto al pulso del primero. 
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Figura  4: Los procesos de excitación fundamentales en la fotoemisión de dos fotones. Al 
tener un estado continuo del sustrato y uno discreto superficial, los estados iniciales 
representados por |i>, tienen dos posibilidades para poblar transitoriamente del estado 
intermedio |j>. Una es la excitación directa que lleva a una transición paso a paso de un 
fotón y la otra es un proceso indirecto mediante la dispersión del electrón fotoexcitado del 
continuo. Si no hay estado de superficie, sólo el último proceso no resonante es posible. Hay 
dos posibilidades para alcanzar el estado final del fotoelectrón |p> mediante (a) proceso 
paso a paso de un fotón y (b) directamente por el proceso de ionización de dos fotones 
desde |i>.[19] 
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Capítulo 1: Radiación electromagnética interactuando 

con metales. Potencial de Hubbard. Tiempo de vida 

media de electrones excitados.    

 

1.1 Transiciones de electrones excitados en metales 

Aquí resumimos las formulaciones teóricas para el cálculo de electrones excitados, 

que se debe a la dispersión inelástica de la cuasipartícula excitada con los estados ocupados 

por debajo del nivel de Fermi. A menos que se indique lo contrario, las unidades atómicas 

se utilizan en todo, es decir, 1===2

eme  . Por lo tanto, se utiliza el radio de Bohr, 

Å0,529=0a , como unidad de longitud y el Hartree, eVaeH 27,2=/= 0

2
, como unidad 

de energía. La unidad atómica de la velocidad es la velocidad de Bohr,    

18

0 .102,19  scmcv  , donde   y c es la constante de estructura fina y la velocidad 

de la luz, respectivamente. 

 

Tomando un sistema de Fermi con N electrones interactuantes a temperatura cero 

Kelvin, y considerando un electrón externo excitado interactuando con el sistema de Fermi. 

La figura describe esquemáticamente un proceso de dispersión inelástica para el electrón 

excitado. El electrón excitado está en un estado inicial )(ri  de energía
Fi  >  y es 

dispersado al estado final )(rf  de energía f  ( ifF  << ) al excitar el sistema de Fermi 

de muchas partículas desde su estado fundamental de energía
0E  hacia algún estado excitado 

de energía 
nE . Usando la Regla de oro de Fermi en la teoría de perturbaciones dependientes 

del tiempo y manteniendo sólo los términos de menor orden en la interacción Coulombiana 

),( rrv   entre el electrón excitado y el gas de Fermi, la probabilidad fiP  por unidad de 

tiempo para la ocurrencia de este proceso viene dado por [20]: 

 

 )()(),,()()(2= ** rrrrImWrrrddrP fifififi     (1) 
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donde ),,( rrW   con ]/[= fi    es la denominada interacción de 

apantallamiento 

),(),,(),(),(=),,( 221121 rrvrrrrvdrdrrrvrrW     (2) 

y donde ),,(  rr   es la función de respuesta al cambio en la densidad del sistema de Fermi 

interactuante. La taza de decaimiento total o la inversa del tiempo de vida media del electrón 

externo excitado en el estado inicial )(ri  de energía 
i  es simplemente la suma de todas 

las probabilidades fiP  sobre todos los estados finales disponibles )(rf  con energías f , 

es decir 

                                                  fi

f

i P

 =1  (3) 

 

donde los estados finales estan sujetos a la condición ifF  << . Las funciones de onda 

para partículas individuales )(, rfi  y de energías fi,  introducidas en la ecuación (1) 

pueden ser elegidas para ser autofunciones y autovalores en un Hamiltoniano efectivo de 

Hartree, de Kohn- Sham o de cuasipartícula. [21] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura  5:  Dispersión de un electrón externo excitado con un sistema de Fermi de N 
electrones interactuantes a T = 0 K. El electrón externo cuya energía en el estado inicial es 
𝜀𝑖 > 𝜀𝐹 es dispersado hacia otro estado cuya energía es   𝜀𝑓 (𝜀𝐹 < 𝜀𝑓 < 𝜀𝑖) por la excitación 

del sistema de Fermi desde su estado fundamental cuya energía es 𝐸0 hacia algún estado 
excitado cuya energía es 𝐸𝑛 (𝐸𝑛 − 𝐸0 =  𝜀𝑖 − 𝜀𝑓)[20] 
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1.2 Potencial de Hubbard 

 

1.2.1 Descripción y el Hamiltoniano de Hubbard 

 

El modelo Hubbard ofrece una de las formas más sencillas de comprender cómo las 

interacciones entre electrones pueden dar lugar a efectos magnéticos e incluso efectos 

superconductores en los sólidos. Un estudio sobre la susceptibilidad magnética y el calor 

específico en metales de transición fue desarrollado por Irkhin[21]  usando el potencial de 

Hubbard. 

 

Fue descrito a principios de la década de 1960 y se aplicó inicialmente para comprender el 

comportamiento de los monóxidos de metales de transición (FeO, NiO, CoO), compuestos 

que son aislantes antiferromagnéticos, pero se había predicho que serían metálicos por 

métodos que tratan interacciones fuertes con menos cuidado. De hecho, es una característica 

sorprendente del modelo que, a pesar de su simplicidad, exhibe un comportamiento relevante 

para muchas de las propiedades más sutiles y hermosas de los sistemas de estado sólido. 

 

Hubbard[22] ha propuesto un modelo altamente simplificado que intenta enfrentar las 

interacciones entre electrones, que contiene el mínimo de características necesarias para 

producir un comportamiento localizado y en forma de banda en los límites adecuados. En el 

modelo de Hubbard, el vasto conjunto de niveles de electrones unidos y continuos de 

almacenamiento se reduce a un solo nivel orbital localizado. Los estados del modelo se dan 

especificando las cuatro configuraciones posibles de cada ion (su nivel puede estar vacío, 

contener un electrón con uno de dos giros o dos electrones de giro opuesto). El Hamiltoniano 

para el modelo de Hubbard contiene dos tipos de términos: (a) un término diagonal en estos 

estados, que es solo una energía positiva U veces el número de niveles iónicos ocupados por 

partida doble (más una energía (no importante) y veces el número de electrones) ); y (b) un 

término fuera de la diagonal en estos estados que tiene elementos de matriz no nulos solo 

para los pares de estados que difieren solo por un solo electrón que se ha movido (sin cambio 

en el spin) de un ión dado a uno de sus vecinos. El primer conjunto de términos, en ausencia 

del segundo, favorecería los momentos magnéticos locales, ya que suprimiría la posibilidad 

de un segundo electrón (con un spin orientado de forma opuesta) en sitios ocupados 
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individualmente. Se puede demostrar que el segundo conjunto de términos en ausencia del 

primero conduce a un espectro de banda convencional y niveles de Bloch de un electrón en 

los que cada electrón se distribuye por todo el cristal. Cuando ambos conjuntos de términos 

están presentes, incluso este modelo simple ha demostrado ser demasiado difícil para el 

análisis exacto, aunque se ha extraído mucha información interesante en casos especiales. 

Si, por ejemplo, el número total de electrones es igual al número total de sitios, entonces, en 

el límite de repulsión intrasita insignificante (t >> U), uno tiene una banda metálica ordinaria 

llena a la mitad.  En el límite opuesto (U >> t), sin embargo, se puede derivar un hamiltoniano 

de spin Heisenberg antiferromagnético (que tiene una constante de intercambio |J|=4t / U) 

para describir las excitaciones bajas. Sin embargo, nadie ha dado una solución rigurosa de 

cómo cambia el modelo de un metal no magnético a un aislante antiferromagnético a medida 

que el cociente t / U varía. 

 

Para escribir el Hamiltoniano de Hubbard (a partir de aquí HH) debemos considerar lo 

siguiente: 

 

Primero, los núcleos pueden considerarse, por simplicidad, fijos en un sólido (en otras 

palabras, no nos preocuparemos por las vibraciones de la red). Esto sugiere que comenzamos 

con una red de átomos (sitios) en que se mueven los electrones. El HH simplifica los átomos 

en un sólido a una colección de sitios, cada uno con un solo nivel (orbital). Esta es una buena 

forma de representar a un sólido como una sola banda de energía en la superficie de Fermi, 

de modo que, sólo un orbital es relevante. Con esta simplificación, los sitios de la HH están 

limitados por el principio de Pauli a cuatro configuraciones: vacío, un solo fermión arriba, 

un solo abajo fermión o doble ocupación por un par de fermiones arriba y abajo.  

 

En un sólido donde los electrones pueden moverse, los electrones están bajo una interacción 

de Coulomb apantallada. La interacción más intensa será entre dos electrones en el mismo 

átomo. Para simplificar, Hubbard se detiene justo allí, de modo que las interacciones se 

modelan mediante un término que es cero si el átomo está vacío de electrones o tiene un solo 

electrón, pero tiene el valor U si el átomo tiene dos electrones. No hay interacción entre los 

electrones en diferentes sitios. Nuestra energía cinética consistirá en una expresión que 

permite que los electrones se muevan cerca a sus vecinos. La escala de energía t que gobierna 

este "salto" se determinará por la superposición de dos funciones de onda para dicho par de 
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electrones en ese átomo. Dado que las funciones de onda se decaen de manera exponencial, 

podemos comenzar permitiendo saltos sólo entre los átomos más cercanos en nuestra           

red. [23]  

 

Para obtener el Hamiltoniano de Hubbard, revisemos los operadores de creación y 

destrucción  𝑎†, 𝑎 que aparecen al estudiar el oscilador armónico. Sus propiedades son 

paralelas a las de los operadores en la HH. Los operadores de creación y destrucción de 

osciladores armónicos se definen en términos de los operadores de posición y momentum 
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                  (18) 

 

Desde   ixp ˆ,ˆ , se demuestra que estos operadores obedecen las siguientes relaciones 

de conmutación, 

                                              1ˆ,ˆ
† aa                                      (19) 

Y que el Hamiltoniano es, 
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El "operador de número" se define como aan ˆˆˆ
†   de modo que 










2

1
ˆˆ nH   

 

Lo descrito anteriormente es para bosones. Sin embargo, hay operadores de creación y 

 

aniquilación para fermiones. Ahora formalicemos esta construcción. Denotemos por 

 iRr   a la función de onda del electrón en el átomo cuyo sitio es Ri y 
†

ˆ ic el operador 

de creación de un electrón en el sitio Ri con spin  σ.  

 

El anticonmutador de los operadores de creación y aniquilación, es decir {A, B} = AB + 

BA, cumplen con las siguientes propiedades: 
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En la aproximación tight binding, el hamiltoniano para un electrón, en el formalismo de 

segunda cuantización, puede escribirse como[24] : 
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(23) 

 

En la ecuación (22), V representa el potencial nuclear actuando sobre los electrones. Por lo 

tanto, el primer término en la ecuación (21) es el Hamiltoniano para un electrón en la banda.  

La ecuación (23) representa la interacción entre electrones. En la aproximación básica 

introducida por Hubbard, se consideran nulos todos los términos excepto aquellos donde  

i = j = k = l.  ya que estos términos corresponden a electrones en un mismo sitio de red 

(átomo) donde la interacción es más intensa. Hubbard hace una estimación de los términos 

de modo que el término con todos los índices iguales para electrones 3d es del orden de 10 

-20 eV mientras otros términos tienen órdenes de entre 1/2 eV a 1/40 eV [25]. 

 

Recordando que  jii ccn ˆˆ
†

  es el operador del número de ocupación, podemos escribir 

el Hamiltoniano de Hubbard de esta manera: 
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i
ii

ji

jiji nnUcct



,,

†

ˆˆ                     (24) 

 

El primer término describe la destrucción de un electrón de espín σ en el sitio i y su creación 

en el sitio j (o viceversa) lo que interpreta como la energía cinética más la interacción con 

los otros sitios (átomos). Solo consideran los índices i,j tales que enfaticen que el salto sólo 

se permite entre dos sitios que sean adyacentes. El segundo término es la energía de 

interacción. Recorre todos los sitios y agrega una energía U si encuentra que el sitio está 

doblemente ocupado.  

 

 

 

Figura 7: Representación pictórica de los términos en el Hamiltoniano de Hubbard.  

Izquierda: La energía cinética t. Derecha: La repulsión U entre los sitios de red.[23] 
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1.2.2 Aproximación LDA + U 

 

La mayoría de las funcionales de correlación e intercambio (xc) que se utilizan comúnmente, 

como la aproximación de densidad local (LDA) [26–28], o la aproximación de gradiente 

generalizada (GGA), fallan bastante en la predicción del carácter aislante de ciertos 

materiales y también proporciona una representación bastante pobre de otras de sus 

propiedades físicas, incluida la estructura cristalina, momentos magnéticos, espectro 

vibracional, etc. En general, estos problemas marcan la tendencia en la mayoría de los 

funcionales xc de sobre-delocalizar los electrones de valencia y sobre-estabilizar estados 

fundamentales metálicos. 

 

La LDA + U (con esto, se indica una corrección “+ U” aplicada a una funcional DFT 

genérica, no necesariamente la LDA) es uno de los enfoques correctivos más simples que se 

formularon para mejorar la precisión de las funcionales de la teoría de funcional de densidad 

(DFT) al describir el estado fundamental de sistemas correlacionados [29-33]. La idea en la 

que se basa es bastante simple y consiste en utilizar un Hamiltoniano de Hubbard para 

describir estados electrónicos "fuertemente correlacionados" (típicamente, orbitales d o f 

localizados), mientras que el resto de los electrones de valencia son tratados con un nivel 

"estándar" de aproximación. Dentro de LDA + U, la energía total de un sistema se puede 

escribir de la siguiente manera: 

 

                                      I
dc

I
mmHubLDAULDA nEnErErE  ',                           (25) 

 

En esta ecuación, EHub es el término que contiene interacciones electrón-electrón como se 

modela en el Hamiltoniano de Hubbard. Debido a la naturaleza aditiva de esta corrección, 

es necesario eliminar de la energía de interacción DFT (aproximada) ELDA parte de la energía 

de interacción ya contenida en EHub para evitar problemas de doble conteo. Esta tarea se 

realiza mediante la sustracción del llamado Edc, el término de "doble conteo" (dc) que modela 

la contribución a la energía DFT de electrones correlacionados como una aproximación de 

campo medio a EHub. Es importante destacar que la corrección de Hubbard solo se aplica a 

los estados localizados del sistema (típicamente los más afectados por los efectos de 

correlación). De hecho, es una funcional de los números de ocupación que a menudo se 
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definen como proyecciones de orbitales de Kohn-Sham ocupados  
 k  sobre los estados 

de un conjunto de bases localizadas  I
m : 

                                         










  k
I
m

I
mk

k

k
I

mm fn '

,

',                                             (26) 

Donde 
kf  son los estados de ocupación Fermi-Dirac de los estados de Kohn-Sham (KS)  

(k y v son, respectivamente, los índices de punto k y banda). Usando las ocupaciones 

definidas en la ec. (26) en el funcional de la ec. (25) corresponde a sustituir los operadores 

de números que aparecen en la ecuación (24) con su promedio (campo medio) en la variedad 

ocupada del sistema. Si bien esta operación es necesaria para usar el modelo de Hubbard en 

las implementaciones actuales de DFT, la elección del conjunto de bases localizadas no es 

única. Algunas de las opciones más populares, como orbitales atómicos o funciones 

maximales de Wannier localizadas. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

            



16 
 

1.3 Cálculo a partir de primeros principios de la 

probabilidad de transición de electrones excitados en 

metales.  

 

Los cálculos por primeros principios de la tasa de dispersión de electrones excitados 

en sólidos periódicos fueron realizados por primera vez por Campillo [34]. Las inversas de 

los tiempos de vida media son obtenidos con la auto-energía de los electrones on-shell de la 

teoría de muchos cuerpos, denominada aproximación WG 0  la cual da los mismos resultados 

de las ecuaciones (1)-(3). 

 

Para cristales periódicos, las funciones de onda para particulas individuales 

introducidas en la ecuación (1) son funciones de Bloch )(, rik  y )(, rfqk  con energías ik ,  

y fqk , , donde i  y f  representan los índices de banda. Por lo tanto, al introducir esto en 

las ecuaciones (1)-(3) y realizando la transformada de Fourier uno obtiene que la inversa del 

tiempo de vida media, en unidades atómicas viene dada por: 

 

 ),()()(
)(2

2= ,,

*

,

,
3

1

, 


 qWImGqBGqB
dq

GGfifi

GGf

ik 



    (5) 

 

Donde la energía transferida fqkik ,,=   está sujeta a la condición

Fik  ,<<0 , la integración es sobre la primera zona de brillouin (BZ), los vectores G,G’ 

son vectores de la red recíproca , fiB ,  son elementos de matriz de la forma: 

 

 )()(=)( ,

)(*

,, rerdrGqB fqk

rGqi

ikfi 



   (6) 

 

y ),(, qW GG   son los coeficientes de la transformada Fourier de la interacción de 

apantallamiento ),,( rrW  . En el caso de gas de electrones libres, los coeficientes 

),(, qW GG   son expresados usualmente en términos de la matriz dieléctrica inversa: 
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 ),()(=),( 1

,,  qGqvqW GGGG



   (7) 

 

donde )(qv  es la transformada Fourier de la interacción de Coulomb ),( rrv  . En la 

aproximación de fase aleatoria (RPA) 

 

 )(),(=),( 0

,,, Gqvqq GGGGGG
    (8) 

 

donde ),(0

,  qGG   son los coeficientes de la transformada Fourier de la función de respuesta 

para la densidad de partículas no interactuantes ),,(0  rr  . A su vez, ),(0

,  qGG   tiene la 

siguiente expresión: 
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donde nn ,  son Índices de banda, )(= ,, nkFnkf    número de ocupación de los electrones 

debajo del nivel de Fermi y nk ,  es la energía del electrón en la banda de índice n . 

 El acoplamiento del vector de onda q+G con los vectores de onda q+G’ con G G’ 

aparece como consecuencia de la existencia de variaciones de la densidad de electrones en 

el sólido. Si estos términos, que representan los llamados efectos del campo local cristalino, 

se consideran insignificantes, uno puede reescribir la ecuación (4) como: 
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Al reemplazar )( Gqv   por 2|)(|

4

Gq 


 tenemos 
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donde )(),(1=),( 0

,, Gqvqq GGGG    tiene la siguiente expresión: 
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y observando que  
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nk e ,
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, ||   es la conjugada de  

 nk
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, ||  , la 

expresión se reduce a: 
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cuya parte imaginaria es 
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1.4 Cálculo del tiempo de vida media de electrones 

excitados en metales expandiendo las funciones de onda 

en ondas planas 

 

Para realizar el cálculo anterior, expandimos todas las funciones de onda para los 

electrones de Bloch en una base de onda planas (PW) 
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donde   es el volumen de normalización. De esta forma, los términos de la ecuación (10) 

quedan de la siguiente manera: 
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y recordando que podemos pasar de sumatoria a integral: dkkfkf
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de esta manera 
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El siguiente término es ),(,  qGG  , cuya expresión explicita se muestra en la ecuación 

(12), donde aparece el término
2

,

)(

, ||||  



nqk

rGqi

nk e   cuyo cálculo se muestra a 

continuación 

 

 )()(=|| ,

)(*

,,

)(

, rerdre nqk

rGqi

nknqk

rGqi

nk 







   

 

 

































rGqki

nqk

G

rGqirGki

nk

G

eGueeGudr )(

,

)()(*

, )(
1

)(
1

=  

 

  rGGGi

nqknk

GG

edrGuGu 




 



))((

,

*

, )()(
1

=  

 

  )]([)(2)()(
1

= 3

,

*

, GGGGuGu nqknk

GG








   

 

Aplicando el cambio de sumatoria a integral: 
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Al tomar su módulo al cuadrado, evaluamos tanto ),(,  qGG  como su parte 

imaginaria 

Dada la energía de un electrón excitado  , hay muchos vectores de onda y bandas 

con la misma energía, por ello uno puede definir la inversa del tiempo de vida media 

dependiente de la energía tomando el promedio sobre los vectores de onda y bandas. Como 

resultado de la simetría de los estados de Bloch, uno halla que 
1

,

1

, = 

ikikS  , donde S representa 
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la operación de un grupo de simetría en un punto del cristal periódico. Por lo tanto, uno 

puede escribir: 

 

 

nk

IBZ

kn

nknk

IBZ

kn

m

m

,

1

,,
1 =)(



 





  (17) 

 

donde nkm ,  representa el número de vectores de onda k  situados en un elemento irreducible 

de la zona de Brillouin (IBZ) con la misma energía . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



22 
 

Capítulo 2: Cálculo del tiempo de vida media de 

electrones excitados 

 

Para calcular el tiempo de vida media de electrones excitados, se utilizaron los 

programas Quantum ESPRESSO 6.0 y GNU Octave, ejecutados en el sistema operativo 

LINUX en la distribucíon UBUNTU. Las descripciones de estos programas fueron 

realizadas en la tesis de Licenciatura. 

 

2.1 Pasos a seguir para el cálculo del tiempo promedio 

Mostramos a contiuación los pasos a seguir para el cálculo del tiempo de vida media 

 

1 Selección del metal, del pseudopotencial y de las divisiones en la red      

            recíproca. 

 

2 Selección del potencial de Hubbard 

 

3 Selección de los puntos k en la red recíproca para representar la zona de 

                        Brillouin. 

 

4 Cálculo de los puntos k +q y k – q de la red recíproca 

 

5 Obtención de los elementos de matriz 

 

6 Cálculo del tiempo de vida media  
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2.1.1 Selección del metal, del pseudopotencial y de 

las divisiones en la red recíproca  

 

Primero uno debe elegir un elemento (metal) para los cálculos de las funciones de 

onda y energía de los electrones. Luego elegir un pseudopotencial para el metal seleccionado 

el cual se utilizará para la solución de la ecuacíon de Schrödinger. La pagina wbe del 

proyecto Quantum ESPRESSO (a partir de aquí QE) tiene almacenado dichos 

pseudopotenciales. Y finalmente debemos elegir en cuantos elementos de volumen se divide 

la primera zona de Brillouin, para lo cual se indica el número de divisiones en cada eje de la 

red recíproca.  

 

2.1.2 Selección del potencial de Hubbard 

 

En el caso de los metales de transición, se debe considerar la interacción entre los 

spines de los electrones de valencia. A esta interacción se le llama potencial de Hubbard. Al 

graficar la densidad de estados experimental con la densidad de estados calculada con QE, 

vemos que hay mucha discrepancia entre ellas. Para ello elegimos un potencial de Hubbard 

(cuyos valores tipicamente están entre 2,5 a 5,0 eV) y se calcula la densidad de estados pero 

considerando el potencial de Hubbard. Finalmente nos quedamos con el potencial de 

Hubbard cuya densidad de estados graficada sea la más cercana a la experimental. 

 

 

2.1.3 Selección de los puntos k en la red recíproca 

para representar la zona de Brillouin. 

 

Con esta información, QE  nos permite obtener un conjunto de puntos k de la red 

recíproca, cuyo número depende de en cuantos cubos se dividió la primera zona de Brillouin. 

Estos puntos k de la red recíprocarepresentan la primera zona de Brillouin. QE calcula las 

energías, con sus respectivosíndices de banda, y los coeficientes de las funciones de onda de 

electrones de Bloch al ser expresadas en base de ondas planas. Estos coeficientesdependen 

de vectores de la red recíproca los cuales tambien proporciona el programa al ejecutar el 

subprograma PW.Además proporciona los pesos para cada punto k de modo que realizar 
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integraciones en esta zona se convertirán en sumatorias ponderadas sobre estos puntos k con 

sus pesos respectivos. 

 

2.1.4 Obtención de los puntos k +q y k – q de la red 

recíproca  

 

Obtenidos los puntos k, el programa GNU Octave creara archivos de entrada para  

cada uno de los puntos k – q y k + q, donde q son los puntos de la primera zona de Brillouin. 

QE usará estos archivos para obtener las energías, índices de banda y los coeficientes de las 

funciones de onda al ser expresadas en base de ondas planas para cada punto k – q y k + q. 

 

2.1.5 Obtención de los elementos de matriz  

 

GNU octave realizará los cálculos de los elementos de matriz con la energía y 

funciones de onda para cada punto k – q. Para obtener la función de respuesta dieléctrica se 

realizarán los cálculos de los elementos de matriz con la energía y funciones de onda para 

cada punto k + q. En el cálculo de la parte imaginaria de esta función, aparece la delta de 

Dirac, la cual será aproximada con una sucesíon de funciones. 

 

2.1.6 Cálculo del tiempo de vida media  

 

Una vez calculados los elementos de matríz, obtendremos el tiempo de vida media 

de los electrones excitados en función de la diferencia de energía del electrón excitado con 

la energía de Fermi. 

 

En el esquema mostrado se hace un resumen de todos los pasos a seguir para 

calcular el tiempo de vida media de los electrones. 
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Figura 8: Esquema de los pasos a seguir para el cálculo del tiempo de vida media de 

electrones excitados en metales, mostrando el uso de los programas empleados. 

 

• Elección del elemento y de su pseudopotencial 

• Elección del número de divisiones en cada eje de la red reciproca  

Quantum ESPRESSO  

Cálculo de los puntos k que representan la primera 
zona de Brillouin y de los pesos para la integración. 

GNU Octave  

Cálculo de los puntos k – q y k + q con los 
que se calculan los elementos de matriz. 

Quantum ESPRESSO  

Cálculo de la energía e índices de banda, coeficientes para 
las funciones de onda expresadas en base de ondas planas 
los puntos k – q y k + q. 

GNU Octave  

Cálculo de los elementos de matriz, función de 
respuesta dieléctrica y finalmente con estos, el 
tiempo de vida media de electrones excitados.  

Quantum ESPRESSO  

Elección del potencial de Hubbard que reproduce la 
densidad de estados más cercana a la experimental 



26 
 

Capítulo 3: Presentación de los cálculos del tiempo de vida 

media y discusión de los resultados  

 

En este capítulo mostramos la secuencia seguida desde la elección del material hasta 

la obtención del cálculo del tiempo de vida media, así como la comparación de estos cálculos 

con los datos experimentales. 

 

3.1 Descripción de los pasos para el cálculo del tiempo de 

vida media   

 

Aquí mostramos la rutina a seguir para el cálculo del tiempo de vida media de 

electrones excitados. 

 

1. Elegir un elemento (metal), por ejemplo elegimos el Molibdeno (Mo) 

 

2. Elegir un pseudopotencial, el cual se utilizará para la solución de la ecuación de 

Schrödinger, elegimos el archivo Mo.pbesol-spn-rrkjus_psl.0.2.UPF en nuestro 

caso como pseudopotencial. Este archivo está en la página web del proyecto QE  

https://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials. 

 

3. Elegir en cuantos cubos queremos dividir la primera zona de Brillouin, para lo cual 

se indica el número de divisiones en cada eje de la red recíproca. Por ejemplo, si 

queremos dividir en 8 divisiones los ejes kx, ky y kz, dentro del archivo de entrada 

debemos indicar este número de divisiones en cada eje y la zona de Brillouin se 

divide en 8 × 8 × 8 elementos de volumen.  

 

4. Con esta información creamos el archivo ejecutable de extensión .sh. Este es el 

archivo de entrada que ejecutaremos desde el terminal de UBUNTU, el cual convoca 

al subprograma PW de QE. En nuestro caso el archivo de entrada es Mo.scf.sh y se 

ejecuta desde el terminal con el comando ./Mo.scf.sh. En las siguientes seccciones 

comentaremos las partes más importantes de este fichero. 
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#----------------------------------------------------------------- 

# self-consistent calculation 

    cat > Mo.scf.in << EOF 

 &control 

    calculation='scf' 

    restart_mode='from_scratch' 

    pseudo_dir = './', 

    outdir='./' 

    prefix='mo' 

    tstress = .true. 

    tprnfor = .true. 

    wf_collect = .true. 

 / 

 &system 

    ibrav = 3, celldm(1) = 5.95, nat= 1, ntyp= 1 

    ecutwfc = 75.0 

    ecutrho = 300.0 

    occupations='smearing', smearing='gaussian', degauss=0.02 

 / 

 &electrons 

    diagonalization='cg' 

    conv_thr = 1.0e-8 

    mixing_beta = 0.7 

 / 

ATOMIC_SPECIES 

 Mo 95.94 Mo.pbesol-spn-rrkjus_psl.0.2.UPF 

ATOMIC_POSITIONS 

 Mo 0.0 0.0 0.0 

K_POINTS (automatic) 

 8 8 8 0 0 0  

EOF 

#-----------------------------------------------------------------

/home/QE/qe-6.0/PW/src/pw.x <Mo.scf.in> Mo.scf.out 
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5. cat > Mo.scf.in << EOF : Aquí indicamos al ejecutable que creará el archivo 

Mo.scf.in y que se considera como contenido de este archivo todas las lineas hasta 

que aparezca EOF (end of file) responde a la linea donde dividimos la zona de 

Brillouin en 8 × 8 × 8 elementos de volumen. 

 

6. En la sección &control aparecen diferentes parámetros, cada uno con un valor 

específico: 

 

calculation='scf' indica que al realizarse los cálculos serán de manera 

autoconsistente, es decir los realizará comparando un cálculo con el anterior hasta 

que su diferencia sea menor que la tolerancia indicada. Esta tolerancia se indica más 

adelante. 

 

restart_mode='from_scratch' indica que cada vez que se calcule, 

reiniciaratodos los cálculos desde cero, sólo guardando las energías y funciones de 

onda cálculadas. 

 

pseudo_dir = './', y  outdir='./', indican que el directorio donde 

esta el archivo con el pseudopotencial y los archivos de salida es el mismo desde 

donde se ejecuta Mo.scf.sh.  

 

wf_collect = .true. es imprescindible que wf_collect tenga el valor true, 

pues esto indica al subprograma PW que no sólo calcule la energía de los electrones 

en cada banda,  y sus funciones de onda, sino también que muestre dichos cálculos, 

los cuales estarán almacenados en archivos de extensión .dat. 

 

7. En la línea donde aparece &system aparecen diferentes parámetros, cada uno con 

un valor específico: 

 

ibrav = 3, indica que la estructura de la red recíproca es una red cúbica de cuerpo 

centrada (bcc), otros números indican otras estructuras.  

 

celldm(1) = 5.95, indica cual es el parámetro de red en armstrong. 
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nat= 1, indica el número de átomos en la celda unitaria. 

 

ntyp= 1, indica cuantos tipos de átomos están en la celda unitaria. 

 

ecutwfc = 75.0, indica cuál es la máxima energía cinética (en Ry) obtenidos 

con las funciones de onda, de manera que si se obtiene un valor mayor al indicado, 

el programa deja de ejecutarse, a esto se le llama energía de corte. 

 

ecutrho = 300.0, indica cuál es la energía de corte (en Ry) de la energía 

cinética al calcular la densidad de carga y potencial. 

 

8. En la sección &electrons aparecen diferentes parámetros, cada uno con un valor 

específico: 

 

diagonalization='cg', indica que el método de diagonalización banda por 

banda de tipo gradiente-conjugado. Es más lento que otros métodos (como el de 

Davidson) pero usa menos memoria y es (un poco) más robusto. 

 

conv_thr = 1.0e-8, indica la tolerancia para la convergencia: error de energía 

estimado menor que conv_thr. Si esto se cumple diremos que el cálculo fue 

autoconsistente.  

 

9. En la sección ATOMIC_SPECIES se indica el pseudopotencial utilizado para la 

solución de la ecuación de Schrödinger. En nuestro ejemplo: 

 

ATOMIC_SPECIES  

 Mo.pbesol-spn-rrkjus_psl.0.2.UPF 

 

10. En la sección K_POINTS al colocar el valor automatic  

 

K_POINTS automatic 

 

indicamos al programa que usaremos una cuadrícula Monkhorst-Pack [35] para 
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construir los puntos k de la zona irreducible de Brillouin. En principio uno debe 

integrar sobre todos los puntos de la zona de Brillouin, sin embargo, para realizar 

cálculos prácticos, sólo se requiere un número finito de puntos k para muestrear la 

zona de Brillouin. Esto es para que el cálculo sea finito y esté justificado siempre que 

los orbitales varíen suavemente con respecto a k. Una cuadrícula Monkhorst-Pack es 

un método imparcial para elegir un conjunto de puntos k de la zona irreducible de 

Brillouin para obtener un muestreo de la zona de Brillouin. En coordenadas 

fraccionales, es una cuadrícula rectangular de puntos de dimensiones Mx × My × Mz, 

espaciados uniformemente en toda la zona de Brillouin. Cuanto más grandes sean las 

dimensiones de la cuadrícula, más fino y más preciso será el muestreo. En nuestro 

ejemplo: 

 

K_POINTS automatic 

   8 8 8 0 0 0 

11. Copiar el contenido del archivo Mo.scf.sh en un nuevo archivo Mo.nscf.sh y 

cambiar calculation='scf' por calculation='nscf’, el número de bandas para añadir 

algunos estados vacíos en &SYSTEM (nbnd = 8). Definir occupations='tetrahedra' 

en &SYSTEM. Modificar K_POINTS de ‘8 8 8 0 0 0' a '16 16 16 0 0 0', porque se 

quiere calcular autovalores de una forma más fina en el espacio-k. 

 

12. Se ejecuta desde el terminal con el comando ./Mo.nscf.sh. Para el cálculo de la 

densidad de estados usaran los resultados obtenidos de ejecutar Mo.nscf.sh. Luego 

se escribe el archivo Mo.dos.sh, cuyo contenido se muestra a continuación: 

 

# ------------------------------------------------------ 

# dos 

cat > Mo.dos.in << EOF 

&dos 

prefix = 'mo', 

outdir = './', 

fildos='Mo.dos.dat', 

Emin=12.0, Emax=27.0, DeltaE=0.01 

/ 

EOF 

dos.x < Mo.dos.in 

# ------------------------------------------------------ 
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13. El archivo anterior se ejecuta desde el terminal con el comando ./Mo.dos.sh. Con 

esto se obtiene la densidad de estados. Luego esta se compara con la densidad de 

estados experimental y se obtienen gráficas como la siguiente: 

 

 

Figura 9: Comparación entre la densidad de estados experimental para el Molibdeno 

[36] con la calculada por QE.  

 

14. En el caso de los metales de transición, estas discrepancias entre las densidades de 

estados ocurren al no considerarse la interacción entre los spines de los electrones de 

valencia en este tipo de metales. Se debe introducir el potencial de Hubbard. 

 

15. Se modifican los archivos Mo.scf.sh y Mo.nscf.sh, introduciendo en &system los 

siguientes parámetros: lda_plus_u=.true. y Hubbard_U(1)=3. 

 

16. Al colocar lda_plus_u=.true. estamos indicando que se considerará en el 

cálculo de la densidad de estados el potencial de Hubbard, y al colocar  

Hubbard_U(1)=3,indicamos que el potencial de Hubbard del primer átomo es    

3 eV.  
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17. Nuevamente se ejecutan los archivos modificados Mo.scf.sh, Mo.nscf.sh y 

Mo.dos.sh. y se obtienen nuevas densidades de estados al considerar el potencial de 

Hubbard y al comparar estos resultados con los experimentales se obtiene gráficas 

como la siguiente. 

 

Figura 10: Comparación entre la densidad de estados experimental para el 

Molibdeno [36] con la calculada por QE considerando el potencial de Hubbard. 

 

18. Se elegirá como potencial de Hubbard a aquel reproduzca lo mejor posible la 

densidad de estados experimental, y ese valor dará paso a nuevas funciones de onda 

con las que calcularemos el tiempo de vida media. 

 

19. Con el archivo ejecutable Mo.scf.sh, QE da como salida el archivo Mo.scf.out que 

se obtiene al ejecutar el subprograma PW. Dentro de Mo.scf.out se encuentra un 

conjunto de puntos k de la zona irreducible de Brillouin, con el cual se podrán 

transformar integraciones en la zona de Brillouin en sumatorias con pesos 

ponderados de pocos puntos k de la zona irreducible de Brillouin : 

 
 k

k

BZBZ
i

dk 
1

, donde 
ik son los pesos de cada punto obtenido por el uso de este 

método.En nuestro ejemplo, del total de 8 × 8 × 8 se obtienen un total de 29 puntos 

k de la zona irreducible de Brillouin con su peso respectivo: 
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k( 1) = ( 0.0000000   0.0000000   0.0000000), wk =   0.0039062 

k( 2) = (-0.1250000   0.1250000  -0.1250000), wk =   0.0312500 

k( 3) = (-0.2500000   0.2500000  -0.2500000), wk =   0.0312500 

k( 4) = (-0.3750000   0.3750000  -0.3750000), wk =   0.0312500 

k( 5) = ( 0.5000000  -0.5000000   0.5000000), wk =   0.0156250 

k( 6) = ( 0.0000000   0.2500000   0.0000000), wk =   0.0234375 

k( 7) = (-0.1250000   0.3750000  -0.1250000), wk =   0.0937500 

k( 8) = (-0.2500000   0.5000000  -0.2500000), wk =   0.0937500 

k( 9) = ( 0.6250000  -0.3750000   0.6250000), wk =   0.0937500 

k(10) = ( 0.5000000  -0.2500000   0.5000000), wk =   0.0937500 

k(11) = ( 0.3750000  -0.1250000   0.3750000), wk =   0.0937500 

k(12) = ( 0.2500000   0.0000000   0.2500000), wk =   0.0468750 

k(13) = ( 0.0000000   0.5000000   0.0000000), wk =   0.0234375 

k(14) = (-0.1250000   0.6250000  -0.1250000), wk =   0.0937500 

k(15) = ( 0.7500000  -0.2500000   0.7500000), wk =   0.0937500 

k(16) = ( 0.6250000  -0.1250000   0.6250000), wk =   0.0937500 

k(17) = ( 0.5000000   0.0000000   0.5000000), wk =   0.0468750 

k(18) = ( 0.0000000   0.7500000   0.0000000), wk =   0.0234375 

k(19) = ( 0.8750000  -0.1250000   0.8750000), wk =   0.0937500 

k(20) = ( 0.7500000   0.0000000   0.7500000), wk =   0.0468750 

k(21) = ( 0.0000000  -1.0000000   0.0000000), wk =   0.0117188 

k(22) = (-0.2500000   0.5000000   0.0000000), wk =   0.0937500 

k(23) = ( 0.6250000  -0.3750000   0.8750000), wk =   0.1875000 

k(24) = ( 0.5000000  -0.2500000   0.7500000), wk =   0.0937500 

k(25) = ( 0.7500000  -0.2500000   1.0000000), wk =   0.0937500 

k(26) = ( 0.6250000  -0.1250000   0.8750000), wk =   0.1875000 

k(27) = ( 0.5000000   0.0000000   0.7500000), wk =   0.0937500 

k(28) = (-0.2500000  -1.0000000   0.0000000), wk =   0.0468750 

k(29) = (-0.5000000  -1.0000000   0.0000000), wk =   0.0234375 

 

Tabla 1: Puntos k de la red reciproca con los que se representa la zona irreducible de 

Brillouin. Estos se calculan dividiendo los ejes de la primera zona de Brillouin, en este caso, 

en 8 × 8 × 8 divisiones con sus respectivos pesos. 
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20. Con esta lista de puntos k de la zona irreducible de Brillouin, GNU Octave genera 

nuevos archivos Mo.scf.sh para cada punto k – q y para cada punto k + q, donde k y 

q son los puntos k de la zona irreducible de Brillouin, en nuestro ejemplo los 29 

puntos mostrados anteriormente. Aquí es imprescindible que en estos archivos .sh, 

en la línea donde aparece &control el parámetro de entrada wf_collect tenga el 

valor true (wf_collect = .true.) Este indica al subprograma PW que no sólo 

calcule la energía de las bandas y funciones de onda, sino también mostrar dichos 

cálculos, los cuales estarán almacenados en archivos de extensión .dat. Por ejemplo, 

para el punto k(1) mas q, se crea el directorio kmasq1, dentro del dentro del cual se 

colocan su correspondiente archivo Mo.scf.sh, donde debajo de la linea K POINTS, 

los puntos k(1) mas q se colocan de la siguiente manera: 

 

K_POINTS 

 29 

k1x + q1x k1y + q1y k1z + q1z  1.0000000 

k1x + q2x k1y + q2y k1z + q2z  1.0000000 

  1.0000000         

k1x + q29x k1y + q29y k1z + q29z  1.0000000 

 

Dentro de esta directorio tambien debe ir al archivo correspondiente al 

pseudopotencial Mo.pbesol-spn-rrkjus_psl.0.2.UPF. 

 

21. El paso anterior debe repetirse para los otros puntos k, tanto para los diferentes puntos 

k + q, como para los puntos k – q. 

 

22. Para ejecutar el archivo .sh en todos los directorios kmasqi y kmenosqi, donde i va 

desde uno hasta el total de puntos k de la zona irreducible de Brillouin, en UBUNTU 

y desde el terminal, se ejecuta desde la ubicación que contiene los directorios kmasqi 

y kmenosqi 

 

for dir in km*; do 

cd "$dir" && sh Mo.scf.sh; cd ../; 

done 
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23. Al terminar de ejecutarse los comandos dados desde el terminal, aparecen en cada 

directorio kmasqi el archivo Mo.scf.out y el directorio mo.save. En estas directorios 

cu.save aparecen un conjunto de directorios con el nombre K0000j, donde j va de 

uno hasta el total de puntos k de la zona irreducible de Brillouin, donde estáel archivo 

eigenval.xml que contiene las energías y los índices de banda; el archivo 

gkvectors.dat que contiene los vectores de la red reciproca que forman la base de 

ondas planas en las que se expande la función de onda de Bloch y, el archivo evc.dat 

que contiene los coeficientes de dicha expansión y que dependen de los vectores de 

la red recíproca contenidos en gkvectors.dat, para cada punto k(i) + q(j) de la red 

recíproca. De manera similar aparecen estas directorios y archivos en los directorios 

kmenosqi para cada punto k(i) –  q(j) de la red recíproca. 

 

24. GNU Octave no puede leer los archivos .dat, por lo que deben pasarse a 

archivos.xml. Para ello se debe copiar el ejecutable dat2xml.sh en todos los 

directorios cu.save, el cual usa el ejecutable iotk.x del programa QE, y en la 

ubicación donde estánlos directorios kmasqi y kmenosqi, desde el terminal de 

UBUNTU  

 

for dir in km*; do 

cd "$dir" && cd cu.save && ./dat2xml.sh; cd ../..; 

done 

 

Esto produce los archivos gkvectors.xml y evc.xml que GNU Octave puede leer y 

realizar los cálculos de los elementos de matriz para calcular el tiempo de vida media. 

 

25. Para calcular el tiempo de vida media debemos evaluar previamente los siguientes 

elementos matriciales, mostrados explícitamente en la sección 3 del capítulo 1.  

GNU Octave permite agrupar en celdas los coeficientes de la expansión de ondas 

planas de las funciones de onda, con las cuales se calculan estos elementos de matriz, 

con los que posteriormente calcularemos la función de respuesta dieléctrica. 
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Debemos calcular también la parte imaginaria de la función de respuesta dieléctrica 

),(,  qIm GG . En este elemento de matriz aparece el término  
nknqk ,,     que 

representa la función delta de Dirac, la cual se debe aproximar a una sucesión de 

funciones dentro de una integral. Algunas de estas sucesiones son por ejemplo: 
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26. Una vez calculados los elementos de matriz descritos en el paso anterior, calculamos 

finalmente el tiempo de vida media de los electrones excitados 
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El apóstrofe en la sumatoria indica se realiza sobre todos los indices de banda 

distintos al indice i, asociado al tiempo del vida media 
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3.2 Presentación de los cálculos del tiempo de vida media 

en Aluminio 

En esta sección se muestran los datos experimentales y los valores calculados del 

tiempo de vida media en el Aluminio 

 

 

 

Figura  11: Tiempo de vida media experimental de electrones excitados en Aluminio (Al), en 

función de (ε-εF). Las mediciones del tiempo de vida media de los electrones excitados 

usando TR-2PPE en Al (bulk)  están representados por cruces. [37] 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 
error porcentual 

0,4 62,31   

0,5 41,15   

0,6 32,5 24,77 -23,78 

0,7 25,77 10,42 -59,57 

0,8 20,58 8,59 -58,27 

0,9 17,5 8,8 -49,70 

1 14,81 12,63 -14,71 

1,1 12,88   

1,2 10,58 6,18 -41,55 

1,3 9,81   

1,4 8,65 10,64 23,05 

1,5 7,69 6,5 -15,46 

1,6 6,73 1,92 -71,44 

1,7 5,96 8,01 34,43 

1,8 5,19 6,48 24,80 

1,9 4,81   

2 4,42 4,82 9,08 

2,1 4,23 5,28 24,79 

2,2 3,46 5,07 46,67 

2,3 3,46   

2,4 2,88 4,07 41,27 

2,5 2,69 5,14 91,02 

2,6 2,69 5,35 98,91 

2,7 2,31 4,23 82,94 

2,8 2,12 4,01 89,12 

2,9 2,12 3,95 86,30 

3 1,92 3,38 76,11 

3,1 2,88 5,34 85,27 

3,2 2,69 4,12 52,98 

 

Tabla 2: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Aluminio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22
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  y usando n=10. 
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Figura 12: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Aluminio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores a 1,5 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales. . Sin embargo no son tan cercanos a los datos experimentales para 

energías entre 0,5 y 1,5 eV por encima del nivel de Fermi. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 
error porcentual 

0,4 62,31 42,29 -32,12 

0,5 41,15   

0,6 32,50 24,58 -24,36 

0,7 25,77 23,45 -9,00 

0,8 20,58 7,62 -62,97 

0,9 17,50 10,66 -39,07 

1,0 14,81 14,12 -4,69 

1,1 12,88 5,47 -57,52 

1,2 10,58 5,15 -51,31 

1,3 9,81 2,67 -72,79 

1,4 8,65 8,17 -5,60 

1,5 7,69 7,20 -6,37 

1,6 6,73 3,05 -54,62 

1,7 5,96 7,43 24,67 

1,8 5,19 7,67 47,84 

1,9 4,81   

2,0 4,42 4,34 -1,89 

2,1 4,23 4,09 -3,42 

2,2 3,46 4,14 19,59 

2,3 3,46 6,18 78,63 

2,4 2,88 3,86 33,87 

2,5 2,69 4,35 61,86 

2,6 2,69 3,60 33,95 

2,7 2,31 3,45 49,24 

2,8 2,12 3,47 63,54 

2,9 2,12 3,68 73,52 

3,0 1,92 3,25 69,23 

3,1 2,88 3,85 33,73 

3,2 2,69 3,80 41,16 

 

Tabla 3: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Aluminio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22
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n
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  y usando n=100. 
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Figura 13: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Aluminio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que muchos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores a 1,3 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales que para los cálculos del caso anterior. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,4 62,31 19,10 -69,35 

0,5 41,15   

0,6 32,50 20,68 -36,37 

0,7 25,77   

0,8 20,58   

0,9 17,50 10,40 -40,58 

1,0 14,81 19,72 33,15 

1,1 12,88   

1,2 10,58 4,32 -59,13 

1,3 9,81 4,55 -53,64 

1,4 8,65 5,60 -35,26 

1,5 7,69 7,21 -6,18 

1,6 6,73 1,46 -78,37 

1,7 5,96 8,70 45,97 

1,8 5,19 4,81 -7,33 

1,9 4,81   

2,0 4,42 5,34 20,72 

2,1 4,23 3,39 -19,98 

2,2 3,46 3,65 5,47 

2,3 3,46 4,53 30,89 

2,4 2,88 2,89 0,22 

2,5 2,69 2,79 3,71 

2,6 2,69 4,62 71,68 

2,7 2,31 2,47 6,73 

2,8 2,12 3,30 55,73 

2,9 2,12 2,70 27,29 

3,0 1,92 2,83 47,54 

3,1 2,88 4,64 61,20 

3,2 2,69 2,97 10,28 

 

Tabla 4: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Aluminio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 
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Figura 14: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Aluminio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que muchos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores a 1,5 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales. Sin embargo no son tan cercanos a los datos experimentales para 

energías entre 0,5 y 1,5 eV por encima del nivel de Fermi. 
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3.3 Presentación de los cálculos del tiempo de vida media 

en Plata 

En esta sección se muestran los datos experimentales y los valores calculados del 

tiempo de vida media en la Plata 

 

 

 

 

Figura 15: Tiempo de vida media experimental de electrones excitados en Plata (Ag), 

en función de (ε-εF). Las mediciones del tiempo de vida media de los electrones excitados 

usando TR-TPPE en Ag (bulk)  están representados por cruces. [38] 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,9 59,32 68,23 15,02 

1,1 35,59   

1,3 24,92 11,76 -52,79 

1,5 18,81 9,6 -48,98 

1,7 11,19 9,54 -14,73 

1,9 7,8 4,17 -46,57 

2,1 7,97 9,84 23,43 

2,3 5,08 9,52 87,31 

2,5 5,25 5,82 10,90 

2,9 5,08 7,38 45,32 

3,1 2,54 5,07 99,43 

3,3 2,37 2,84 19,83 

 

Tabla 5: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Plata hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. 
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Figura 16: Cálculos del tiempo de vida media para los electrones excitados en la 

Plata para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales.  Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías entre 1,5 y 3,2 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,9 59,32 48,61 -18,05 

1,1 35,59   

1,3 24,92 11,77 -52,76 

1,5 18,81 8,04 -57,24 

1,7 11,19 8,61 -23,1 

1,9 7,8 2,91 -62,74 

2,1 7,97 9,1 14,22 

2,3 5,08 8,02 57,8 

2,5 5,25 5,23 -0,36 

2,9 5,08 6,47 27,37 

3,1 2,54 4,83 90,3 

3,3 2,37 2,84 19,81 

 

Tabla 6: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Plata hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. 
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Figura 17: Cálculos del tiempo de vida media para los electrones excitados en la 

Plata para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales.  Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías entre 1,5 y 3,2 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales que en el caso anterior. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental   

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,9 59,32 83,82 41,3 

1,1 35,59   

1,3 24,92 17,71 -28,92 

1,5 18,81 10 -46,85 

1,7 11,19 7,56 -32,48 

1,9 7,8 5,65 -27,57 

2,1 7,97 8,39 5,29 

2,3 5,08 9,42 85,4 

2,5 5,25 4,92 -6,35 

2,9 5,08 5,33 4,84 

3,1 2,54 4,35 71,1 

3,3 2,37 3,27 38,02 

 

Tabla 7: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Plata hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 
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Figura 18: Cálculos del tiempo de vida media para los electrones excitados en la 

Plata para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales.  Vemos pues que muchos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores a 1,5 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales que en los casos anteriores. 

 

 

 

 



51 
 

3.4 Presentación de los cálculos del tiempo de vida media 

en Oro 

En esta sección se muestran los datos experimentales y los valores calculados del 

tiempo de vida media en el Oro 

 

 

 

 

Figura  19: Tiempo de vida media experimental de electrones excitados en Oro (Au), 

en función de (ε-εF). Las mediciones del tiempo de vida media de los electrones usando TR-

2PPE fueron hechas sobre una película policristalina de Au evaporada en Ta  están 

representados por cruces. [39] 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,7 134,56   

0,8 119,96   

0,9 99,33   

1 84,06 92,11 9,57 

1,1 72,15 32,61 -54,8 

1,2 59,92 34,13 -43,04 

1,3 51   

1,4 57,21 33,49 -41,46 

1,5 64,76   

1,6 53,86 22,76 -57,75 

1,7 50,33 44,35 -11,89 

1,8 44,63 19,65 -55,97 

1,9 36,24 43,85 21 

2 31,54 55,42 75,72 

2,1 27,52 6,31 -77,09 

2,2 21,81   

2,3 18,79 23,12 23,04 

2,4 14,77 2,6 -82,4 

2,5 12,42 19,22 54,78 

2,6 10,4   

2,7 9,4   

2,8 7,72 12,02 55,7 

2,9 7,05 10,5 48,94 

3 4,7 2,82 -40,1 

3,1 4,03 1,67 -58,64 

 

Tabla 8: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. 
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Figura 20: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales.  Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías entre 1,5 y 3,1 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media  (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,7 134,56   

0,8 119,96   

0,9 99,33   

1 84,06 83,05 -1,2 

1,1 72,15 27,01 -62,56 

1,2 59,92 30,95 -48,35 

1,3 51   

1,4 57,21 26,47 -53,73 

1,5 64,76   

1,6 53,86 18,88 -64,94 

1,7 50,33 33,8 -32,85 

1,8 44,63 16,77 -62,41 

1,9 36,24 32,32 -10,81 

2 31,54 44,5 41,1 

2,1 27,52 4,67 -83,03 

2,2 21,81   

2,3 18,79 16,29 -13,32 

2,4 14,77 2,56 -82,7 

2,5 12,42 16,07 29,37 

2,6 10,4   

2,7 9,4   

2,8 7,72 12,35 59,97 

2,9 7,05 10,23 45,11 

3 4,7 2,46 -47,62 

3,1 4,03 3,01 -25,3 

 

Tabla 9: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. 
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Figura 21: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías entre 1,8 y 3,2 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales que en el caso anterior. 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media  (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media  (fs) 

calculado 

error 

porcentual 

0,7 134,56   

0,8 119,96   

0,9 99,33   

1 84,06 121,63 44,69 

1,1 72,15 25,50 -64,66 

1,2 59,92 28,08 -53,13 

1,3 51   

1,4 57,21 25,35 -55,68 

1,5 64,76   

1,6 53,86   

1,7 50,33 37,82 -24,86 

1,8 44,63 16,88 -62,17 

1,9 36,24 24,74 -31,73 

2 31,54 51,05 61,86 

2,1 27,52 4,46 -83,80 

2,2 21,81   

2,3 18,79 20,92 11,35 

2,4 14,77 2,42 -83,60 

2,5 12,42 13,82 11,23 

2,6 10,4   

2,7 9,4   

2,8 7,72 12,87 66,71 

2,9 7,05 10,41 47,66 

3 4,7 2,57 -45,26 

3,1 4,03 6,37 58,06 

 

Tabla 10: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 
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Figura 22: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores a 1,5 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales. Sin embargo no son tan cercanos como en el caso anterior. 

 

Vemos pues en el caso del Oro, los valores calculados no se acercan a los datos 

experimentales como en los metales anteriores. Esto se debe a la presencia de electrones f  

que hacen que las funciones de onda de los electrones necesiten más ondas planas para ser 

mejor expresadas en dicha base. 
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Tabla 11: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas planas (que son los datos 

presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas planas, donde al utilizar estas 

últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los datos experimentales para 

electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel de Fermi 

E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media  

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado  

con 250 

ondas planas (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media  

calculado  

con 1200  

ondas planas (fs) 

error porcentual 

0,7 134,56     

0,8 119,96     

0,9 99,33     

1 84,06 92,11 9,57 64,91 -22,78 

1,1 72,15 32,61 -54,8 43,11 -40,25 

1,2 59,92 34,13 -43,04   

1,3 51     

1,4 57,21 33,49 -41,46 35,68 -37,63 

1,5 64,76     

1,6 53,86 22,76 -57,75 58,15 7,97 

1,7 50,33 44,35 -11,89 30,77 -38,86 

1,8 44,63 19,65 -55,97 48,61 8,92 

1,9 36,24 43,85 21 35,22 -2,81 

2 31,54 55,42 75,72 25,71 -18,48 

2,1 27,52 6,31 -77,09 20,8 -24,42 

2,2 21,81     

2,3 18,79 23,12 23,04 15,77 -16,07 

2,4 14,77 2,6 -82,4   

2,5 12,42 19,22 54,78 10,84 -12,72 

2,6 10,4   8,8 -15,38 

2,7 9,4   9 -4,26 

2,8 7,72 12,02 55,7 15,6 102,07 

2,9 7,05 10,5 48,94 11 56,03 

3 4,7 2,82 -40,1 6,46 37,45 

3,1 4,03 1,67 -58,64 3,85 -4,47 
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Figura 23: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Aquí se expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas 

planas (que son los datos presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas 

planas, donde al utilizar estas últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los 

datos experimentales para electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel 

de Fermi.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental  

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con 250 

ondas planas (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con 1200 

ondas planas (fs) 

error porcentual 

0,7 134,56     

0,8 119,96     

0,9 99,33     

1 84,06 83,05 -1,2 64,34 -23,46 

1,1 72,15 27,01 -62,56 45,79 -36,53 

1,2 59,92 30,95 -48,35   

1,3 51     

1,4 57,21 26,47 -53,73 33,31 -41,78 

1,5 64,76     

1,6 53,86 18,88 -64,94 49,74 -7,65 

1,7 50,33 33,8 -32,85 28,34 -43,69 

1,8 44,63 16,77 -62,41 42,81 -4,08 

1,9 36,24 32,32 -10,81 30,89 -14,76 

2 31,54 44,5 41,1 24,55 -22,16 

2,1 27,52 4,67 -83,03   

2,2 21,81     

2,3 18,79 16,29 -13,32 13,3 -29,22 

2,4 14,77 2,56 -82,7   

2,5 12,42 16,07 29,37 13,67 10,06 

2,6 10,4     

2,7 9,4     

2,8 7,72 12,35 59,97 14,23 84,33 

2,9 7,05 10,23 45,11 10,5 48,94 

3 4,7 2,46 -47,62 6,65 41,49 

3,1 4,03 3,01 -25,3 8,02 99,01 

 

Tabla 12: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas planas (que son los datos 

presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas planas, donde al utilizar estas 

últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los datos experimentales para 

electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel de Fermi 
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Figura 24: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Aquí se expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas 

planas (que son los datos presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas 

planas, donde al utilizar estas últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los 

datos experimentales para electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel 

de Fermi.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con 250 

ondas planas (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con 1200 

ondas planas (fs) 

error porcentual 

0,7 134,56     

0,8 119,96     

0,9 99,33     

1 84,06 121,63 44,69 80,21 -4,58 

1,1 72,15 25,50 -64,66 60,37 -16,33 

1,2 59,92 28,08 -53,13   

1,3 51     

1,4 57,21 25,35 -55,68 37,15 -35,06 

1,5 64,76     

1,6 53,86   54,56 1,30 

1,7 50,33 37,82 -24,86 48,79 -3,06 

1,8 44,63 16,88 -62,17 36,73 -17,70 

1,9 36,24 24,74 -31,73   

2 31,54 51,05 61,86 24,1 -23,59 

2,1 27,52 4,46 -83,80   

2,2 21,81     

2,3 18,79 20,92 11,35 19,58 4,20 

2,4 14,77 2,42 -83,60   

2,5 12,42 13,82 11,23 7,66 -38,33 

2,6 10,4     

2,7 9,4     

2,8 7,72 12,87 66,71 12,22 58,29 

2,9 7,05 10,41 47,66 10 41,84 

3 4,7 2,57 -45,26 5,83 24,04 

3,1 4,03 6,37 58,06 8,03 99,26 

 
 

Tabla 13: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas planas (que son los datos 

presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas planas, donde al utilizar estas 

últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los datos experimentales para 

electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel de Fermi 
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Figura 25: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Aquí se expandieron las funciones de onda usando una base de 250 ondas 

planas (que son los datos presentados anteriormente) y también usando 1200 ondas 

planas, donde al utilizar estas últimas los tiempos de vida media están más cercanos a los 

datos experimentales para electrones con energías entre 1,1 y 2,6 eV por encima del Nivel 

de Fermi.  

 

A continuación, se realizaron cálculos del tiempo de vida media expandiendo las funciones 

de onda con una base de 1200 ondas planas pero usando otra sucesión de funciones para la 

delta de Dirac. En este caso aproximamos  
x

nxSen
x

n 


)(
lim
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 
error porcentual 

1 84.06 87.32 3.88 

1.1 72.15 69.2 -4.09 

1.2 59.92 
  

1.3 51 
  

1.4 57.21 52.22 -8.72 

1.5 64.76 
  

1.6 53.86 33.24 -38.28 

1.7 50.33 39.82 -20.88 

1.8 44.63 
  

1.9 36.24 45.41 25.30 

2 31.54 33.24 5.39 

2.1 27.52 
  

2.2 21.81 
  

2.3 18.79 22 17.08 

2.4 14.77 
  

2.5 12.42 12.81 3.14 

2.6 10.4 
  

2.7 9.4 
  

2.8 7.72 8.03 4.02 

2.9 7.05 
  

3 4.7 12.22 
 

3.1 4.03 9.27 
 

 

Tabla 14: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Aquí se expandieron 

las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas, donde los tiempos de vida 

media están más cercanos a los datos experimentales para electrones con energías entre 1 

y 2,8 eV por encima del Nivel de Fermi 
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Figura 26: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Estos valores son comparados con los experimentales. 

Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 
error porcentual 

1 84.06 58.35 -30.59 

1.1 72.15 45.58 -36.83 

1.2 59.92   

1.3 51   

1.4 57.21 34.58 -39.56 

1.5 64.76   

1.6 53.86 51 -5.31 

1.7 50.33   

1.8 44.63 42.31 -5.20 

1.9 36.24 32.01 -11.67 

2 31.54   

2.1 27.52 22.81 -17.11 

2.2 21.81   

2.3 18.79 14.26 -24.11 

2.4 14.77   

2.5 12.42 16.13 29.87 

2.6 10.4   

2.7 9.4   

2.8 7.72 14.10 82.69 

2.9 7.05 10.57 49.93 

3 4.7 7.17 52.55 

3.1 4.03 13.31  

 

Tabla 15: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas, donde los 

tiempos de vida media están más cercanos a los datos experimentales para electrones con 

energías entre 1 y 2,5 eV por encima del Nivel de Fermi 
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Figura 27: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos 

experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media (fs) 

experimental 

Tiempo de vida media (fs) 

calculado 
error porcentual 

1 84.06 82.79 -1.51 

1.1 72.15 79.71 10.48 

1.2 59.92   

1.3 51   

1.4 57.21 36.28 -36.58 

1.5 64.76   

1.6 53.86 52.01 -3.43 

1.7 50.33 49.4 -1.85 

1.8 44.63 35.63 -20.17 

1.9 36.24 20.75 -42.74 

2 31.54 25.05 -20.58 

2.1 27.52   

2.2 21.81   

2.3 18.79 11.45 -39.06 

2.4 14.77   

2.5 12.42 7.37 -40.66 

2.6 10.4   

2.7 9.4   

2.8 7.72 12.02 55.70 

2.9 7.05 11.5 63.12 

3 4.7 7.82 66.38 

3.1 4.03 11.98  

 

Tabla 16: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Oro hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas, donde los 

tiempos de vida media están más cercanos a los datos experimentales para electrones con 

energías entre 1 y 2,5 eV por encima del Nivel de Fermi 
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Figura 28: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Oro para 

diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones con energías mayores de 1,5 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales.  
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3.5 Presentación de los cálculos del tiempo de vida media 

en Molibdeno 

En esta sección se muestran los datos experimentales y los valores calculados del 

tiempo de vida media en el Molibdeno. 

 

 
 

Figura 29: Tiempo de vida media experimental de electrones excitados en Molibdeno 

(Mo), en función de (ε-εF). Las mediciones del tiempo de vida media de los electrones usando 

TR-2PPE fueron hechas sobre una lámina de Mo policristalino y están representados por 

cruces. [40] 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



71 
 

E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71 
  

0,4 59,11 56,66 -4,14 

0,5 58,04 59,68 2,83 

0,6 46,25 
  

0,7 40,54 
  

0,8 32,14 39,24 22,09 

0,9 27,32 24,45 -10,51 

1,0 21,43 25,32 18,15 

1,1 18,21 10,76 -40,91 

1,2 15,71 9,71 -38,19 

1,3 13,57 14,91 9,87 

1,4 11,43 
  

1,5 10,71 
  

1,6 9,11 4,79 -47,42 

1,7 8,57 3,47 -59,51 

1,8 7,86 
  

1,9 7,32 
  

2,0 6,61 5,66 -14,37 

2,2 6,25 6,82 9,12 

2,5 5,18 
  

2,7 4,82 5,15 6,85 

2,9 3,93 3,01 -23,41 

3,0 3,39 6,83 
 

 

Tabla 17: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. 
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Figura 30: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71   

0,4 59,11 61,05 3,28 

0,5 58,04 63,65 9,67 

0,6 46,25 51,44 11,22 

0,7 40,54   

0,8 32,14 44,23 37,62 

0,9 27,32 29,37 7,50 

1 21,43 25,84 20,58 

1,1 18,21 10,14 -44,32 

1,2 15,71 22,46 42,97 

1,3 13,57 15,35 13,12 

1,4 11,43 14,05 22,92 

1,5 10,71   

1,6 9,11 5,2 -42,92 

1,7 8,57   

1,8 7,86 9,65 22,77 

1,9 7,32 9,33 27,46 

2 6,61 2,12 -67,93 

2,2 6,25 7,16 14,56 

2,5 5,18   

2,7 4,82 3,19 -33,82 

2,9 3,93 3,58 -8,91 

3 3,39 6,67  

 

Tabla 18: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. 
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Figura 31: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con 

los experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71 58,5 -17,27 

0,4 59,11 56 -5,26 

0,5 58,04 50,49 -13,01 

0,6 46,25   

0,7 40,54   

0,8 32,14   

0,9 27,32 29 6,15 

1 21,43 25,38 18,43 

1,1 18,21 11,23 -38,33 

1,2 15,71 10 -36,35 

1,3 13,57 10,99 -19,01 

1,4 11,43   

1,5 10,71   

1,6 9,11 4,22 -53,68 

1,7 8,57 10,43 21,70 

1,8 7,86 8,01 1,91 

1,9 7,32 8,49 15,98 

2 6,61 5,74 -13,16 

2,2 6,25   

2,5 5,18 7 35,14 

2,7 4,82 3,93 -18,46 

2,9 3,93 3,18 -19,08 

3 3,39 4,79 41,30 

 

Tabla 19: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 

 

 

 



76 
 

 

 

 
 

Figura 32: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con 

los experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71   

0,4 59,11 69,8 18,08 

0,5 58,04 53,85 -7,22 

0,6 46,25   

0,7 40,54   

0,8 32,14 34,71 8,00 

0,9 27,32 21,18 -22,47 

1 21,43 27,2 26,92 

1,1 18,21   

1,2 15,71 10,55 -32,85 

1,3 13,57 14,94 10,10 

1,4 11,43   

1,5 10,71 4,86 -54,62 

1,6 9,11 4,66 -48,85 

1,7 8,57 3,54 -58,69 

1,8 7,86 2,29 -70,87 

1,9 7,32 10,66 45,63 

2 6,61 5,53 -16,34 

2,2 6,25   

2,5 5,18   

2,7 4,82 5,72 18,67 

2,9 3,93 2,9 -26,21 

3 3,39 6,47  

 

Tabla 20: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. 
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Figura 33: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71   

0,4 59,11 66,24 12,06 

0,5 58,04 63,88 10,06 

0,6 46,25 57,89 25,17 

0,7 40,54   

0,8 32,14 33,55 4,39 

0,9 27,32 26,45 -3,18 

1 21,43 25,99 21,28 

1,1 18,21   

1,2 15,71   

1,3 13,57 11,99 -11,64 

1,4 11,43   

1,5 10,71 14,59 36,23 

1,6 9,11 4,3 -52,80 

1,7 8,57 3,61 -57,88 

1,8 7,86 9,69 23,28 

1,9 7,32 7,86 7,38 

2 6,61 2,64 -60,06 

2,2 6,25   

2,5 5,18   

2,7 4,82 3,1 -35,68 

2,9 3,93 3,75 -4,58 

3 3,39 6,57  

 

Tabla 21: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. 
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Figura 34: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,3 70,71 57,66 -18,46 

0,4 59,11   

0,5 58,04 50,86 -12,37 

0,6 46,25 42,22 -8,71 

0,7 40,54   

0,8 32,14   

0,9 27,32 26,25 -3,92 

1 21,43 21,98 2,57 

1,1 18,21 11,76 -35,42 

1,2 15,71 13,48 -14,19 

1,3 13,57 12,66 -6,71 

1,4 11,43   

1,5 10,71   

1,6 9,11   

1,7 8,57 6,3 -26,49 

1,8 7,86 8,58 9,16 

1,9 7,32 8,36 14,21 

2 6,61   

2,2 6,25   

2,5 5,18 9,18 77,22 

2,7 4,82 2,97 -38,38 

2,9 3,93   

3 3,39 5,78 70,50 

 

Tabla 22: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. 
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Figura 35: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

electrones por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  

 

El Molibdeno es un metal de transición que tiene 2 electrones de valencia, a diferencia de 

todos los metales anteriores que solo tienen uno. Aquí debemos considerar un potencial de 

interacción de los spines de los electrones de valencia denominado potencial de Hubbard 

(U). Los valores típicos de este potencial están comprendidos entre 2,5 y 5,0 eV. Se grafican 

la densidad de estados sin potencial de Hubbard y con el potencial de Hubbard y se halló 

que para un potencial de Hubbard U = 3,0 eV se obtiene una densidad de estados cercana a 

la experimental. Se calcularon las nuevas funciones de onda con este potencial y se obtienen 

los siguientes resultados 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71     72.18 2.08 

0.4 59.11 56.66 -4.14   

0.5 58.04 59.68 2.83   

0.6 46.25       

0.7 40.54       

0.8 32.14 39.24 22.09   

0.9 27.32 24.45 -10.51 18.88 -30.89 

1.0 21.43 25.32 18.15 17.39 -18.85 

1.1 18.21 10.76 -40.91   

1.2 15.71 9.71 -38.19 17.64 12.29 

1.3 13.57 14.91 9.87   

1.4 11.43     16.66 45.76 

1.5 10.71     8.10 -24.37 

1.6 9.11 4.79 -47.42   

1.7 8.57 3.47 -59.51 9.14 6.65 

1.8 7.86     7.36 -6.36 

1.9 7.32     7.51 2.60 

2.0 6.61 5.66 -14.37 5.47 -17.25 

2.2 6.25 6.82 9.12 4.35 -30.40 

2.5 5.18     5.04 -2.70 

2.7 4.82 5.15 6.85 4.30 -10.79 

2.9 3.93 3.01 -23.41 2.67 -32.06 

3.0 3.39 6.83     
 

 

Tabla 23: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,9 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 36: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Vemos pues que algunos de los tiempos de vida media calculados para 

cuyas energias son mayores que 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos a 

los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71       

0.4 59.11 61.05 3.28   

0.5 58.04 63.65 9.67   

0.6 46.25 51.44 11.22   

0.7 40.54       

0.8 32.14 44.23 37.62   

0.9 27.32 29.37 7.50   

1 21.43 25.84 20.58 19.17 -10.55 

1.1 18.21 10.14 -44.32 18.35 0.77 

1.2 15.71 22.46 42.97   

1.3 13.57 15.35 13.12   

1.4 11.43 14.05 22.92 16.43 43.74 

1.5 10.71     7.86 -26.61 

1.6 9.11 5.2 -42.92 11.53 26.56 

1.7 8.57     9.29 8.40 

1.8 7.86 9.65 22.77 7.44 -5.34 

1.9 7.32 9.33 27.46 8.31 13.52 

2 6.61 2.12 -67.93 6.78 2.57 

2.2 6.25 7.16 14.56 6.68 6.88 

2.5 5.18     4.86 -6.18 

2.7 4.82 3.19 -33.82 3.31 -31.33 

2.9 3.93 3.58 -8.91 2.65 -32.57 

3 3.39 6.67     
 

 

Tabla 24: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 1,0 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 37: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con 

los experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales experimentales considerando el potencial de Hubbard que al 

realizar los calculos sin considerarlo.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71 58.5 -17.27   

0.4 59.11 56 -5.26   

0.5 58.04 50.49 -13.01   

0.6 46.25       

0.7 40.54       

0.8 32.14       

0.9 27.32 29 6.15 25.56 -6.44 

1 21.43 25.38 18.43 20.34 -5.09 

1.1 18.21 11.23 -38.33 22.19 21.86 

1.2 15.71 10 -36.35   

1.3 13.57 10.99 -19.01   

1.4 11.43     16.10 40.86 

1.5 10.71     10.94 2.15 

1.6 9.11 4.22 -53.68 6.43 -29.42 

1.7 8.57 10.43 21.70 8.42 -1.75 

1.8 7.86 8.01 1.91 6.77 -13.87 

1.9 7.32 8.49 15.98 6.32 -13.66 

2 6.61 5.74 -13.16 7.05 6.66 

2.2 6.25     6.58 5.28 

2.5 5.18 7 35.14 5.28 1.93 

2.7 4.82 3.93 -18.46 3.38 -29.88 

2.9 3.93 3.18 -19.08 2.92 -25.70 

3 3.39 4.79 41.30   
 

 

Tabla 25: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,9 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 38: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con 

los experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales experimentales considerando el potencial de Hubbard que al 

realizar los calculos sin considerarlo.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71     89.81 27.01 

0.4 59.11 69.8 18.08   

0.5 58.04 53.85 -7.22   

0.6 46.25       

0.7 40.54       

0.8 32.14 34.71 8.00   

0.9 27.32 21.18 -22.47 25.14 -7.98 

1 21.43 27.2 26.92 19.33 -9.80 

1.1 18.21       

1.2 15.71 10.55 -32.85   

1.3 13.57 14.94 10.10   

1.4 11.43     15.55 36.05 

1.5 10.71 4.86 -54.62 9.31 -13.07 

1.6 9.11 4.66 -48.85   

1.7 8.57 3.54 -58.69 9.07 5.83 

1.8 7.86 2.29 -70.87 6.83 -13.10 

1.9 7.32 10.66 45.63 8.06 10.11 

2 6.61 5.53 -16.34 5.97 -9.68 

2.2 6.25     5.23 -16.32 

2.5 5.18     4.57 -11.78 

2.7 4.82 5.72 18.67 4.20 -12.86 

2.9 3.93 2.9 -26.21 2.78 -29.26 

3 3.39 6.47     
 

 

Tabla 26: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,9 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 39: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71       

0.4 59.11 66.24 12.06   

0.5 58.04 63.88 10.06   

0.6 46.25 57.89 25.17   

0.7 40.54       

0.8 32.14 33.55 4.39   

0.9 27.32 26.45 -3.18   

1 21.43 25.99 21.28 17.47 -18.48 

1.1 18.21       

1.2 15.71     16.81 7.00 

1.3 13.57 11.99 -11.64   

1.4 11.43     11.70 2.36 

1.5 10.71 14.59 36.23   

1.6 9.11 4.3 -52.80 8.17 -10.32 

1.7 8.57 3.61 -57.88 7.88 -8.05 

1.8 7.86 9.69 23.28 7.21 -8.27 

1.9 7.32 7.86 7.38 7.12 -2.73 

2 6.61 2.64 -60.06 6.34 -4.08 

2.2 6.25     5.51 -11.84 

2.5 5.18     5.18 0.00 

2.7 4.82 3.1 -35.68 4.10 -14.94 

2.9 3.93 3.75 -4.58 2.46 -37.40 

3 3.39 6.57     
 

 

Tabla 27: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 1,0 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 40: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo.  
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.3 70.71 57.66 -18.46   

0.4 59.11       

0.5 58.04 50.86 -12.37   

0.6 46.25 42.22 -8.71   

0.7 40.54       

0.8 32.14       

0.9 27.32 26.25 -3.92 21.70 -20.57 

1 21.43 21.98 2.57 20.79 -2.99 

1.1 18.21 11.76 -35.42   

1.2 15.71 13.48 -14.19   

1.3 13.57 12.66 -6.71   

1.4 11.43     14.77 29.22 

1.5 10.71     9.43 -11.95 

1.6 9.11     8.90 -2.31 

1.7 8.57 6.3 -26.49 9.80 14.35 

1.8 7.86 8.58 9.16 7.77 -1.15 

1.9 7.32 8.36 14.21 5.59 -23.63 

2 6.61     5.74 -13.16 

2.2 6.25     6.06 -3.04 

2.5 5.18 9.18 77.22 5.93 14.48 

2.7 4.82 2.97 -38.38 5.32 10.37 

2.9 3.93     3.21 -18.32 

3 3.39 5.78 70.50   
 

 

Tabla 28: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Molibdeno hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. 

Los cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,9 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 41: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el 

Molibdeno para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca 

aproximando   
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo.  
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3.6 Presentación de los cálculos del tiempo de vida media 

en Tantalio 

En esta sección se muestran los datos experimentales y los valores calculados del 

tiempo de vida media en el Tantalio. 

 

 

 

 

 
 

Figura 42: Tiempo de vida media experimental de electrones excitados en Tantalio 

(Ta), en función de (ε-εF). Las mediciones del tiempo de vida media de los electrones usando 

TR-2PPE fueron hechas sobre una lámina de Ta policristalino y están representados por 

cruces. [41] 
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49 11,3 7,72 

0,9 9,67   

1 7,38 5,92 -19,78 

1,1 5,9   

1,2 5,9   

1,3 5,41 3,65 -32,57 

1,4 5,25 5,14 -2,10 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43 2,33 -47,40 

1,8 4,1 6,63 61,71 

1,9 3,77 3,91 3,71 

2 3,61 4,8 32,96 

2,1 2,62 1,63 -37,77 

2,2 2,79 2,24 -19,71 

2,3 2,3 1,85 -19,68 

2,4 2,3 2,81 21,96 

2,5 0,98 1,11 13,60 

2,6 0,66 0,61 -6,94 

2,7 0,82 0,49 -40,24 

2,9 0,49 1,37  

 

Tabla 29: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. 
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Figura 43: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49 6,88 -34,41 

0,9 9,67   

1 7,38 5,47 -25,89 

1,1 5,9   

1,2 5,9 5,12 -13,22 

1,3 5,41 4,70 -13,13 

1,4 5,25 5,07 -3,42 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43 2,3 -48,08 

1,8 4,1 2,01 -50,98 

1,9 3,77 5,72 51,72 

2 3,61 3,29 -8,96 

2,1 2,62 2,02 -22,90 

2,2 2,79 2,73 -2,33 

2,3 2,3 2,73 18,48 

2,4 2,3 1,03 -55,22 

2,5 0,98 1,41 43,95 

2,6 0,66 0,64 -3,03 

2,7 0,82 0,58 -29,27 

2,9 0,49 1,39  

 

Tabla 30: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. 
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Figura 44: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 

error 

porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49 9,84 -6,23 

0,9 9,67 10,01 3,55 

1 7,38   

1,1 5,9   

1,2 5,9 4,44 -24,76 

1,3 5,41 6,45 19,16 

1,4 5,25 5,49 4,66 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43   

1,8 4,1 2,36 -42,44 

1,9 3,77 6,23 65,25 

2 3,61 2,37 -34,35 

2,1 2,62 2,53 -3,44 

2,2 2,79 2,93 5,02 

2,3 2,3 2,97 29,13 

2,4 2,3   

2,5 0,98 1,35 37,76 

2,6 0,66 0,55 -16,67 

2,7 0,82 0,53 -35,37 

2,9 0,49 1,2  

 

Tabla 31: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 
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Figura 45: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49   

0,9 9,67   

1 7,38 5,67 -23,17 

1,1 5,9   

1,2 5,9 3,86 -34,58 

1,3 5,41 3,22 -40,48 

1,4 5,25 4,43 -15,62 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43 2,02 -54,40 

1,8 4,1 5,97 45,61 

1,9 3,77 3,52 -6,63 

2 3,61 4,61 27,70 

2,1 2,62 1,6 -38,93 

2,2 2,79 2,1 -24,73 

2,3 2,3 1,77 -23,04 

2,4 2,3 2,54 10,31 

2,5 0,98 0,96 -2,04 

2,6 0,66 0,62 -6,06 

2,7 0,82 0,46 -43,90 

2,9 0,49 1,19  

 

Tabla 32: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. 
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Figura 46: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Estos valores son comparados con los experimentales. 

Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de electrones con energias 

mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49 8,33 -20,59 

0,9 9,67   

1 7,38 4,94 -33,12 

1,1 5,9   

1,2 5,9 5,06 -14,24 

1,3 5,41 4,45 -17,77 

1,4 5,25 5,58 6,29 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43 2,77 -37,47 

1,8 4,1   

1,9 3,77 5,11 35,54 

2 3,61 2,86 -20,78 

2,1 2,62 2,34 -10,69 

2,2 2,79 2,73 -2,15 

2,3 2,3 2,8 21,74 

2,4 2,3 3,7 60,87 

2,5 0,98 1,52 55,57 

2,6 0,66 0,64 -3,03 

2,7 0,82 0,55 -32,93 

2,9 0,49 1,16  

 

Tabla 33: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. 
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Figura 47: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Estos valores son comparados con los experimentales. 

Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de electrones con energias 

mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los datos experimentales.  
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E-EF (eV) 
Tiempo de vida media 

experimental  (fs) 

Tiempo de vida media calculado 

con 1200 ondas planas (fs) 
error porcentual 

0,7 11,48   

0,8 10,49 11,47 9,32 

0,9 9,67 7,68 -20,53 

1 7,38   

1,1 5,9   

1,2 5,9 4,91 -16,78 

1,3 5,41 6,46 19,45 

1,4 5,25 5,55 5,76 

1,5 4,75   

1,6 4,26   

1,7 4,43 3,03 -31,60 

1,8 4,1 2,2 -46,34 

1,9 3,77 4,89 29,68 

2 3,61 2,95 -18,36 

2,1 2,62 2,37 -9,54 

2,2 2,79 3,21 15,05 

2,3 2,3 2,69 16,96 

2,4 2,3   

2,5 0,98 1,25 27,55 

2,6 0,66 0,56 -15,15 

2,7 0,82 0,72 -12,20 

2,9 0,49 1,24  

 

Tabla 34: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. 
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Figura 48: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son cercanos a los 

datos experimentales.  

 

Al igual que el Molibdeno, el Tantalio también es un metal de transición y tiene 2 electrones 

de valencia. Aquí debemos considerar nuevamente el potencial de Hubbard (U). Aquí el 

potencial de Hubbard usado es U = 3,0 eV, pues también con este valor se obtiene una 

densidad de estados cercana a la experimental. Se calcularon las nuevas funciones de onda 

con este potencial y se obtienen los siguientes resultados 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49 11.3 7.72 10.06 -4.10 

0.9 9.67       

1 7.38 5.92 -19.78 6.64 -10.03 

1.1 5.9       

1.2 5.9     6.08 3.05 

1.3 5.41 3.65 -32.57   

1.4 5.25 5.14 -2.10 4.68 -10.86 

1.5 4.75     3.82 -19.58 

1.6 4.26     3.96 -7.04 

1.7 4.43 2.33 -47.40   

1.8 4.1 6.63 61.71   

1.9 3.77 3.91 3.71   

2 3.61 4.8 32.96 4.11 13.85 

2.1 2.62 1.63 -37.77 1.68 -35.88 

2.2 2.79 2.24 -19.71   

2.3 2.3 1.85 -19.68   

2.4 2.3 2.81 21.96 1.84 -20.00 

2.5 0.98 1.11 13.60 1.15 17.35 

2.6 0.66 0.61 -6.94 1.32  

2.7 0.82 0.49 -40.24 0.90 9.76 

2.9 0.49 1.37   0.93  
 

 

Tabla 35: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 49: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=10. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo. 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49 6.88 -34.41 9.81 -6.48 

0.9 9.67       

1 7.38 5.47 -25.89 6.02 -18.43 

1.1 5.9       

1.2 5.9 5.12 -13.22 5.94 0.68 

1.3 5.41 4.70 -13.13   

1.4 5.25 5.07 -3.42 6.00 14.29 

1.5 4.75     4.14 -12.84 

1.6 4.26     3.91 -8.22 

1.7 4.43 2.3 -48.08   

1.8 4.1 2.01 -50.98   

1.9 3.77 5.72 51.72   

2 3.61 3.29 -8.96 3.94 9.14 

2.1 2.62 2.02 -22.90 2.13 -18.70 

2.2 2.79 2.73 -2.33   

2.3 2.3 2.73 18.48   

2.4 2.3 1.03 -55.22 2.20 -4.35 

2.5 0.98 1.41 43.95 1.60  

2.6 0.66 0.64 -3.03 0.52 -21.21 

2.7 0.82 0.58 -29.27 0.75 -8.54 

2.9 0.49 1.39   0.94  
 

 

Tabla 36: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 50: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=100. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo. 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49 9.84 -6.23 8.41 -19.83 

0.9 9.67 10.01 3.55 7.56 -21.82 

1 7.38     6.66 -9.76 

1.1 5.9       

1.2 5.9 4.44 -24.76 4.72 -20.00 

1.3 5.41 6.45 19.16   

1.4 5.25 5.49 4.66   

1.5 4.75     4.94 4.00 

1.6 4.26     4.55 6.81 

1.7 4.43       

1.8 4.1 2.36 -42.44   

1.9 3.77 6.23 65.25 4.00 6.10 

2 3.61 2.37 -34.35 3.58 -0.83 

2.1 2.62 2.53 -3.44 1.58 -39.69 

2.2 2.79 2.93 5.02   

2.3 2.3 2.97 29.13   

2.4 2.3     3.15 36.96 

2.5 0.98 1.35 37.76   

2.6 0.66 0.55 -16.67   

2.7 0.82 0.53 -35.37 0.97 18.29 

2.9 0.49 1.20   1.10  
 

 

Tabla 37: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 51: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
22

lim xn

n
e

n
x 





  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo. 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49     11.72 11.73 

0.9 9.67     10.93 13.03 

1 7.38 5.67 -23.17 5.98 -18.97 

1.1 5.9       

1.2 5.9 3.86 -34.58 5.85 -0.85 

1.3 5.41 3.22 -40.48   

1.4 5.25 4.43 -15.62 3.91 -25.52 

1.5 4.75     3.28 -30.95 

1.6 4.26     5.07 19.01 

1.7 4.43 2.02 -54.40   

1.8 4.1 5.97 45.61   

1.9 3.77 3.52 -6.63 2.89 -23.34 

2 3.61 4.61 27.70 3.63 0.55 

2.1 2.62 1.6 -38.93 1.78 -32.06 

2.2 2.79 2.1 -24.73   

2.3 2.3 1.77 -23.04   

2.4 2.3 2.54 10.31 1.80 -21.74 

2.5 0.98 0.96 -2.04 1.67  

2.6 0.66 0.62 -6.06   

2.7 0.82 0.46 -43.90 0.89 8.54 

2.9 0.49 1.19   0.84  
 

 

Tabla 38: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Aquí se expandieron 

las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan los tiempos de 

vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los calculados con el 

potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por encima del Nivel 

de Fermi 

 

 

 

 



115 
 

 

 

 

 

 

Figura 52: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=10. Estos valores son comparados con los experimentales. 

Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de electrones con energias 

mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos a los datos experimentales 

considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos sin considerarlo. 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49 8.33 -20.59 9.76 -6.96 

0.9 9.67     9.22 -4.65 

1 7.38 4.94 -33.12 5.19 -29.67 

1.1 5.9       

1.2 5.9 5.06 -14.24 6.45 9.32 

1.3 5.41 4.45 -17.77   

1.4 5.25 5.58 6.29 6.29 19.81 

1.5 4.75     4.83 1.68 

1.6 4.26     4.24 -0.47 

1.7 4.43 2.77 -37.47   

1.8 4.1       

1.9 3.77 5.11 35.54 2.71 -28.12 

2 3.61 2.86 -20.78 3.08 -14.68 

2.1 2.62 2.34 -10.69 2.18 -16.79 

2.2 2.79 2.73 -2.15   

2.3 2.3 2.8 21.74   

2.4 2.3 3.7 60.87 1.99 -13.48 

2.5 0.98 1.52 55.57   

2.6 0.66 0.64 -3.03 1.23  

2.7 0.82 0.55 -32.93 0.77 -6.10 

2.9 0.49 1.16   1.14  
 

 

Tabla 39: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Aquí se expandieron 

las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan los tiempos de 

vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los calculados con el 

potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por encima del Nivel 

de Fermi 
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Figura 53: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=100. Estos valores son comparados con los experimentales. 

Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de electrones con energias 

mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos a los datos experimentales 

considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos sin considerarlo. 
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E-EF 

(eV) 

Tiempo de vida 

media 

experimental 

(fs) 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

sin potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

Tiempo de vida 

media 

calculado 

con potencial de 

Hubbard (fs) 

error porcentual 

0.7 11.48       

0.8 10.49 11.47 9.32 11.17 6.48 

0.9 9.67 7.68 -20.53 11.10 14.79 

1 7.38     8.07 9.35 

1.1 5.9       

1.2 5.9 4.91 -16.78 4.11 -30.34 

1.3 5.41 6.46 19.45   

1.4 5.25 5.55 5.76 6.13 16.76 

1.5 4.75     4.71 -0.84 

1.6 4.26     3.61 -15.26 

1.7 4.43 3.03 -31.60   

1.8 4.1 2.2 -46.34   

1.9 3.77 4.89 29.68   

2 3.61 2.95 -18.36   

2.1 2.62 2.37 -9.54 2.43 -7.25 

2.2 2.79 3.21 15.05   

2.3 2.3 2.69 16.96   

2.4 2.3     2.56 11.30 

2.5 0.98 1.25 27.55   

2.6 0.66 0.56 -15.15 1.04  

2.7 0.82 0.72 -12.20 0.68 -17.07 

2.9 0.49 1.24   0.32 -34.69 
 

 

Tabla 40: Presentación de los valores del tiempo de vida media de electrones excitados en 

Tantalio hallados experimentalmente junto con los calculados por primeros principios. Los 

cálculos se hicieron aproximando  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Aquí se 

expandieron las funciones de onda usando una base de 1200 ondas planas y se comparan 

los tiempos de vida media calculados al no utilizar el potencial de Hubbard con los 

calculados con el potencial de Hubbard para electrones con energías entre 0,8 y 2,9 eV por 

encima del Nivel de Fermi 
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Figura 54: Cálculos del tiempo de vida media de electrones excitados en el Tantalio 

para diferentes números de divisiones en cada eje de la red recíproca aproximando  

 
x

nxSen
x

n 


)(
lim


  y usando n=1000. Estos valores son comparados con los 

experimentales. Se observa que algunos de los tiempos de vida media calculados de 

electrones con energias mayores a 1,0 eV por encima del nivel de Fermi son más cercanos 

a los datos experimentales considerando el potencial de Hubbard que al realizar los calculos 

sin considerarlo. 
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Capítulo 4  

 

Conclusiones 

- A partir de primeros principios y a pesar de la gran cantidad de cálculos involucrados, se 

ha podido calcular el tiempo de vida media para electrones excitados (hot electrons) con 

energía por encima al nivel de Fermi, en concordancia con los resultados experimentales 

reportados en la literatura. 

 

- Los valores calculados del tiempo de vida media de los electrones son similares a los 

valores obtenidos experimentalmente. Además, el comportamiento experimental del tiempo 

de la vida media al variar la energía de los electrones asociados a los puntos k por encima 

del nivel de Fermi reportados en la literatura es reproducido con los cálculos obtenidos.  

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Aluminio, vemos en 

la aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 





 con el parámetro n = 100 se 

obtienen varios resultados con errores porcentuales entre 2% y 10% . Para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi de: 

 

0,7 eV el error porcentual es de -9,00 %  

1,0 eV el error porcentual es de -4,69 % 

1,4 eV el error porcentual es de -5,60 % 

1,5 eV el error porcentual es de -6,37 % 

2,0 eV el error porcentual es de -1,89 % 

2,1 eV el error porcentual es de -3,42 % 

 

Para electrones con diferente energía por encima del nivel de Fermi no se observa tal 

concordancia, pero los valores calculados se mantienen siempre los mismos ordenes de 

magnitud. 
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-  Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en la Plata, vemos en la 

aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 





 con el parámetro n = 1000 se 

obtienen varios resultados con errores porcentuales entre 4% y 7% . Para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi de: 

 

2,1 eV el error porcentual es de 5,29 % 

2,5 eV el error porcentual es de -6,35 % 

2,9 eV el error porcentual es de 4,84 % 

 

Para electrones con diferente energía por encima del nivel de Fermi no se observa tal 

concordancia, pero los valores calculados se mantienen siempre los mismos ordenes de 

magnitud. 

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Oro, vemos en la 

aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 





 con el parámetro n = 100 se 

obtienen varios resultados con errores porcentuales entre 1% y 13% . Para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi de: 

 

1,0 eV el error porcentual es de -1,2 % 

1,9 eV el error porcentual es de -10,81 % 

2,3 eV el error porcentual es de -13,32 % 

3,1 eV el error porcentual es de -25,3 %, aunque en este último caso, el tiempo de vida media 

experimental es 4,03 fs y el calculado es 3,01 fs. 

 

Para electrones con diferente energía por encima del nivel de Fermi no se observa tal 

concordancia, pero los valores calculados se mantienen siempre los mismos ordenes de 

magnitud. 

 

- Al expresar las funciones de onda en una base que contenga más ondas planas, hubo 

mejoras significativas para el tiempo de vida media de los electrones con energías por encima 

del nivel de Fermi. Vemos en la aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 
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con el parámetro n = 10 se obtienen varios resultados con errores porcentuales menores al 

usar mas ondas planas, de esta forma para electrones con energías por encima del nivel de 

Fermi de: 

 

1,6 eV el error porcentual es de -57,75 % usando 250 ondas planas y de 7,97% con 1200 

ondas planas. 

1,8 eV el error porcentual es de -55,97 % usando 250 ondas planas y de 8,92% con 1200 

ondas planas. 

1,9 eV el error porcentual es de 21 % usando 250 ondas planas y de -2,81% con 1200 ondas 

planas. 

2,0 eV el error porcentual es de 75,72 % usando 250 ondas planas y de -18,48% con 1200 

ondas planas. 

2.1 eV el error porcentual es de -77,09 % usando 250 ondas planas y de -24,42% con 1200 

ondas planas. 

2,5 eV el error porcentual es de 19,22 % usando 250 ondas planas y de -12,72% con 1200 

ondas planas. 

3,1 eV el error porcentual es de -58,64 % usando 250 ondas planas y de -4,47% con 1200 

ondas planas. 

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Oro, vemos en la 

aproximación de la delta de Dirac  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


 con el parámetro n = 10 se obtienen 

varios resultados con errores porcentuales entre 1 % y 9 % . Para electrones con energías por 

encima del nivel de Fermi de: 

 

1,0 eV el error porcentual es de 3,88 % 

1,1 eV el error porcentual es de -4,09 % 

1,4 eV el error porcentual es de -8,72 % 

2 eV el error porcentual es de 5,39 % 

2,5 eV el error porcentual es de 3,14 % 

2,8 eV el error porcentual es de 4,02 %,  
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- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Molibdeno, usando 

en la aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 





 con el parámetro n = 100 y 

usando 1200 ondas planas para la función de onda se obtienen resultados con errores 

porcentuales entre 4 % y 15 % . Para electrones con energías por encima del nivel de Fermi  

 

0,4 eV el error porcentual es de 3,28 % 

0,5 eV el error porcentual es de 9,67% 

0,6 eV el error porcentual es de 11,22 % 

0,9 eV el error porcentual es de 7,50% 

1,3 eV el error porcentual es de 13,12 % 

2,2 eV el error porcentual es de 14,56 % 

2,9 eV el error porcentual es de -8,91%  

 

Pero al usar el potencial de Hubbard, algunos de los tiempos de vida media calculados son 

más cercanos al experimental que si no se calcula con dicho potencial. Considerando la 

misma aproximacion para la Delta de Dirac y el mismo parametro n, para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi : 

 

1,1 eV el error porcentual es de -44,32% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 0,77% cuando se considera dicho potencial. 

2,0 eV el error porcentual es de -67,93% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 2,57% cuando se considera dicho potencial. 

2,2 eV el error porcentual es de 14,56% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 6,88% cuando se considera dicho potencial. 

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Molibdeno, usando 

en la aproximación de la delta de Dirac  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


 con el parámetro n = 100 y 

usando 1200 ondas planas para la función de onda se obtienen resultados con errores 

porcentuales entre 3% y 13 % . Para electrones con energías por encima del nivel de Fermi  
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0,4 eV el error porcentual es de 12,06 % 

0,5 eV el error porcentual es de 10,06% 

0,8 eV el error porcentual es de 4,39 % 

0,9 eV el error porcentual es de -3,18% 

1,3 eV el error porcentual es de -11,64 % 

1,9 eV el error porcentual es de 7,38 % 

2,9 eV el error porcentual es de -4,58%  

 

Pero al usar el potencial de Hubbard, algunos de los tiempos de vida media calculados son 

más cercanos al experimental que si no se calcula con dicho potencial. Considerando la 

misma aproximacion para la Delta de Dirac y el mismo parametro n, para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi : 

 

1,6 eV el error porcentual es de -55,80% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -10,32% cuando se considera dicho potencial. 

1,8 eV el error porcentual es de 23,28% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -8,27% cuando se considera dicho potencial. 

1,9 eV el error porcentual es de 7,38% cuando no se considera el potencial de Hubbard y de 

-2,73% cuando se considera dicho potencial. 

2,0 eV el error porcentual es de -60,06% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -4,08% cuando se considera dicho potencial. 

2,7 eV el error porcentual es de -35,68% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -14,94% cuando se considera dicho potencial. 

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Tantalio, usando en 

la aproximación de la delta de Dirac  
22

lim xn

n
e

n
x 





 con el parámetro n = 1000 y 

usando 1200 ondas planas para la función de onda se obtienen resultados con errores 

porcentuales entre 3 % y 7 % . Para electrones con energías por encima del nivel de Fermi  

 

0,8 eV el error porcentual es de -6,23 % 

0,9 eV el error porcentual es de 3,55 % 

1,4 eV el error porcentual es de 4,66 % 
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2,1 eV el error porcentual es de -3,44 % 

2,2 eV el error porcentual es de 5,02 % 

 

Pero al usar el potencial de Hubbard, algunos de los tiempos de vida media calculados son 

más cercanos al experimental que si no se calcula con dicho potencial. Considerando la 

misma aproximacion para la Delta de Dirac y el mismo parametro n, para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi : 

 

1,9 eV el error porcentual es de 65,25% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 6,10% cuando se considera dicho potencial. 

2,0 eV el error porcentual es de -34,35% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -0,83% cuando se considera dicho potencial. 

2,7 eV el error porcentual es de -35,37% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 18,29% cuando se considera dicho potencial. 

 

- Al comparar los valores calculados con los datos experimentales en el Tantalio, usando en 

la aproximación de la delta de Dirac  
x

nxSen
x

n 


)(
lim


 con el parámetro n = 1000 y usando 

1200 ondas planas para la función de onda se obtienen resultados con errores porcentuales 

entre 5% y 15 % . Para electrones con energías por encima del nivel de Fermi  

 

1,4 eV el error porcentual es de 5,76 % 

2,1 eV el error porcentual es de -9,54% 

2,2 eV el error porcentual es de 15,05 % 

2,6 eV el error porcentual es de -15,15% 

2,7 eV el error porcentual es de -12,20 % 

 

Pero al usar el potencial de Hubbard, algunos de los tiempos de vida media calculados son 

más cercanos al experimental que si no se calcula con dicho potencial. Considerando la 

misma aproximacion para la Delta de Dirac y el mismo parametro n, para electrones con 

energías por encima del nivel de Fermi : 
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0,8 eV el error porcentual es de 9,32% cuando no se considera el potencial de Hubbard y de 

6,48% cuando se considera dicho potencial. 

0,9 eV el error porcentual es de -20,53% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de 14,79% cuando se considera dicho potencial. 

2,1 eV el error porcentual es de -9,54% cuando no se considera el potencial de Hubbard y 

de -7,25% cuando se considera dicho potencial. 

 

- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
22xne

n 


para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Oro al aumentar el 

número de ondas planas para expresar las funciones de onda.  

 

- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
x

nxSen



)(
para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Oro cuando n = 10. 

 

- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
22xne

n 


para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Molibdeno cuando 

n = 100 y al usar el potencial de Hubbard mejoran los valores calculados significativamente. 

 

- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
x

nxSen



)(
para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Molibdeno cuando 

n = 100 y al usar el potencial de Hubbard mejoran los valores calculados significativamente. 

 

- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
22xne

n 


para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Tantalio cuando          

n = 1000 y al usar el potencial de Hubbard mejoran los valores calculados significativamente. 
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- En los cálculos realizados se ha encontrado que la aproximacion 
x

nxSen



)(
para la función 

delta de Dirac se reprodujeron mejor los valores experimentales para el Tantalio cuando          

n = 1000 y al usar el potencial de Hubbard mejoran los valores calculados significativamente. 

 

- Los resultados obtenidos se pueden interpretar que para ciertos valores de n, los valores 

que toma la función que aproxima a la delta de Dirac son compatibles con los intervalos de 

integración en la red recíproca. 

 

- Estos cálculos en los metales de transición como son el Molibdeno y el Tantalio requirieron 

como mínimo 1200 ondas planas para representar las funciones de onda de los electrones y 

para obtener resultados más cercanos al experimental se debe utilizar el potencial de 

Hubbard que toma en cuenta la interacción entre los spines de los electrones de valencia. 

 

- Los tiempos de vida media para electrones con energías entre 0,5 y 1,0 eV 

experimentalmente son los más altos, pero el tiempo de vida media se estima como la inversa 

de la rapidez de probabilidad, entonces esta probabilidad es pequeña. Por ello nuestro cálculo 

reproduce los casos más probables, donde el tiempo de vida media es más pequeño. 
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