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Resumen

En esta tesis se estudia el comportamiento electrénico en sistemas no periédi-
cos dentro del modelo de Hubbard, particularmente la correlacion electrénica, la
localizacion y el transporte de los electrones en dichos sistemas. Hemos abordado
el problema de dos electrones interactuantes, el cual puede mapearse a un proble-
ma de una sola particula en un espacio de mayor dimension, donde el desorden es
tratado dentro de la aproximacion del potencial coherente (CPA). Los resultados
del CPA tienen una buena concordancia con los del promedio sobre el ensam-
ble para sistemas finitos, y muestran un incremento de la energia de apareamiento
conforme crece la diferencia de auto-energia en una aleacion binaria desordenada.
El diagrama de fase del estado base para el desorden en la interaccion electronica
intra-atomica muestra regiones donde el apareamiento esta prohibido para sis-
temas diatomicos ordenados pero no para el caso desordenado. Esto muestra que
bajo ciertas circunstancias el desorden podria ayudar al apareamiento electronico,
y consecuentemente a la superconductividad. Por otro lado, hemos estudiado el
transporte de electrones -intimamente ligado a la correlacién espacial de la fun-
cion de onda de los mismos- en sistemas cuasiperiodicos, los cuales constituyen
un caso particular del desorden estructurado en los sélidos. Este estudio se rea-
liza dentro del modelo de amarre fuerte usando la formula de Kubo-Greenwood a
temperatura cero. La conductividad dc obtenida se compara con la de Landauer.
Hemos dedicado especial atencion a los estados transparentes, cuya trasmitancia
es uno. La conductividad ac de estos estados, como una funcién de la frecuen-
cia, presenta una mayor disminucion que la de los sistemas periddicos, y ambas
muestran minimos. Asimismo, se demuestra que la conductividad ac es muy sen-
sible a las condiciones de frontera del sistema. Finalmente, la localizacion de los
estados cudnticos se analiza a través del exponente de Lyapunov y de la razon
de participacidén. Se demuestra que esta tltima es una cantidad inapropiada para
caracterizar los estados criticos en sistemas cuasiperiodicos.
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I Introduccion

A partir del surgimiento de la mecanica cuantica a principios del siglo XX, muchas
propiedades fisicas de los cristales se han estudiado en la aproximacion del electron
independiente [1]. La presencia de la simetria traslacional conduce al llamado teo-
rema de Bloch, el cual indica que la forma de la funcién de onda electronica debe ser
una onda plana modulada por una funcidn periddica [2]. Cabe mencionar que estas
funciones de ondas son coherentes con el potencial periddico, es decir, no son disper-
sadas por el mismo, por lo que la resistividad eléctrica se debe a las desviaciones de la
red cristalina originadas por las vibraciones térimicas o la presencia de impurezas [3].
Asimismo, el potencial periédico conduce a la estructura de bandas y de ésta se ha po-
dido explicar la diferencia de la conductividad eléctrica por mas de treinta 6rdenes de
magnitud entre un metal y un aislante [4].

En 1958, P.W. Anderson demostréo que el desorden en el potencial electrostatico
puede conducir a la localizacion de los estados electronicos dentro de la aproximacion
de electrones no interactuantes [5]. Esta prediccion se ha confirmado mediante la teoria
de escalamiento, donde Abrahams [6] encontré que en sistemas de una y dos dimen-
stones todos los estados estan localizados independientemente del grado de desorden.
Para sistemas tridimensionales existen bordes de movilidad que separan los estados lo-
calizados de los extendidos y la ubicacion de estos bordes depende del grado de desor-
den. Por lo tanto, el comportamiento metalico o aislante de los materiales amorfos esta
gobernado por la posicién del nivel de Fermi con respecto a dichos bordes.

En los ultimos afios, han habido evidencias de la existencia de estados metdlicos en
sistemas bidimensionales de baja densidad electronica en varios dispositivos semicon-
ductores. En particular, S.V. Kravchenko et a/. [7] hallaron en un MOSFET (metal-
oxide-semiconductor field effect transistor) de Si de alta movilidad que al aumentar la
densidad de electrones, dR/dT -donde R es la resistencia eléctrica y T" la temperatura-
cambia de valores muy negativos a muy positivos, es decir, pasa del comportamiento
aislante al metalico. Este hallazgo experimental ha renovado el interés en el estudio de
la correlacion electronica en sistemas desordenados [8], ya que se cree que esta delo-
calizacion electronica se debe a la correlacion, la cual no fue considerada en la teoria
de escalamiento de Abrahams.

Asimismo, se sabe que la superconductividad -fendémeno en el que los electrones
estan fuertemente correlacionados- es muy sensible al desorden [9]. En particular, en
los superconductores de alta 7;, la baja dimensionalidad del sistema y la introduccién
aleatoria de impurezas 0 vacancias son elementos importantes que deben ser consi-
derados. En general, la descripcion tedrica de lo que sucede cuando la correlacién y el



I Introduccion

desorden estan presentes es un problema abierto de gran interés, ya que ambos de por
si no son faciles de tratar por separado. En la presente tesis se estudia el apareamiento
electrénico en sistemas desordenados dentro del modelo de Hubbard extendido, apli-
cando la aproximacio6n del potencial coherente en el espacio de estados de dos particu-
las [10].

Recientemente, ha habido evidencia experimental [11] de la delocalizacion de elec-
trones no interactuantes en superredes con desorden correlacionado de corto, asi como
de largo alcance [12]. Un caso particular de los sistemas aperiodicos con correlaciones
de largo alcance lo constituyen los cuasicristales. Durante muchas décadas se creia
que la simetria rotacional de orden cinco no es compatible con el orden de largo al-
cance. Sin embargo, en 1984, Shechtman, ef al. [13} reportaron el primer patron de
difraccion compuesto de puntos con simetria cinco en un compuesto de AlAMn. A es-
tos materiales que poseen un orden de largo alcance y una simetria rotacional puntual
incompatible con la traslacional, se les conoce como cuasicristales.

La red de Fibonacci constituye un caso unidimensional tipico de los cuasicristales.
Ll estudio de la localizacidn y transporte de electrones en dicha red ha sido de gran
interés desde la obtencion del cuasicristal de Fibonacci en aleaciones [14] y de las
superredes de Fibonacci semiconductoras [15] y metalicas [16]. Se ha demostrado que
los estados electronicos en redes de Fibonacci no son extendidos ni localizados, sino
criticos, es decir, cuyas funciones de onda son autosimilares en el espacio real -la
autosimilaridad de una funcién se define como la invarianza de la misma ante el cambio
de escala {17)-. Asimismo, el espectro de energia correspondiente es singularmente
continuo [18] y constituye un conjunto de Cantor con medida de Lebesgue cero [17],
es decir, el espectro esta fragmentado en infinitas partes y su ancho total de banda
es cero [19]). Por lo tanto, la conduccidn electrénica en estructuras cuasiperiodicas
.Se espera que no-sea-balistica-como en las redes periddicas ni difusiva como enlos= ~——-
sistemas desordenados [20]. Recientemente, se ha demostrado la existencia de estados
transparentes con trasmitancia uxo en sistemas de Fibonacci mixtos [21], en los cuales
tanto las autoenergias como las integrales de salto varian de acuerdo a la secuencia de
Fibonacei. En esta tesis, se estudia el transporte de electrones en redes de Fibonacci a
partir de la formula de Kubo-Greenwood a temperatura cero. Para el caso dc, hemos
confirmado la existencia de los estados transparentes, asi como de muchos estados con
alta conductancia alrededor de los mismos. Para el caso ac, hemos encontrado que
la conductividad de los estados transparentes, en funcién de la frecuencia, decae mas
rapidamente que la de los sistemas periddicos [22].

La presente tesis se organiza de la siguiente forma: en el capitulo II se hace una re-
vision de los conceptos y métodos empleados en el desarrollo de las investigaciones.
En el capitulo III se estudia el problema de dos electrones en una aleacion binaria

aleatoria dentro del hamiltoniano de Hubbard extendido. El problema se aborda por



medio del promedio configuracional sobre cimulos pequefios y los resultados se com-
paran con los obtenidos a partir de la aproximacion del potencial coherente. En el
capitulo IV, se analiza la localizacién y la conduccién de los electrones en sistemas
cuasiperiddicos. La localizacién se cuantifica mediante el coeficiente de Lyapunov y
la inversa de la razon de participacion. Asimismo, el transporte electronico se inves-
tiga usando las formulas de Kubo-Greenwood y Landauer. Por ultimo, en el capitulo
V se da un resumen de los resultados y conclusiones principales de la tesis.



II Fundamentos

En este capitulo damos una descripcion de los tipos de aperiodicidad que conside-
raremos a lo largo de la tesis. En particular, estamos interesados en sistemas con
desorden sustitucional y en redes cuasiperiddicas. El comportamiento electronico en
estos sistemas se estudia, en primera aproximacion, a traves de un hamiltoniano de
electrones independientes -el modelo de amarre fuerte- el cual se usa en esta tesis para
el analisis de las propiedades de transporte y de localizacion. La correlacion electronica
se investiga dentro del modelo de Hubbard usando la técnica de la funcidon de Green
y de la aproximacidon del potencial coherente. Con el fin de cimentar el trabajo de
la presente tesis, en las siguientes secciones se discutira en detalle cada uno de los
conceptos mencionados.

I1.1 Pesorden en Sélidos

El desorden se define generalmente con respecto a cierto orden, es decir, se origina a
partir del rompimiento del mismo. En los solidos puede existir el orden traslacional,
rotacional, de inversion, de espejo, de corto y largo alcance. En particular, un sistema
puede no poseer uno o mas de estos ordenes y conservar el resto. Por ejemplo, los
cuasicristales tienen orden rotacional de largo alcance, el cual podria ser de simetria
cinco, con ausencia de simetria traslacional. El arreglo atomico en los sélidos se in-
vestiga principalmente a través de experimentos de difraccion, los cuales producen pa-
trones de intensidad relacionados con la transformada de Fourier del arreglo atomico.
El orden de largo alcance conlleva a un nimero finito -posiblemente muy grande- de
componentes de Fourier, y, por lo tante, a un patron de difraccion de puntos [23].

El mayor grado de orden espacial se encuentra en un cristal. Fisicamente pensamos
en una red de atomos o moléculas idénticos, empaquetados uniformemente en hileras
y planos regulares que llenan el espacio disponible. Matematicamente, nos referimes a
la invarianza bajo las operaciones de traslacion de una red; la situacién fisica en algin
punto r del espacio se reproduce exactamente en cualquier otro punto del conjunto

r+ T =r 4+ nja; + ngas + naas, (1)
donde a;, as y ag son tres vectores no coplanares y ny, 732 y 123 son nimeros enteros.
En los cristales también se aplican las operaciones puntuales de grupo, tales como
rotaciones alrededor de un eje, reflexiones o inversiones, las cuales transforman el
sistema en si mismo. En particular, en las redes cristalinas la simetria traslacional debe
ser compatible con la simetria rotacional en cada punto de la red, lo cual conduce a las
14 redes de Bravais [1].

En general, en el estudio de los sistemas no cristalinos, tales como los s6lidos amor-
fos y los cuasicristales, los teoremas que se demuestran para los cristales deben ser
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11.1 Desorden en Sélidos

revisados y muchos de ellos ya no son validos. Sin embargo, algunos rasgos de la red
cristalina se pueden preservar. En una aleacion sustitucional aleatoria, por ejemplo,
ya no podemos asegurar que un tipo de 4&tomo que se encuentra en r se encontrara en
r + 1, a pesar de que la red puntual sigue siendo periodica.

A continuacion describiremos las redes aperiddicas que son de interés en esta tesis
para el estudio de sus propiedades electrénicas.

DESORDEN SUSTITUCIONAL

El tipo méas simple de desorden es el de una aleacion sustitucional aleatoria [24]. Fre-
cuentemente es posible encontrar que un atomo A se reemplaza en un cristal perfecto
por otro atomo B con una perturbacién muy ligera en la red cristalina. Cuando los
sitios sustituidos no forman una red regular tenemos un ejemplo de desorden sustitu-
cional.

En general, los sélidos pueden considerarse como una red puntual més una base de
atomos. Para el caso de la aleacion sustitucional aleatoria, dicha red puntual es perio-
dica y la decoracion de cada punto (la base) puede variar de punto a punto con una
determinada probabilidad; por ejemplo, en la aleacion binaria A, B . las probabilida-
des de encontrar los atomos Ay B son z y 1 — z, respectivamente, si suponemos que
los atomos se distribuyen completamente al azar.

DESORDEN TOPOLOGICO

En el desorden topologico se abordan sistemas donde la red de puntos no es un
arreglo ordenado. Introducimos un conjunto de vectores {R;}, donde R; son las coor-
denadas del 4tomo ¢-ésimo en el espacio real. Por simplicidad supongamos que los ato- -

" "mos son quimicamente idénticos. Los valores permitidos de las coordenadas atémicas
estan restringidos por la fisica de los atomos del sélido, es decir, el arreglo topologico
del material depende fuertemente de la penetrabilidad y la isotropia de la interaccion
entre atomos vecinos.

Cadenas Lineales Desordenadas

Si el conjunto de cantidades escalares { R; } representa el arreglo de atomos a lo largo

de una linea, tenemos una cadena lineal. Una cadena ordenada se define mediante el
conjunto

Rg = la,
donde [ es un entero y a es el pardmetro de la red. Si las distancias R; son variables
aleatorlas tenemos un sistema unidimensional desordenado topolégicamente.
“El estudio de dicho sistema no es meramente un ejercicio académico. En el benzoato
de cobre (Cu (CiHsCOQ), - 3H20), por ejemplo, el empaquetamiento de grandes

7



I} Fundamentos

grupos planos de benzoato permite que los iones magnéticos de Cu™ estén dentro
de la distancia de la interaccién de intercambio a lo largo del eje ¢, y mantiene estas
cadenas bien apartadas en las direcciones a y b de la red monoclinica {25). Se dice que
este material es un antiferromagneto lineal simple de Heisenberg. Un comportamiento
similar se encuentra en el diclorato de dipiridina de cobre (CuCls.2NC5Hs), donde la
interaccion de intercambio pasa a través de los enlaces Cu — Cl — C'u entre los iones
de C'u™" en cadenas a lo largo del eje ¢. Se ha encontrado una clase de materiales
inorganicos con cadenas magnéticas con la formula general (AlkMagHals), en donde
Alk representa un metal alcalino, Mag es un i6n magnético de un metal de transicion
y Hal es un halégeno.

Un ejemplo de cadena electronica lo constituye el polimero “inorganico™ de nitruro
de azufre (SN)_, el cual muestra conductividad metalica debido al transporte elec-
tronico a lo largo de cadenas extendidas de enlaces quimicamente no saturados [26]. El
comportamiento metalico lineal también se observa en el grupo de tetracianoplatinatos
[27]. Los metales lineales mas interesantes son analogos a una sustancia nombrada, en
forma abreviada, (NM P) (TCNQ)), los cuales tienen la conductividad eléctrica mas
alta entre los solidos puros orgénicos [28, 29].

CUASICRISTALES

El afio de 1984 trajo una gran sorpresa en el campo de la cristalografia. Todos los
grupos puntuales consistentes con la periodicidad habian sido listados desde el siglo
XIX [30]. En particular, el grupo puntual icosaedral no estd permitido. Sin embargo,
se ha reportado un bello patrén de rayos-X con simetria icosaedral en compuestos de
AlMn preparados mediante enfriamiento rapido [13). La teoria apropiada fue desa-
rrollada independientemente por D. Levine y P. Steinhardt [31], quienes acuiiaron las
palabras cuasicristal y cuasiperiodico.

Los cuasicristales son una realizacion intermedia entre la red periddica y los sis-
temas desordenados. Se caracterizan por no tener periodicidad; sin embargo, el arreglo
atomico no se distribuye al azar sino bajo ciertas reglas bien definidas y puede llenar
el espacio. Por ejemplo, para el caso unidimensional, la llamada cadena de Fibonacci
puede construirse empleando un proceso de inflacién comenzando con dos segmentos
de longitudes Ay B [32]. Se adopta laregla A — ABy B ~— A, la cual conduce
a las secuencias consecutivas Sy = A, S1 = AB, S = ABA, 53 = ABAAB,
Sy = ABAABABA, S; = ABAABABAABAAB, etc. Esta secuencia esta rela-
cionada con los niimeros de Fibonacci dados por

F,=F,_ 1+ F, o,conkFy=1y F, =2.
Los nimeros de Fibonacci satisfacen la siguiente relacion:
Fn+1 (1 + \/5)

P TE——g = 1.61803398. . .,

lim

n—oo

8




I1.2 Correlacion Electréonica

siendo 7 la razon dorada.

Existen otros métodos para construir sistemas cuasiperiddicos, por ejemplo, el méto-
do de corte y proyeccion genera redes cuasiperiddicas en un espacio d-dimensional a
partir de una estructura periodica en un espacio /V-dimensional (con N > d) [32].
Definimos f (z,y) como una funcién periddica en las direcciones x y y; por lo tanto,
la descomposicion de Fourier de esta funcion lleva a

flmy) =" apgexp (2 (pz + qy)) .
. Pq |

La funcidn cuasiperiodica g (z) = f (z,y = x/7) en un espacio unidimensional es
una restriccion de una funcién periddica en el espacio bidimensional hacia una linea
recta con pendiente irracional.

El método de corte y proyeccion se ilustra en la Fig. 2.1 para la construccion de
la cadena de Fibonacci. Definimos una ventana de ancho B a lo largo de una linea
D de pendiente p. Los vértices de la red cuadrada en el espacio bidimensional que
se encuentran en la ventana se proyectan perpendicularmente sobre D. Estos puntos
proyectados generan una secuencia de dos longitudes diferentes A y B, de modo que
A/B = p. Cuando p es racional, la cadena es periddica, mientras que cuando es
irracional, la cadena se hace cuasiperiédica. La cadena de Fibonacci corresponde a
una pendiente p = 1/7.
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I1 Fundamentos

I1.2 Correlacion Electronica

Una vez definido el arreglo atomico del sistema, requerimos introducir el hamiltoniano
para estudiar sus propiedades electronicas. Dentro de un sélido real los electrones se
encuentran en constante interaccion. Existen fendmenos, tales como la conductividad
eléctrica y la capacidad calorifica, cuyos andlisis pueden realizarse adecuadamente sin
constderar explicitamente la interaccion entre electrones sino como un apantallamiento
estatico de la red, es decir, en estos fendmenos es suficiente suponer una teoria de elec-
tron independiente. Para otros fendmenos, como por e¢jemplo la superconductividad y
el efecto Hall cuantico fraccionario, dicha teoria no es satisfactoria para describirlos:
se requiere de un modelo que tome en cuenta las interacciones electronicas en forma
dindmica. En la presente tesis abordaremos ambos tipos de fenémenos. El objetivo
de esta seccion es introducir el hamiltoniano que requerimos para abordar ¢l problema
de la correlacién electronica, y en la seccidn 1.3 definiremos un modelo de electron
independiente.

Una de las formas mas generales y simples de incluir la interaccién electron-electrén
es el modelo de Hubbard, el cual esta expresado en el lenguaje de la segunda cuan-
tizacion, es decir, es un escenario de muchas particulas; en la siguiente subseccion
detallaremos este lenguaje.

Formalismo de Segunda Cuantizacion

Una forma conveniente de escribir el hamiltoniano de muchas particulas es mediante
el uso de los llamados operadores de creacion (a}) y de aniquilacién (a;) de excita-
ciones en el estado i—€simo del sistema [33]. Cuando estas excitaciones son fermiones,
que es el caso de los electrones, estos operadores obedecen las siguientes relaciones de
anticonmutacion:

[ai, aj]+ = a0 +afa; = 6y,
[af,a}"h = [ai,a5], = 0.
Los operadores a;" y a; actiian sobre funciones de onda en la representacion de niimeros
de ocupacion:
|¢> = |n11n21n33 <. ,??,S') ’
donde n; es el numero de particulas que se encuentran en el estado i-€simo, cuyos
valores estan limitados a O o 1 para el caso de los fermiones, y S es el nimero de
estados que posee el sistema. Por ejemplo, |11,02,13, 14) = afafad |0), donde |0)
es el estado vacio para estas excitaciones. Definimos al operador a; que crea una
particula en el estado ¢-ésimo del siguiente modo [33, 34]:

af |my na, .. Ny, ngY = (—1)'“(1) Vi-nilni,ne ... ,m+1,...,n8), @

10



I1.2 Correlacion Electronica

donde

1) = i ;.

]
Analogamente, definimos el operador a; que destruye una particula en ese estado:

a; |n1,ng, R (P ,TLN) = (—l)n(l) \/’ITil’l’Ll,ng, N T T ,nN) .3
Podemos reescribir las Ecs. (2) y (3) en forma abreviada como:

at i) = (1" VT =mfng + 1), aifng) = (=)0 ymifn —1).
entonces,

Es facil convencerse que se cumplen las siguientes relaciones:
aj— |l;> = Oy a; !03) = 0,
donde el simbolo 0 indica un estado con médulo cero. Asimismo
a,:ra,- IO,) = 0, afai |1i> = |1i> s
por lo que es evidente que el operador n;, definido como
n; = af a;,

juega el papel del operador de numero de ocupacion del estado i-ésimo.

Hamiltoniano de Hubbard

El hamiltoniano que describe la correlacion electrénica en sélidos expresado en la
base de las funciones de Wannier, las cuales estan centradas en los sitios atomicos y
son ortogonales entre si, se conoce como el hamiltoniano de Hubbard. En el modelo
de una sola banda este hamiltoniano esta dado por [35]

H Z Eia’z aa'z ot Z tlja'z %ot 5 Z Z Zjl Ikl / az ‘TaJ ”'al ”’ak 7 (j)__ .

i,j#i,0 ikl o0
donde ¢; es la energia que cuesta colocar un electrén en el estado de Wannier asociado
al sitio ¢-ésimo, (el cual supondremos que es de simetria s), t,J es proporcional a la
probabilidad de salto entre los sitios i y j, ¢ =T, | es el espin de los electrones y

(i7] L Ikl) es f
—— - — * ! — . ’ —
(ZJ[ lkl =e f/drdr’qb r-Ri)glr IT,:)qbrf(lr R))o(r Rl), (5)
siendo ¢ (r — R,;) la funcion de Wannier centrada en el sitio con vector de posicion

La mayoria de los fendmenos fisicos ocurren alrededor del nivel de Fermi y, para
ciertos casos, dichos fenémenos pueden describirse a partir del modelo de una sola
banda con simetria s; por ejemplo, en los superconductores de alta temperatura critica

~éxiSten tres bandas cercanas al nivel de Fermi y ellas se pueden representar razonable-
mente bien mediante modelos de una sola banda [36]. E! término dominante en la Ec.

Il
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(5) es U; = (44| L |éz), el cual para los electrones 3d en metales de transicion es del
orden de 20eV. El siguiente término en importancia es V;; = (45| 1 |27), siendo ¢ y
J vecinos mas cercanos; estas integrales son del orden de 6eV para los electrones 3d
[35].

El principio de Pauli requiere que para las contribuciones U;, ¢ = —o'. Con estas
consideraciones, obtenemos el llamado hamiltoniano de Hubbard extendido [37]:

1
H= E £i0; 40 5 + g tiia; . + E Uiniiniy + 5 E Viming, — (6)
i iy (w3)

donde n;,, = a;,a;, y la ocupacion electronica total en el sitio 4 es n; = n;; + ny,).
Los parametros U; y V}; son las interacciones electronicas intra-atomica en el sitio z e
inter-atdmica en los sitios vecinos ¢ y j, respectivamente. Dicho hamiltoniano -Ec. (6)-
lo emplearemos en esta tesis para analizar el problema de dos electrones interactuantes
en redes desordenadas.

I1.3 Modelo de Amarre Fuerte

En la presente seccion nos restringiremos a discutir un modelo dentro de la aproxi-
macién de un solo electrén; este modelo nos permitira analizar las propiedades de
transporte y localizacién de electrones en redes cuasiperiodicas.
La ecuacton de Schrodinger estacionaria para este caso puede escribirse como
R,
HIW) = |59+ V (1) 19) = B 1¥). o

2m |

donde |¥) es la funcién de onda de un electron sujeto al potencial V' (r) de los ato-
mos del solido, el cual para un cristal es una funcién periddica y consecuentemente
| ) puede ser una funcién de Bloch [1]. Un camino alternativo a la teoria de Bloch, la
cual se aplica Unicamente a redes periddicas, es expresar la funcion de onda |¥) como
una combinacion lineal de las funciones de Wannier; el hamiltoniano de electrones in-
dependientes escrito en esta base se conoce como el hamiltoniano de amarre fuerte.
La aproximacion de amarre fuerte consiste en sustituir las funciones de Wannier por
orbitales atomicos, les cuales no son ortogonales entre si. Esta aproximacién es im-
portante cuando se desea conocer la dependencia explicita de la funcion de onda en el
espacio real. Por simplicidad, consideraremos so6lo orbitales tipo s y omitiremos en la
funcion de onda Jos indices de espin debido a que el hamiltoniano no depende de éste,
es decir,

_N'
|0) = Zq i), (8)

donde N es el numero total de 4tomos del sistema, que en esta tesis tomaremos como

12
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11.3 Modelo de Amarre Fuerte

una cantidad finita.
Sustituyendo la Ec. (8) en la Ec. (7) y multiplicando por la izquierda con el bra (|,
se tiene que

It
(Ej —E) Cj'FZtﬁCi = (. (9}
i#]
donde
ej=(lH )y t; = (| Hl) (10)

son los elementos diagonales y fuera de la diagonal, respectivamente, de la repre-
sentacion matricial del hamiltoniano H = ,,ﬁ; V% 4+ V (r) en el espacio de las fun-
ciones de Wannier. De esta forma, las ecuaciones (9) pueden escribirse matricialmente
como:

(H—- El)c =0, (11)
donde 1 es la matriz identidad de tamafio N x N y H es la matriz correspondiente al
operador 1, el cual en la notaci()n de Dirac puede escribirse de la siguiente forma:

H = ZEJU ]|+ZZtﬂ'j (1], (12)

J=1 i#j
y ¢ es el vector columna cuyas componentes son los coeficientes ¢; de la Ec. (8) :
1
C2
C =
Cn

En general, el potencial V (r) tiene contribuciones de las interacciones con todos

parametros €; y t;; son dificiles de calcular en forma analitica. En la practica, estos
parametros se ajustan a partir de datos experimentales. Por lo tanto, el hamiltoniano
de la Ec. (12) pertenece a los métodos semi-empiricos. El caso mas sencillo dentro
del modelo de amarre fuerte es considerar Unicamente los saltos a primeros vecinos,
es decir, t;; # 0 solo si i y j son vecinos mas proximos; esto se conoce como la
aproximacion de primeros vecinos.

Hay diversas formas de resolver el problema descrito por el hamiltoniano de la Ec.
(12); la mas comin consiste en diagonalizar directamente el hamiltoniano a partir de la
ecuacion matricial de valores propios -Ec. (11)-. Otras dos técnicas, que emplearemos
en el desarrollo de la presente tesis, son: el empleo de las Funciones de Green y el

método de la matriz de transferencia, las cuales discutiremos en las secciones I1.4 y
1.7, respectwamente



II Fundamentos
Solucion para Sistemas Ordenados

Como un ejemplo del camino a seguir para determinar las energias de un electréon
y sus correspondientes funciones de onda en una red a partir de las ecuaciones (9),
resolveremos el problema del arreglo monoatdémico periddico. Dentro de la aproxi-
macioén de primeros vecinos, los elementos diagonales y fuera de la diagonal son g¢ y
t, respectivamente. Debido a que el sistema es homogéneo, tenemos

H=g Y |i){l+tY i)l (13)
J (i)

donde (7, j) indica que los sitios 7 y j son vecinos mas proximos. Las funciones de
Bloch se relacionan con las de Wannier mediante la transformada de Fourier [38], es

decir,
1 )
Ty = — ) By, (14)

Comparando la Ec. (14) con la Ec. (8), encontramos que
¢ = 1 ok Ri.
VN

Sustituyendo la Ec. (15) en la Ec. (9), obtenemos:

Ey=eo+ty e*FTo), (16)

(4.0)
donde Ry es la coordenada de un sitio arbitrario de la red. Para redes cristalinas sim-
ples, tales como la cadena unidimensional, la red cuadrada y la red cabica simple, la

Ec. (16) da la siguiente relacion de dispersion:
d

Ey=¢€y+ QtZ cos k;a, (17)
i=1
donde d y a son la dimensionalidad y el parametro de la red, respectivamente, mientras
que k; es la componente del vector de onda k sobre la direccién de los primeros atomos
vecinos. Para los tres redes anteriores existe un intervalo de energias permitidas, lla-
mado banda de energia, la cual es simétrica respecto a € y se extiende desde g9 — Z ||
hasta g9 + Z ||, donde Z es el nimero de vecinos mas proximos. Por consiguiente,
27 |t| es el ancho de la banda.
De la Ec.(16) podemos encontrar los limites de la banda de energia para redes
cristalinas de cualquier dimension (Teorema de Perron 'y Frobenius) [24]:

By — o = [t] D™ <t | ] = Z 1] (18)
' 140 10
Cabe mencionar que este teorema rno asegura que las bandas de energias sean simétri-

(15)
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cas respecto a g£y. Hay redes cristalinas, tales como la red triangular o la fcc, que no
tienen dicha simetria debido a la frustracion de los estados antienlaces [39, 40], es de-
cir, estas redes contienen anillos cuyos niimeros de lados son impares, lo que implica
la existencia de un enlace en el que el cambio de fase de la funcion de onda es cero
[41].

I1.4 Funcion de Green

Desde un punto de vista puramente matematico, el uso de la funcion de Green cons-
tituye un método auxiliar para la solucién de ecuaciones diferenciales inhomogeéneas,
como por ejemplo, la Ec. (7). Sin embargo, desde la perspectiva de la fisica, la funcion
de Green adquiere una importancia propia, ya que diversas propiedades de los sélidos
medibles en el laboratorio, tales como la densidad de estados, la respuesta Raman e
infrarrojo, asi como el transporte, pueden calcularse a partir de ella [42]. La funcion de
Green la emplearemos en esta tesis para determinar la estructura electronica que genera
el hamiltoniano de amarre fuerte. En la presente seccion la introduciremos a partir de
su significado fisico, que esta relacionado con la correlacion espacial y temporal de
una particula en el sélido.

La funcién de Green retardada -la causal- para los operadores de creacién y aniqui-
lacion se define como [43]

R + (4t
GR(t—t)= ((@(t);af (), ———9t—t)<[ (t),a] (t)]+>, (19)
donde
1 sit>0
0(t) = 0 sit<0
—es la funcion escalon y-(- -} indica el promedio sobre un ensamble gran canénico. La -
ecuacion de movimiento para la funcién de Green G‘f} (t) es:

L0
iz ({ai (8)saf (0))) , = 276 (1) <[ai (t),af (0)]+> + (([ai (t) , H] s af (0)>>(§]=)

donde H es el hamiltoniano del electron independiente, Ec. (12), el cual podemos
reescribir empleando los operadores de creacidn y aniquilacion del siguiente modo:

H = Z EZ'CL:_CL;' -+ Z Z tija;"aj. (22)
i i 0,9 )

Entonces las ecuaciones de movimiento de Heisenberg para dichos operadores estan
dadas por

(20

0
ih=a; (t) = [ai (t) , H] = eja: (¢) + thaj (23)

R - Vi
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Considerando la Ec. (23), se tiene de la Ec. (21):

D GE (8) = 2m8 (¢) ([as () a7 (0)], ) + G2 (0) + ;tz—ecﬁ- . @

Introduciendo la transformada de Fourier de la funcidén de Green como

GR(E) = %/m dt—t)GF(t —t)exp[iE (t —t) /R

—00
de la Ec. (24), obtenemos la ecuacion de movimiento de [G (E)),, = GE(E):
(E—H)G(E) =1 (25)
En esta ecuacion la energia F' debe ser reemplazada por una variable compleja E' + s
con s — 0 para evitar las divergencias de la funcidén de Green; consecuentemente,
G (F) = lim;_,+ G (£ +is). En la notacion de Dirac, la funcion de Green puede
escribirse de la Ec. (25) como

G(E) = II;)_(ZI , (26)

donde H |n) = E, |[n)y >, |n) (n| = 1.
Usando la identidad [44]
1 1
li =Pl - ] 27
ylf(l):c:i:iy ($)$1ﬂ5($), GD
donde P (z) es la parte principal de z, y de la Ec. (26), tenemos que:

G(E)zP( d %)—m;é(ﬁ?—}fn)]n)(m. (28)

Evaluando la traza en cualquier representacion completa:

TrG(E):P(ZEjE)——in(S(E—En). (29)

La cantidad Y 6 (E — Ey) es la densidad de estados (DOS) en la energia E, es
decir, DOS (E)dE da el niimero de estados cuyas energias estan en el intervalo
[E, E + dE]. Entonces, de la Ec. (29) se obtiene
1
DOS (E) = —= Im{TrG (E)}, (30)
ecuacion que emplearemos en esta tesis para el calculo de la densidad de estados en un
sistema desordenado.

Cadena Monoatomica Periodica

En esta subseccidn discutiremos como un ejemplo el calculo de la densidad de esta-
dos para la cadena monoatémica periddica en el modelo de amarre fuerte.

16
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La relacion de dispersion de la Ec. (17) en el caso unidimensional es
Ey = €q+ 2tcos ka, (31}
y las funciones de onda estan dadas por la Ec. (14):

1 Tia
U, = — e 9y, 32
) m; 1) (32)

donde hemos considerado que R; = ja. Los elementos de matriz de G (E) se obtienen
sustituyendo las Ecs. (31) y (32) en la Ec. (26):

‘ ) n/a ika(f—m)
(0GB Im)=3" k) (Tel ™) _ -a-/ de—2F (33)

k E - Ej 2T /a E —¢gy—2tcoska
Evaluando esta integral y empleando la Ec. (30), encontramos la densidad de estados
[45]:
N N 6(2t - |E - &)

b

DOS (E) = ~—Tn {{0] G (E)|0)} = 2
\/4:152 — (E — 60)
donde 8{x) es la funcidn escalon definida en la Ec. (20) y hemos tomado en cuenta

que en este caso los elementos diagonales de G (E) son iguales, digamos, al valor en
el sitio £ = 0.

I1.5 Aproximacion del Potencial Coherente (CPA)

Para un sistema desordenado existen muchas configuraciones microscopicas consis-
tentes con los parametros termodinamicos del sistema; el conjunto de tales configura-
ciones constituye un ensamble. En consecuencia, las cantidades fisicas del sistema se
deben promedlar sobre dicho ensamble. Por ejemplo definimos la densidad de esta-

de configuraciones:

DOSp(E) = <—--71;Im {TrG (E)}> = —~%Im{Tr(G (EN}. (34)

Es deseable tener una aproximacién simple y moderadamente realista para calcular

el promedio sobre el ensamble de la funcion de Green, (G (£)). Hacia el final de la
década de los afios sesenta se desarrollaron varias investigaciones diferentes entre si
cuyas conclusiones convergen a la aproximacion del potencial coherente (CPA) [46,
47. 48, 49]. El concepto en si no es original, en el sentido de que el CPA es un tipo de
aproximacion de campo medio, analogo a la teoria de campo molecular en magnetismo
[50]. El método del CPA fue empleado en el estudio de las propiedades de excitaciones

e]ementales 1nd1v1duales en aleaciones binarias desordenadas por Taylor [51] y Soven
— - 52]. ]
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El CPA calcula (G) a través de un hamiltoniano efectivo Hg de una red perfecta-
mente periddica en el esquema de amarre fuerte,

Ha=o(B)S 1) G+t 3 S 1) Gl
J 7 i

el cual se caracteriza por tener una autoenergia (llamado potencial coherente) o de-
pendiente de la energia F, que generalmente es compleja. La funcién de Green de
una confignracion particular del ensamble, G, se expande en términos de la funcion de
Green efectiva, la cual segun la Ec. (25) puede escribirse como

Ger = (E - Iieff)_1 ’ (35)
y de la perturbacion

W = H — Hey. (36)

Consideraremos una aleacién sustitucional en la que las autoenergias €; pueden tomar
valores aleatorios. Por simplicidad, supondremos que las integrales de salto ¢;; son
1guales a £, independientemente de los tipos de atomos situados en 2 y j, es decir, la
perturbacion WV mide en este caso la desviacion de las autoenergias de la configuracion
respecto del potencial coherente (alin desconocido) de la red efectiva:

W=> W, (37)

donde cada potencial dispersivo W; es
Wi = [e; — o(E)] |3) (& = w; 9) (3] (38)
De las Ecs. (25), (35) y (36) tenemos

G = (E-Hg—-W) = {(E—Heff) [1 —(E _Heff)_lw]}_l

-1
= [1-(B- B W] (- Ha)™ = (1~ GarW) ™ Gen

A partir de aqui, podemos continuar el desarrollo de la Ec. (39) de dos maneras
equivalentes; una conduce a la llamada Ecuacion de Dyson:

G = Geﬂ" + GeffW (Geff + GeffWGeff -+ GeffWGeffWGeﬁ' + .. -)
= Gerr + GetWG, (40)
de donde los elementos de matriz de G son

(m|Gln) = (m| Gewln) + ) (m| Gerr|£) We (€] Gegr [m)
£

+ > (m| Getr |€) We (8] Get |€) We (€] Gegrlm) + ... (41)

e
La Ec. (41) puede representarse graficamente como indicames en la Fig.2.2. El ele-
mento de matriz (m| G |n) del sistema desordenado se representa con una doble raya
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horizontal, mientras que el del medio efectivo (o no perturbado), {(m| Geg|n), con una
raya simple horizontal. Las lineas verticales con un circulo representan las dispersiones
1V producidas por las impurezas. El renglon superior de la Fig. 2.2 representa las dis-
persiones debidas a sitios diferentes, mientras que los siguientes renglones indican las
dispersiones multiples debidas a un mismo sitio. En cada término del diagrama, el
namero de lineas verticales indica el orden en W y el numero de circulos da el nimero
de dispersores diferentes. Por convencidn, el tiempo corre de izquierda a derecha. Al
realizar la suma sobre s6lo aigunos tipos de términos obtenemos esquemas aproxima-
dos para el calculo de (G), como veremos mas adelante.

O SR & SO il oo
menome LA AL Im. I8, A%
1A Li_ Al VN
.S ‘M,r A
VAL IA L AL, AL A
A

Fig. 2.2. Diagrama de la expansion en serie del elemento de matriz {m| G |n) de la funcion de
Green de un sistema desordenado. Ec. (40).

La otra forma de escribir la Ec. (39) es mediante la definicién de un operador de
transicion 7' [24]:

G = Geff + GeffTGefﬁ (42)
donde

T = W +WGgW + WG gWGegW ...
= W (14 GegW + GesgWGertWV +...). (43)

~El promedio de la funciéni de Green puede detérminarse empleando cualquiera de

las Ecs. (40) o (42); de la primera de estas se obtiene
en donde hemos considerado que (Gegr) = Gegr porque el medio efectivo no depende
de las variables estocésticas {¢;}.

Usando la Ec. (42), el promedio de la funcién de Green se puede expresar alternati-
vamente como

(G) = Gerr + Ger (T) Gerr (45)
La suposicién basica del CPA es hacer que
(G) = Ger, (46)
condicién que se cumple si
(T} =~ 0. (47}

~Para énconfrar las condiciones en las que se puede satisfacer la Ec. (47), es necesario
conocer la estructura del operador 7. A continuacion, analizaremos dicho operador
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para los casos de una y muchas impurezas.
Una Sola Impureza

Consideramos una red monoatémica periddica descrita por el hamiltoniano de la Ec.
(13), que ahora denotaremos como el hamiltoniano no perturbado Hy,

Hy=eo) 1) (Ul +t) 1),
I (L.
y una perturbacion en el sitio £, donde la autoenergia es €, = &y + we. Deseamos
enconrtrar la funcion de Green, G, para el sistema perturbado a partir de la correspon-

diente Gy de la red sin impurezas; para ello, podemos aplicar el formalismo de las Ecs.
(42) y (43) haciendo W = W, T' =T} y Gess = G, es decir,
G = Gy + GoT¢Gy,

donde

Te = We (1 + GoW, + GoW,GoWp + .. ) =W (1 — GOW{')_I , (48)
o bien, sustituyendo en esta ecuacidn a la Ec. (38):
Ty = well) | (1 + Gowe |€) (] + Gow, [€) (€] Gowe |€) (€] + .. .)
we |€) (€] + we |€) (€] Gowe |€) (€] + we |€) (L] Gowe |€) (€] Gowe |€) (€] + .. .,

(49)

es decir,
Wy

T, = £) (£]. (50)
| AT

Como referencia para la Ec. (55) que veremos mas adelante, queremos hacer notar que
la Ec. (49) también puede reescribirse como

Ty = wy lf) <£| + wGowe lf) (£|€> (é‘] + weGywy |€> (€| Gowy |E> (€|!2‘) (€| + ...
= (1+GoW,) ' W, (51)
Obtenemos la funcién de Green G del sistema con una impureza inmediatamente
sustituyendo la Ec. (50) en la Ec. (42):

We
G=Gy+G

O T T U1Go 0
Por lo tanto, los polos Ep de G producidos por la impureza W, se obtienen al re-

solver la ecuacion

|6} (] Go.

1
(6| Go (Ep) |€) = —. (52)

Este resultado nos muestra que £p debe quedar afuera de la banda de la red per-
fecta porque wy es una cantidad real y, fuera de la banda, (¢| G (F) |€) tiene parte
imaginaria cero [45].
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Muchas Impurezas

Cuando existen muchas impurezas, el operador 7" se convierte en una funcion muy
complicada del conjunto {77} de las dispersiones producidas por las impurezas indi-
viduales. Este hecho tiene como consecuencia que ¢l promedio de la serie resultante
de la Ec. (43) en general no pueda ser resumida en forma exacta; por ello debemos
recurrir a algin tipo de aproximacién que permita evaluar (7'}, y eventualmente, (G).

De la definicién de T, Ec. (43), tenemos

T=W[l+Ges(W+WGetW +..)] =W (1 + GesT)
y sustituyendo en ésta la Ec. (37)

T=) W(1+GaT)=> Q, (53)
¢ ‘
donde definimos el dispersor (), del sitio £ por
Qe =Wy (1+ GenT) . (54)

Sustituyendo la Ec. (53) en la Ec. (54) obtenemos

Qe =W, (1 + GeﬁZQm) s

m

o bien,
Qe=(1=WGer)” Wi |1 +GCerr )  Qm | - (55)
Sustituyendo la Ec. (51) -escribiendo __Geﬁ_en_vez_de__goieen_la_Ec._(.5.5_): o
Q=T {1+GCGer Y Qu|; (56)
mAl

iterando esta ecuacion tenemos

Qe = Ty |1+ Z GettTm + Z Z GeTinGettTn

mAl m#£é n¥Em
+ Z Z Z Geﬁﬂrzaeﬁﬂlcefka +. 0, (57)
m#Ef ngm k#n

donde podemos observar que el operador (J¢ contiene, aparte de la dispersion indi-

vidual T; del sitio £, el efecto de las dispersiones multiples de dos, tres, cuatro, etc.
Sit10s.
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Sustituyendo la Ec. (57) en la Ec. (53):

Z T4+ Y Y TiGeaTr+ Y Y Y TiGeiTunGerTn

{ m#AL ¢ m#fn#m
S S Ty Gty £ o
{ m#f n#Fm k#n
0, en forma cerrada:
T Z T 1 + Geﬂ‘ Z Qm
m#En

Promediando sobre el ensamble de las posibles realizaciones del desorden:

(T>=Z<T€ 1+GeffZQm >

14 m#l
Sumando y restando el término Gegr (T) Ger D ko (Qga) Gefr, obtenemos

<T) = Z (TE) 1+ Geffz (Qm) + Z <T€Geﬂ°z Qm - Qm>)> (59)

4 m#l msA(l
Hasta aqui hemos encontrado una relacion entre (1") y (7p) en forma exacta. El CPA
hace la hipotesis de que
(Tey =0, (60)
y se ignoran las fluctuaciones dadas por el segundo término en la Ec. (59), es decir,

<T Ger Y (Qum — (Qm)) >

m#n
En resumen, el CP4 introduce un medio efectivo a partir del cual el promedio sobre
ensamble de la funcion de Green, (G), se aproxima por G.s exigiendo que (T7) = 0.
El error de dicha aproximacién fue cuantificado por Soven [52], quien demostrd que
para una aleacion binaria las correciones de G en la Ec. (46) son de orden mayor o
igual al cuarto, esto es,

(G) = Geﬁ + Z Z Z Z (GeﬁTnGeﬁﬂnGeﬁﬂGeﬁTkGefT) +

n m#Fn lFm k#l
Antes de la aparicidén del CPA se empleaban dos métodos, entre otros, para resolver
el problema de las excitaciones en redes desordenadas: la aproximacion del cristal
virtual (VCA) [42] y la aproximacion del promedio de la matriz T (ATA) [53]. La
hipotesis del ¥CA consiste en hacer

(WG) = (W) (G),
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el cual, sustituido en la Ec. (44), conduce a [45]

(Glvca = (E - (H))—l
La funcién de Green (G) en el VCA es la de un cristal perfecto; es util para identificar
la ubicacion de las bandas de energia pero falla completamente en la descripcion de
la estructura de ellas [24]. {(G), ., es el resultado de despreciar en la Ec. (41) las
dispersiones multiples de un mismo sitio, como indicamos en la Fig. 2.3.

T EUVE A AT\ I 1§ R

Fig. 2.3. Diagrama para la funcién de Green en la aproximacion det VC A.

Una mejora al ¥CA es el ATA, el cual supone que el promedio de la matriz 7T
(T) 474 s€ calcula a partir de la Ec. (58) como

(T)ara = Z (T +D Y (TG Ty + > > > (Tt) Go(Tw) Go(T.)

£ m#El { m# n#m

+ZZZZ Tg Go m Go(Trr)GO (T!’\)

f m#n£Em k#n
donde (g es la funcion de Green asociada a la red periddica no perturbada, de hamilto-
niano Hy. Cada uno de los promedios {(7;}} da el mismo resultado, (T), por lo que
el operador de perturbacion en el ATA esta dado por

Wara =3 |0)(¢
donde X se determina de la condicién, anloga a la Ec. (50),

¥
I =TTy .

El ATA calcula (G) a partlr del hamlltomano efectivo

Hyra = Ho+ Wara.
En este modelo se toman en cuenta las fluctuaciones estadisticas asociadas con el
desorden. Sin embargo, se obtienen algunos resultados no fisicos, como por ejem-
plo, para la aleacion binaria aleatoria predice que el espectro se divide siempre en dos
bandas, ain cuando las autoenergias € 4 y € difieran muy poco entre si.

Dado que se supone que todos los sitios dispersan de igual forma, el diagrama
correspondiente para el AT4 es como indicamos en la Fig. 2.4.

el Lo L S

Fig. 2.4. Representacion diagramética de la funcion de Green en el AT A.

~"El'diagrama para el CPA lo mostramos en la Fig. 2.5; es igual que el del AT4 ex-

cepto en que la expansion se realiza sobre un medio efectivo dependiente de la energia
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(mostrado con lineas diagonales), en vez de un medio fijo no perturbado.

SN S A WY SR TR

Fig. 2.5. Diagrama de la expansi6n en serie para la funcion de Green en el esquema del CPA.

Hoy en dia se reconoce que el formalismo del CPA es la mejor aproximacion de un
solo sitio para los sistemas desordenados [42]; sus resultados son exactos en los limites
de altas y bajas concentraciones e interpola adecuadamente entre estos casos extremos.
La comparacion del espectro de energias producido por el CPA4 se aproxima bastante
al de los resultados obtenidos por métodos numéricos, excepto por los detalles compli-
cados del DOS los cuales se pierden completamente en el CPA [24]. El DOS del CPA
satisface la regla de la suma [54], la cual consiste en que el niimero total de estados
disponibles en cada sub-banda correspondiente a cada componente del sistema desor-
denado es igual al numero total de atomos constituyentes; dicha regla no es satisfecha
por el VCA ni por el ATA.

Quizas el defecto mas serio de la formulacion del CPA es que la division de bandas
en la aleacién binaria aleatoriano, cuando la diferencia de autoenergias se hace muy
grande, no es del todo correcto; los calculos numéricos muestran que existe un estado
en el centro del DOS [55], el cual esta ausente en el espectro obtenido por el CPA [24].

Aleacion Binaria.

Aplicaremos el CPA para la determinacion de (G} en una aleacion binaria desorde-
nada A;B;_,. Supongamos que la distribucion de atomos A y B es estadisticamente
independiente y homogénea en el espacio, de tal modo que la probabilidad de encon-
trar un atomo A de energia €4 en un sitio escogido al azar es x (concentraciéon de
atomos A) y la correspondiente a un atomo B con energia €z en el mismo sitio es
1 — z (concentracion de atomos B).

El promedio de las dispersiones locales (73) es, por lo tanto,

(Ty) = 2T/ + (1 — z) TP, 61)
donde, de acuerdo a la Ec. (48),
_ Wi
T} = E . i=AB 62
¢ (]. _ GeffWgz) (62)

y las perturbaciones Wg son, de la Ec. (38):
Wi=le;—o(B)]|D{|,i= A, B.
Empleando las Ecs. (60), (61) y (62):

_ wi we _ ]
(Tg) = (1 — Geﬁ-‘WgA) -|-(1 CL') (1 — GeffWCfB) = 0. (63)
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Por otro lado, la ecuacion de Dyson (40) correspondiente a la red efectiva con una
sola impureza i (2 = A, B)es:
G; = Ger + Geff‘I/V[iGz’, 1= A, B. (64)
Entonces,

1 G .
T Geﬁwg e i=A B. (65)
Sustituyendo la Ec. (65) en la Ec. (63):
sWiG,+ (1 -2)1WWPGs =0, (66)

Finalmente, despejando las W} de la Ec. (64) y sustituyéndolas en la Ec. (66),

llegamos a
Ger=2G1+ (1 —2)Gp.

En suma, el CPA4 determina un medio efectivo al hacer que el promedio de las dis-
persiones locales sea cero. En todos los sitios de la red, excepto uno, se coloca un
atomo con un potencial coherente en funcién de la energia. Para una aleacion bina-
ria desordenada, el problema se reduce al de una sola impureza embebida en el medio
efectivo (Fig. 2.6) y se resuelve en forma exacta una vez que se supone un poten-
cial coherente o (E) para el sistema. La solucion de dicho problema conduce a un
nuevo potencial coherente. Este procedimiento se continta hasta que dicho potencial
inicial coincide con el proveniente de la solucion del problema, es decir, se encuentra
el potencial coherente para todo el sistema.

@O @@@‘\ @ @O
@@ )=x{@e@;+(x{00&O
EEENGACNG @@/_@/

Fig. 2.6 Red efectiva determinada por la condicién del C P A para una red binaria desordenada.

I1.6 Formula de Kubo-Greenwood

En esta seccidn discutiremos la conductividad eléctrica en soélidos dentro del formalis-
mo de Kubo, empleando la regla de oro de Fermi y la funcion de Green.

En general, la presencia de un campo eléctrico £ en un sistema induce una densidad
de corriente j. La conductividad eléctrica se define como el coeficiente de la parte
lineal (en £) de j [45]:

Jo (1, 1) =/ dT/dr'aaﬁ(r,r';’r) Ea(r't —7),
0

—donde los subindices o y 3 denotan las coordenadas cartesianas y hay una suma im-
plicita sobre los indices repetidos 3. Para materiales isotropicos supongamos que £ y j
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estan a lo largo del eje z, de modo que s6lo consideraremos 0 ;,; por simplicidad omi-
tiremos los subindices. Generalmente £ y j varian lentamente en distancias del orden
de £y, donde #; es la distancia de correlacion espacial y se determina por la condicion
o =~ 0 para |r — 1’| >> ¢. En este caso se puede realizar la integracion sobre r’ y el
promedio sobre r para obtener

j{t) = /DO dro(1)E(t—-T), (67)

o(r)= Q//drdrcr r,t';7),

siendo §2 el volumen del sistema. Consideremos la transformada de Fourier de ¢ (1),

cr(w)z/ dro (1) ™", (68)
0

donde

v si € (t) estd dada por
8 (t) — F —twt F* wt (69)
tenemos que
j(t) =0 (w) Fe ™™ + o (—w) F*e“", (70)
El hecho de que j debe ser real requiere que ¢ (—w) = ¢* (w), de donde se sigue
que la parte real (imaginaria) o, (¢») de o es una funcién par (impar) de w. Estas son
mutuamente dependientes a través de las relaciones del tipo Kramers-Kronig [45).
A continuacidn, procedamos a obtener una expresion cuantica general de la parte
real de la conductividad, o, (w). El promedio temporal de la potencia consumida por
el sistema puede escribirse como

9) T
p=?/0 dt€ (£) 7 (2)

donde T es el periodo del campo eléctrico externo, £ (t). Usando las Ecs. (69) y (70)
tenemos que
P=Q|F| [0 (w) + 0 (~w)] = 20 |F[ o1 (w). 1)
Por otro lado, la potencia promedio puede calcularse multiplicando la energia .3 =
Fiw.s = E3 — Eq > 0, que absorbe el sistema durante la transicion ja) — |3), por la
razon de transicidn p,g, y sumando sobre todas las posibilidades |a) # [3):

1
P = Zgaﬁpaﬁ = 5 Z (pa3 - pﬁa) - (72)
af ad
La probabilidad por unidad de tiempo p.g esta dada por
Pag = fo (1 — fg) Was, (73)

donde f, = f (Ea) es la distribucién de Fermi-Dirac y W, 3 puede obtenerse por la
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donde podemos escribir la suma del integrando como:

I1.6 Férmula de Kubo-Greenwood

regla de oro de Fermi [56, 57] considerando la perturbacion H' = e€ (t) z y la Ec. (69),
2T 4

Wag = e 2|1 el 2 |81 6 (hw — hwag) . (74)

Combinando las ecs. (72) (73) (74) y comparando con la Ec. (71) obtenemos que
2me?

o1 {w) = Z (o 2 |B)|* wag (fa — f3) 6 (hw — hwap) , (75)

donde hemos introducido exphcntamente un factor de 2 para tomar en cuenta el espin
de los electrones. La Ec. (75) se conoce como la férmula de Kubo-Greenwood para la
conductividad eléctrica {58, 59].

Podemos reescribir la expresion (75) en términos de los elementos de matriz del
operador p, = 4 {Hz — zH] [k, es decir, {a|p,|3) = imwas (o] 2|8). Porlo
tanto,

o1 (W) = QweZM o 8)F 2326 (o — ). 6

Con el fin de expresar la conductmdad en términos de la funcidén de Green, reescri-
bamos la Ec. (76) como:

) = e S Nl A (F (Be) ~ f (E5)) 6(hw — By + B
af

The? o
L | 4B lpela) (alpul ) (1 (B - £ (E9)

x6(E — E)8(E + hw — Ey),

ST = S8 Gl peled (F (Ba) - £(Eg))
aj a By
X§(E — Ey) (al|p:| B) 6(E + hw — Eg)
= Y (f(Ba) = f(Ep)) (7Ipsl 0) 8(E — Ea)

oy

X {a|ps| B) 8(E + hw — Ej) (B]) .
De la Ec. (28) tenemos la siguiente identidad:

S 6(E - ) la) (ol =~ Im G(E),

la cual nos permite reescribir 01 {w) finalmente como

- 2he

o= L -h°° dE (f (E) — f (B + hw)) Tr{p, Im G(E)p, Im G(E-+hw)},

7rm2 Qﬁ
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relacion que expresaremos en términos del modelo de amarre fuerte en la seccién IV.2
y en el capitulo VI.

Criterios de Localizacion

La localizacion de excitaciones elementales en sistemas desordenados esta rela-
cionada con la extension de la funcién de onda y con la capacidad de transporte. Entre
los diversos parametros que existen para cuantificar la localizacién, se encuentran ia
trasmitancia, el coeficiente de Lyapunov y la razén de participacion. Los primeros dos
parametros hacen uso de la matriz de transferencia, la cual se aplica usualmente en re-
des de tipo unidimensional, tales como cadenas poliméricas, red de Bethe y superredes
periodicas o cuasiperiodicas.

Matriz de Transferencia

Para sistemas unidimensionales la ecuacion de Shrédinger estacionaria puede es-
cribirse como [Ec. (9)]
(i — B) e +tizpacin +tiiziciep =0,
las cuales se pueden representar matricialmente de la siguiente manera:

Cinn =TiC;, (77)
donde T'; es la matriz de transferencia
E—ep _him
T, = tiis1 Eiitl , 78
( f G ) (78)

y el vector C; es

C,‘Z( “ )
Ci—1

Para una cadena no periddica existe una sucesiéon de matrices de transferencia,
[T4, ..., Twn], que sigue la secuencia del sistema y cuyo producto

N
- [ Tl T2
T_,I_JI:TI_ <721 722)
1=
describe la propagacion de un electron a lo largo de dicha cadena. La norma de la

matriz T se define como [18]

= . [2 2 2 2
Il = \/”'11 T T+ Ty T+ T
Como un ejemplo, consideremos una cadena periddica monoatémica con un orbital
s, la cual tiene la misma matriz de transferencia a lo largo del sistema:

E—¢
T?;:T()E(—_{Q —01) (79
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Debido a que Ty es una matriz de 2 x 2 este operador tiene dos valores propios p™
y /1~, con vectores propios Wy W™ respectivamente. De la Ec. (79) verificamos
facilmente que

#i-“"zit [(E“Eo)qz\/(E—sg)Q—alt?],

por lo que ut = 1/u~. En particular, para los bordes de la banda se tienen u* =
©= y |#*| = 1, que corresponden a estados extendidos del tipo enlace y anti-enlace.
Asimismo, para los estados dentro o fuera de la banda, u* # 1, entonces Wy W~
son no colineales y forman una base. En general, los vectores C; pueden escribirse
como una combinacion lineal de ellos,
Ci=ctWH+c W,
De la Ec. (77) se sigue que

Ci+1 =TC; = ‘U,+C+W+ -+ [.L—C_W—, (80)
y suponiendo -sin pérdida de generalidad- que |*| > |u™], se tiene que
N N
Cw = (To)" Co = (u*)" W+, (81)

ya que ()" > (1) sin importar la eleccién inicial de Cy (excepto el caso donde
Co = W™). Nétese que el mayor valor propio domina en la Ec. (81), es decir, Cx
tiende a la direccién de W y crece en amplitud exponencialmente a lo largo de la
cadena, con coeficiente
=In | /J.+| .

En el limite N — oo, la norma de la matriz T = T% tiende a |u*|", hecho que se
emplea en la definicion del coeficiente de Lyapunov.

Para |E — gp| < 2|, se tiene |u*| = 1, es decir, v = 0. Esto nos indica que todos
los estados son extendidos dentro-de la-banda de energias permitida-—  ~ — =~

Coeficiente de Lyapunov

En 1960, Furstenberg y Kesten [60] introdujeron el coeficiente de Lyapunov (-y) para
cuantificar la localizacién de electrones en sistemas desordenados, esto es, [18, 617:
_ o 10Tl

N—co N '

En sistemas desordenados unidimensionales, ¢; disminuye exponencialmente a gran-

des distancias desde su maximo ubicado, por ejemplo, en ¢ = 1 [62), es decir,

ICw || ~ |C1 exp (—N/&o)
donde & es la longitud de localizacién de la funcién de onda. Por otro lado, como

(82)

ICull ~ 1, entonces

ICxIl = ITCyl| ~ 1T}

Por lo tanto, en el contexto de la matriz de transferencia, la longitud de localizacion
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estd dada por
-1
| G | |
Cabe mencionar que existe actualmente discusion en la literatura sobre la apli-
cacién adecuada de dicho coeficiente en su presente definicién, ya que se requiere
el conocimiento del centro de localizacion de la funcion de onda [63], es decir, de la

ubicacion donde ocurre el maximo de la funcion de onda.
Trasmitancia

En este apartado, discutiremos la dispersiéon de un electrén en una red finita uni-
dimensional conectada en sus extremos por dos redes periddicas semi-infinitas. El
electron con energia F incide en uno de los extremos de la red caracterizada por una
sucesion de auto-energias {¢,}, n = 1,..., N, y el potencial fuera de la red es cons-
tante, es decir, £, = g sin <0on > N,

El problema de la dispersion considera energias £ que se encuentran dentro de la
banda permitida de la red, ya que en el caso contrario no hay propagacion del electron.
Las ondas planas afuera y en los extremos de la red tienen la forma [18)

Aeikna + Be—ikna, n S 1 .
wk‘ (n) = Ceikna i De—z’kna’ n > N (83)
Para el caso en el que el electrdn incide sobre el extremo izquierdo (n = 1), tenemos
quek >0, A=1,B=7r,C =7yD =0, donde r y 7 son respectivamente las
amplitudes de reflectancia y trasmitancia, y satisfacen la relacion [18, 64]
2 2
"+ " = 1.

Con el fin de expresar i'r|2 y |7~|2 en términos de los elementos 711, T12, T21 Y Too de

la matriz de transferencia T, la Ec. (83) puede reescribirse como

Teik(N+1)a _ T T12 eika + ,re—ika
TethNa T T 1+7r '
Resolviendo esta ecuacion matricial, encontramos [18, 64]

2i (sin ka) e~ "N

— - — ,
T11€ ka 4 T12 — gtka (Tgle tha | ’7'22)

T=— (84)

Tue’“" + 712 — etke (’rgle‘k“ + ‘ng)

Tne—k“ - Ti2 — etka (Tgle_ika -+ ng)’
donde el vector de onda k se relaciona con E y g a través de la Ec. (31), coska =

%—'fﬂ. Por lo tanto, la trasmitancia (1) es,

7= —

4— (B/t)?

[‘T21 — Ti2 + (Tgf_) — Tn) E/2t]2 -+ (T22 + T11)2 (1 - E2/4t2)’
la cual estd relacionada con la conductancia de un sistema unidimensional [65].

T(E) = |7|* =
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Razoén de Participacion

Una forma alternativa de cuantificar la localizacién de un estado electronico, ademas
del coeficiente de Lyapunov, es la razon inversa de participacion (IPR) [66],

IPR=) e,

donde los coeficientes ¢, son las amplitudes locales de la funcion de onda normalizada
D) [Ee. (8)], es decir, 3. |en|* = 1.

La razon de participacion (PR) se define como
1

PR = (Z|Cnl4 .

Para entender su significado, es instructivo considerar dos casos limites:
(a) La funcion de onda estd completamente localizada en un sitio.
Aqui, ¢, = 0 excepto en n = £, en donde |¢¢| = 1. Por lo tanto,
IPR=1yPR=1.
(b) La funcion de onda esta completamente extendida.
En este caso, |¢,| = 1/v/N, ¥ n. Por consiguiente,
IPR=1/NyPR=N.
De los casos (a) y (b} apreciamos que la razon de participacion indica el nimero de
sitios que contribuyen a la funcién de onda.
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IIT Correlacion Electronica en Sistemas
Desordenados

La materia condensada siempre presenta algun tipo de desorden. Es por lo tanto impor-
tante conocer las propiedades de las excitaciones elementales en presencia del desor-
den. En las ulitimas cinco décadas se han dedicado considerables esfuerzos al estudio
de los semiconductores amorfos y materiales no cristalinos. La mayoria de las investi-
gaciones tedricas se ha basado en el modelo de Anderson para particulas individuales
(8]. En este modelo se considera un hamiltoniano de amarre fuerte -Ec. (12)- con
autonergias aleatorias €; uniformemente distribuidas en el intervalo [——%ﬂ, %i] e inte-
grales de salto constantes, ¢;; = £. Una de las propiedades que se deducen de este
modelo es que cuando el parametro de desorden, 1V, excede un cierto valor critico,
We, todos los estados se vuelven localizados. Este cambio de naturaleza de los es-
tados corresponde a una transicion metal-aislante (MIT). A partir de argumentos de
escalamiento, se ha probado que para sistemas de una y dos dimensiones, W¢ = 0 [6],
y para tres dimensiones, W # 0. Sin embargo, las investigaciones sobre el silicio
amorfo han indicado que el grado de desorden critico para estos materiales es menor
que el predicho por el modelo de Anderson [67]. En tal situacidn, se ha sugerido el
concepto del borde de movilidad E¢ el cual separa los estados localizados, situados
en las colas de las bandas, de los estados extendidos en la mitad de la banda [68]. Por
lo tanto, el comportamiento metalico y aislante de los materiales estd gobernado por la
posicion del nivel de Fermi g con respecto a E¢.

L.a hipotesis de particulas individuales que no interactian entre si no puede ex-
plicar hechos experimentales recientes: se han encontrado materiales desordenados
con claras tendencias metalicas en dos dimensiones [7]; este comportamiento metalico
parece estar conectado con las interacciones entre los portadores.

Por otro lado, ha existido un interés continuo en el estudio del sistema electronico
correlacionado en presencia de desorden. En particular, el modelo de Hubbard uni-
dimensional (1D) constituye una prueba excelente para este problema por diversas
razones. En primer término, se debe a la simplicidad topologica del sistema y conse-
cuentemente existe solucién exacta para el caso periodico [69, 70]. Asimismo, experi-
mentalmente se han encontrado compuestos cuasi-1D de tetracianoquinodimetanos
que se describen apropiadamente a través de un modelo de Hubbard 1D con desorden
en sus parametros [71].

El modelo de Hubbard tiene per se la ventaja de ser simple y general, ya que no
depende explicitamente de la naturaleza de las interacciones entre electrones. En prin-
cipio, las interacciones electron-electron intra-atomica (U;) e inter-atémica (V;) son
repulsivas porque ellas son integrales directas de Coulomb -ver Ec. (5)-. Sin embargo,
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U; y V;; podrian ser negativas si se incluyen interacciones indirectas atractivas a través
de fonones o de otras excitaciones bosonicas [72].

A pesar de la simplicidad del modelo de Hubbard, el problema de muchas particu-
las no tiene solucion general, excepto para sistemas de una {69] e infinita dimensiones
[73]. En particular, el problema de dos particulas se ha abordado dentro del modelo de
Hubbard estandar [74, 75], extendido [76] y generalizado [77, 78] para redes periddicas.
La topologia espacial de las redes tiene efectos importantes en ¢l apareamiento elec-
tronico, por ejemplo, la frustracion de los estados anti-enlaces en redes no bipartitas
puede favorecer el apareamiento de huecos en comparacion con el de los electrones
[40]. Por otro lado, el problema de dos particulas interactuantes ha despertado un gran
interés en los ultimos afios. En la literatura frecuentemente se reportan investigaciones
sobre excitaciones compuestas de s6lo dos particulas, tales como los excitones y los
pares de Cooper {79]. Aun considerando una densidad finita de particulas interactuantes
se ha observado que, en el estado base, generalmente no hay tendencia a la formacién
de camulos de més de dos particulas para ciertos sistemas [80).

El problema de dos particulas en sistemas desordenados se ha abordado a través de
diversos métodos, tales como el método de la matriz de transferencia [81, 82, 83, 84, 85.
86, 87, 88], la evolucion temporal de los paquetes de onda [81, 89, 90, 91], diagonalizacién
exacta [92], estadistica de niveles de energia [93, 94, 95], andlisis multifractal [96, 97],
funcién de Green [98, 99, 100, 101], métodos perturbativos {102, 103] y mapeos hacia
modelos efectivos [104, 105, 106, 107, 108].

En la presente tesis, el problema de dos electrones interactuantes en presencia de
desorden se aborda dentro de la aproximacion del potencial coherente, la cual usual-
mente se emplea para estudiar el problema de un solo electron en sistemas desordena-
dos.

I11.1 Aleacion Binaria Desordenada

En esta investigacion, nos hemos propuesto estudiar numéricamente los efectos del
desorden sobre el apareamiento electrénico. Hemos elegido el problema de dos elec-
trones en una aleacién binaria desordenada unidimensional, suponiendo que el desor-
den ocurre sélo en las autoenergias ¢;, de modo que las integrales de salto son cons-
tantes, independientemente de la naturaleza de los 4tomos vecinos. Este problema se
aborda mediante dos métodos: (a) a través de la diagonalizacion exacta y el calculo
del promedio sobre todas las configuraciones posibles de una red pequefia, y (4) la
aplicacion del CPA a la red de estados.
A continuacion nos ocuparemos de la construccién de las configuraciones requeridas
_en la parte () para una concentracidn del 50% de atomos tipo A y B. Como ejemplo,
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consideremos una red de 6 atomos. Una de sus configuraciones posibles es:

€1 €A €2 = EAE3=E4,84=ER,E5 =ERY &g =EB,
la cual puede representarse sencillamente como (111000), donde los atomos de tipo
Ay B son representados por 1 y 0, respectivamente. En principio, el nimero total de
configuraciones posibles es C§ = 20:

(111000), (110100), (110010), (110001), (101100),

(101010), (101001), (100110), (100101), (100011),

(011100), (011010), (011001), (010110), (010101),

(010011), (001110), (001101), (001011)y (000111).

Sin embargo, considerando la simetria de inversion es obvio que algunas configu-

raciones son en realidad una sola, como ocurre con, por ejemplo, las configuraciones

(111000) y (000111). Entonces el ensamble se reduce a las siguientes diez configura-

ciones:
(111000), (110100), (110010), (110001), (101100),

(101010), (101001), (100110), (011100)y (011010).

Si ademas imponemos condiciones ciclicas a la frontera, podemos seguir reduciendo
el nimero de configuraciones; por ejemplo, las configuraciones (111000) y {011100)
representan la misma configuracion. Entonces, el nuevo ensamble a considerar es:

(111000), (110100), (110010)y (101010).

Aun podemos eliminar algunas configuraciones mas combinando las dos simetrias
anteriores. Por ejemplo, (110100) y (110010) son equivalentes, ya que la segunda,
por simetria de inversion, es igual a (010011) y ésta a su vez es igual a la primera
debido a las condiciones ciclicas. Entonces, el ensamble con el menor nimero posible
de configuraciones se compone de los siguientes tres miembros en vez de veinte:

(111000), (110100)y (101010).

Este tipo de consideraciones nos permite construir ensambles de 8, 16 y 50 con-
figuraciones para redes de 8, 10 y 12 atomos, respectivamente. Como veremos en la
siguiente seccion, el problema del apareamiento electrénico en una red unidimensional
de tamafio N se transforma a un problema de una sola particula en una red cuadrada
de tamaiio N x N. En el caso de 12 atomos, por ejemplo, se tiene que calcular el
promedio sobre las 50 configuraciones de las propiedades fisicas a partir de un hamil-
toniano de rango 144 x 144. En general, el nimero de configuraciones del ensamble
crece exponencialmente con el tamafio de la red. Por lo tanto, la evaluacion numérica
requiere grandes requerimientos de memoria y tiempos largos de computo. Por otro
lado, mediante el empleo del CP4 podemos estimar con buena precision el resultado
del promedio sobre el ensamble sin necesidad de considerar redes grandes. Sin em-
bargo, hasta donde sabemos, en la literatura no han habido aplicaciones del CPA al
problema de la correlacion electronica en redes desordenadas.
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I11.2 Espacio de Estados de Dos Particulas

El hamiltoniano de Hubbard extendido -Ec. (6)- no tiene hasta la fecha solucion
analitica, ain para el caso de redes periddicas. El problema se complica mucho si
se desea tomar en cuenta el desorden. Sin embargo, si se considera un niimero finito
de particulas, es posible mapear el problema hacia otro de amarre fuerte de una sola
particula en una red de mayor dimension [76]. En esta tesis se aborda el problema de
s6lo dos particulas interactuantes dentro de una red desordenada. Por simplicidad, el
desorden se considera Uinicamente en las autoenergias €;, mientras que las integrales
de salto £;;, las energias de interaccion intra-atdmica U; y las energias de interaccion
inter-atomica V;; son constantes ¢ igualesa ¢, U y V, respectivamente. Por lo tanto, la
Ec. {(6) se reduce a

H = Zs,a,,,awjttZamaw-%-UZn,Tnll—l— VZn,,n] (85)
(1.3}

Como un ejemplo del mapeo mencmnado anterlormente, consideremos el problema
de dos electrones de espines antiparalelos en una red de tres atomos con condiciones a
la frontera libre y autoenergias €1, £9 y €3. Para este caso, el hamiltoniano [Ec. (85)]
puede escribirse explicitamente como

H = gn3+ E1Ny | + EaNay + EoNg) + E3ng 1 + E3N3 | (86)

+a§Ja3:T -+ ag"‘la,g_i -+ GETGQJ + a:’tLaZi)

+U (nagmy + nagme,y +n3ins,)
+V (nne+nong). . . L -

Las funcxones de onda en la representacién de niumeros para d1cha red tienen la forma
siguiente:
I i My Moy N Mgy Ny > ;
en donde n;, representa el nimero de ocupacion del estado en el que un electron de
espin o se encuentra en el orbital atémico del sitio 7. En el ejemplo de dos particulas,
S g Mg = 2
1.0 T .

Las posibles realizaciones de las funciones de onda para este caso son:

|1> = llT 111 OQT 021 03*( 031 ) |2) = 11T 011 02T 121 OST 031 ’
13) = 1iy Oy O Og Osp 13 ), |4) =0y 1y 1y Og Osp Oy ),
|5> = OlT Oll 12T 121 03T 031 s |6> = 01{ 011 ]-ZT 021 03T 13l :
7)) = 011 11y Ogp Oy 131 03 ), |8) = l 011 01y O 1oy 131 O3 ) y
19) =10y 01 Oy 02 1 13 T

Para simplificar la notacién, las funciones de onda anteriores las podemos reescribir
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del siguiente modo:
1) =111, [2)=1,2), [2)=]13),
[4)=12,1), 15)=1[2,2), [6)=]2,3), (87)
) =13,1), [8)=13,2) y |9)=13.3),
donde |k) = |¢, m) representa al estado k-ésimo cuyo electrén con espin hacia arriba
(abajo) esta en el sitio £ (m).
Los efectos de los operadores del hamiltoniano de la Ec. (86) sobre el estado |1),
por ejemplo, se muestran a continuacion:

mg 1,1y = {1,1),
ny |L,1) = |1,1),
na 1 ]1, 1> = 0,
N9y il,l) = 0,
ngpl1,1) = 0,
3.1 11, 1) = 0,
atyal? I]., 1> = Cl.itT (0) = 0,

af,ax |1,1) = a7, (0) =0,
a;“_Talﬂl,l) = ajTl OlT 111 OOT 021_ OgT 03l>_|2 1)

agia1,l|1,1> = (1,21| 11T Oll O")T 021 03* 031 > |]. 2

asra31|l,1) = a3 (0) =0,

ay,a3;(1,1) = a3, (0) =0,

aja27|1,1) = a3, (0) =0,

a;iagjlll,l) = ail (0) =0,

1 Tn11111 1) = nl,Tllzl) = |1,1>,

napnizy [1,1) = nop(0) =0,

n31M3,] ]1, 1) = N3y (0) = 0,
mng [1,1) = (nyr+ny) (neg +n2) |1, 1) = (nap +ng) (0) =0y
nong [1,1) = (nog +mg) (g +ngy) [1,1) = (2,1 + ngy) (0) = 0;

entonces

HI1,1) =21+ U)[1,1) +¢(]1,2) + [2,1)) .
Calculos similares conducen a las siguientes igualdades:
H 11:?’) — (El + 53) |1:3> +t(]1>2) + |213))
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H(2,1) = (ar+e+V)i2,1)+¢(]1,1) +[3,1) +2,2))
H12,2) (260 +U){2,2) +¢(]1,2) +12,3) +13,2) + |2, 1))
Hi2,3) = (eo+e3+V)12,3)+¢(]1,3) +13,3) +12,2))
H|3,1) = (e1+¢€3)|3,1)+t(]2,1) +3,2))
H(3,2) = (ea+e3+V)13,2)+t(]3,1) +(3,3) + |2, 2))
HI3,3) = (2e3+U)|3,3) +t(|2,3) +(3,2)).
En consecuencia, vemos que en la representacion ¢, m) de las funciones de onda de
la Ec. (87), los elementos de matriz del hamiltoniano de la Ec. (86) son

(GLJlHIED = [ei+e+Ubi; +V (bijr + 6ij-1)] 6ixbsu
+& (6i x6ju—1 + Oi k41651 + 6i k001 + ix-1051)
lo que equivale a escribir el hamiltoniano en la notacion de Dirac de la siguiente forma

H =Y eite+Usy+V (8ijm1+ 652015, 5) G, j]

i

+t > {163) 65 — U+ 16,5) (6= 1,31 + [5,5) (6,5 + U+ 14, 5) G+ 1,5]).
i
el cual puede interpretarse como el hamiltoniano de una sola particula que se encuentra
en una red cuadrada (Fig. III.1). Esta red bidimensional se caracteriza por tener las
misma integrales de salto ¢ que los electrones originales, y las energias de interaccidon
Uy V han pasado a formar parte de la autoenergia de los “sitios de impureza”, como
se muestra en la Fig. III.1.

Fig. lIL.1 Red cuadrada para una cuasiparticula independiente, equivalente al problema de dos
electrones e) v e, interaccionando en una red unidimensional, mostrada a la izquierda. Las flechas
__ indican las direcciones en las que se toman las coordenadas del par de electrones.

En resumen, hemos encontrado una equivalencia entre el problema de dos particu-
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las en una red atémica unidimensional y el problema de una sola particula en una red
bidimensionai de estados con impurezas. Los estados de las impurezas se encuentran
generalmente fuera de la banda de energias permitida de la red cuadrada y correspon-
den a los estados apareados del problema original. En general, si n electrones se en-
cuentran en una red d-dimensional, el problema de Hubbard se puede mapear al de una
sola particula en un hiper-espacio de nd-dimensiones [76].

IIL.3 CPA y Promedio Configuracional

En el estudio de la estructura de bandas de una sola particula en materiales amorfos,
una de las aproximaciones mas exitosas ha sido el CPA. En contraste con muchas otras
teorias, el CPA permite un estudio analitico sin pérdida de los aspectos fisicos mas
importantes, y es capaz de interpolar correctamente entre los limites de bajo y fuerte
desorden, asi como bajas y altas concentraciones de impurezas [109). El CP4 es la
mejor aproximacion de un solo sitio para la funcion de Green promediada sobre el
ensamble de una sola particula [42].

Para analizar los efectos del desorden en el apareamiento electrénico aplicamos el
CPA al hiper-espacio de estados, ya que en este espacio tenemos justamente un pro-
blema de amarre fuerte de una sola particula. En la Figura II1.2 la red en el hiper-
espacio para un singulete en una cadena lineal se reemplaza por una red efectiva de
CPA, donde €; es la autoenergia en el atomo i-€simo del sistema original y o es el
potencial efectivo en el cual se considera un desorden diagonal dentro del CPA de un
solo sitio.

Denotemos el hamiltoniano de amarre fuerte para la red del CP4 por H, y la fun-
cion de Green promediada sobre el ensamble (o la funcion de Green del CPA) por G.
Entonces G = (E — H(,)_l. La autoconsistencta del CPA [52, 110], derivada a partir de
Ja condicion de la anulacion del promedio de la matriz de dispersién en un solo sitio,
requiere que

Goo = xGﬁU + (1 — z) GOBO, (88)
donde _@640 y Effo son las funciones de Green evaluadas en el sitio central de la red del
hiper-espacio y son calculadas a partir de los hamiltonianos de tipo H, reemplazando
los sitios centrales o por los dos posibles 264 y 2ep, respectivamente. La ecuacion
(88) da una forma autoconsistente de calcular ¢ como una funcion de la energia de
dos particulas (£). El célculo autoconsistente numeérico fue realizado en una red de
64 sitios efectivos con una condicion a la frontera periddica. Este tamario de la red se
escogié como el tamafio minimo tal que las cantidades fisicas no tienen variaciones
importantes con el tamafio.
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Fig. II1.2. Red efectiva correspondiente a la red de estados de la Fig. 111.1, para el caso en el que se
realiza autoconsistencia sobre un sitio en la cadena de impurezas {/. En este sitio la £; puede ser £ 4
0£&p.

Para los sitios que no se encuentran en la diagonal de la red en la que estan las
impurezas tipo U (Fig. 1I1.3), la condicion de autoconsistencia debe modificarse, ya
que las auto-energias de estados €,+¢; pueden tomar tres valores posibles: 24, €4+¢€p
y 2eg. El promedio de la funcion de Green en este caso es una generalizacién de la
Ec. (88),

Gn=2G"1+2:(1-2)G + (1 -2)°GF, (89)
donde el subindice 11 indica que las funciones de Green se evalGan en un sitio fuera
de la diagonal de la red que contiene a la impureza tipo U.

Fig. I11.3. Red de estados efectiva si el sitio de autoconsistencia se selecciona sobre la cadena de
impurezas V. La contribucién e; + ¢; a la autonergia puede tomar tres valores diferentes (ver texto).

Considerando los dos tipos de sitios -los que tienen la autoenergia 2¢; y €; + €;-, la
densidad total de estados puede escribirse como
1. — N-1_ —
DOS (E) = _-ﬁ IIIl Gog (E) - "—]'V— Im Gu (E) s
en donde los factores 3 y £=% son las fracciones del totat de N? sitios que involucran

dosy tres valores para ¢; - £;, respectivamente. En la Fig. I11.4 se muestra el promedio
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de la DOS para una cadena de 8 sitios, comparada con la del CPA. Obsérvese que hay
una muy buena concordancia entre ambos resultados en cuanto a la ubicacién y ancho

de las bandas de energia permitidas, a pesar de que el CPA suaviza la estructura de
bandas.

05 ——r—1—1—a— T
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Fig. l11.4. Densidad de estados (DOS) obtenida mediante el CPA (linea gruesa), comparada con el
promedio sobre el ensamble para redes de 8 4tomos: (a) electrones sin interaccion y (b) electrones
interactuando con U = —5|¢|.
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Uno de los parametros importantes para caracterizar el apareamiento de electrones
es la energia de amarre entre ellos, el cual puede definirse como

A=EO _ pun)

min nmin

donde Er(r?i)n y E%Y) son las energias del estado base cuando las interacciones electron-

min

electron estdn ausentes y presentes, respectivamente. Cuando las interacciones son
. . A% . .
atractivas, se tiene que E OV) « B9 e decir, hay formacion del par de electrones.

min min?
Es conveniente definir un parametro adimensional para el desorden en la auto-energia:
5§ = €A —E€B
¢l

Para 6 = 0 la aleacion binaria se reduce al sistema periodico. En las figuras IIl.5a vy
111.55 las energias de amarre contra § se muestran para las interacciones intra-atomicas
e inter-atdmicas, respectivamente, y se comparan los resultados del CPA4 con los obte-
nidos a partir del célculo del promedio configuracional. Nétese que los resultados pro-
mediados sobre el ensamble se aproximan a los resultados del CF4 cuando el sistema
se hace suficientemente grande. Sin embargo, la forma de aproximacién es completa-

mente diferente, ya que la finitud del sisterra es mas notable en el calculo del promedio

<0
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configuracional para el caso inter-atémico. Ademas, se observa un claro crecimiento
de la energia de amarre conforme el desorden se incrementa, lo cual podria deberse
a que el desorden reduce la energia cinética de cada electrén y a que bajo la misma
interaccion electron-electron el apareamiento es mas intenso para estados localizados.

410 [ hd ) d T T r T T v T M T h
L a) U=-5(t|, V=0

Fig. II1.5. Energias de amarre contra 8. Los resultados del CPA (lineas sélidas) se comparan con los
del promedio sobre el ensamble para 8 (triangulos), 10 (cuadrados) y 12 (circulos) atomos.

La Fig. 111.6 muestra la energia de apareamiento -calculado mediante CFA4- como
una funcion de la concentracion z para una aleacion A, Bj_, con § = 3. Notense tres
aspectos importantes de la figura: (i) el apareamiento electrénico es creciente con z,
(ii) la grafica es asimétrica con respecto a * = 0.5, y (iii) existe una discontinuidad
en z = 1. La asimetria es debida al efecto de confinamiento, yaque €4 > ep y el
conﬁnamxento cuantico se 1ncrementa cuando la concentracion de atomos A crece. La

~discontinuidad se debe a que en z = 1 ocurre una transicion entre una funcién de onda
de una particula localizada a una extendida.

5 T T T T
Us=-5]t], V=0, 5=5

Fig. II1.6. Energia de amarre como una funcién de z en una aleacién binaria A 31 _g- Laflecha
— — _ _indica.una discontinvidad enz = 1. - -

Con el propdsito de minimizar el efecto de confinamiento cuantico, hemos anali-

4]
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zado el caso de desorden en las interacciones intra-atémicas (U4 y Ug). La Fig. II1.7
muestra el diagrama de fase del estado base de dos particulas para Uy > 0, Up < 0
y € = 0.5, calculado por medio del CPA. En la figura la curva mas baja indica la
transicion entre el apareamiento y no apareamiento, y la curva superior representa la
misma transicion obtenida para una cadena diatdmica ordenada. Esta ultima curva
coincide con la calculada por A.S. Alexandrov ef al [111]. Nétese que hay una region
intermedia donde el apareamiento esta prohibido para el caso diatomico ordenado, pero
no para los sistemas desordenados. Este necho se debe a que los estados apareados, o
estados de impurezas, son propios solo de los atomos B, y la extension de los cimulos
de dtomos B en el sistema podria ser esencial para la energia de amarre.

2 -0 T 1 ) T v T

15F Apareamiento 7
%m 1.0 Mo apareamiento en redes diatomicas
= y apareamiento en redes desordenadas {

05 -

No apareamienlo
0‘0 2 1 L i L A i "
0 2 4 6 8 10

U /It
Fig. I11.7. Diagrama de fase del estado base de dos electrones, analizada para las cadenas diatomicas
ordenada y desordenada.

En suma, hemos estudiado el apareamiento de electrones singuletes en aleaciones
sustitucionales binarias por medio de un hamiltoniano de Hubbard atractivo. El pro-
blema original de muchos cuerpos ha sido mapeado a un problema equivalente de
amarre fuerte con impurezas en un hiperespacio. El desorden sustitucional aleatorio
ha sido considerado en las autoenergias atémicas asi como en las interacciones intra-
atomica electron-electron. El analisis del desorden en la auto-energia sugiere que el
apareamiento electrénico se incrementa por la localizacién de la funcién de onda de
una sola particula. Sin embargo, una energia de apareamiento grande no significa nece-
sariamente una mayor temperatura critica, ya que la condensacion de Bose-Einstein
podria ocurrir a una temperatura diferente de la del apareamiento [72]. El estudio rea-
lizado en una aleacidn metalica aleatoria indica que el valor de la temperatura critica
puede ser mas alta o mas baja que el de cualquiera de los constituyentes tomados por
separado {112].
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Cuasiperiddicas

El transporte cuantico en sistemas aperiddicos es un problema abierto y de gran interes.
En particular, la relacion entre la localizacion de estados y los fenomenos de transporte
no estd bien entendida [18]. Desde el descubrimiento de los cuasicristales se han hecho
esfuerzos considerables en el estudio de la localizacion de las excitaciones [23]. Se
ha establecido que el espectro electronico y fonénico de las cadenas de Fibonacci o
superredes de Fibonaci [15, 113] son un conjunto de Cantor con medida de Lebesgue
cero, y los correspondientes estados propios son criticos [114]. Por lo tanto, no se
espera.que la conduccion electronica en estructuras cuasiperiodicas sea balistica como
en una red periddica, ni difusiva como en una desordenada [115].

Sutherland et al. {116] y Roy et al. [117] desarrollaron métodos de matriz de trans-
ferencia para estudiar la resistencia de Landauer de la red de Fibonacci, y encontraron
que la resistencia cambia con el tamario del sistema y con la energia. Aldea et al.
[118], Newman et al. [119] y Ding et al. [120], partiendo de la analogia con una red
de resistencias que simula el flujo de corriente en sélidos, introducida por Miller y
Abrahams [121], encontraron que la conductividad eléctrica a bajas frecuencias de-
pende de la medida espectral del sistema, mientras que para altas frecuencias dicha
conductividad es independiente de la secuencia especifica de la red. Mayou et al. [122],
suponiendo que la difusion cuantica sigue una ley de potencia, L (t) ~ t® -donde L(t)
mide 1a extensidon del paquete de onda en el tiempo ¢-, enceontraron un valor critico,
8. = %, de modo que para 8 > (3, la conductividad éptica de los cuasicristales crece
con la frecuencia y para el caso contrario decrece. Stephen ef al. [123] estudiaron las
propiedades de transporte de un sistema inconmesurado partiendo de que la integral de
salto asistida por fonones depende de la temperatura. Por tltimo, Roche et al. [124] en-
contraron que la dependencia de la conductividad con la temperatura en cuasicristales
sigue una ley de potencia a bajas temperaturas, la cual es consistente con resultados
experimentales.

Recientemente, se ha reportado la existencia de estados transparentes con coefi-
cientes de trasmisién unitaria en sistemas de Fibonacci mixtos (MFS) de N atomos
[21]. Sin embargo, la localizacion de dichos estados es atin controversial. Se ha encon-
trado que las funciones propias de estos estados transparentes, cuyas energias satis-
facen

E=o(l+7)/(1 -4 (90)
’ E? — o® = 4t> cos’ (K7 /N), 1)
son funciones de onda semejantes a las periodicas [125], donde +a {(—a) son las auto-
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energias de los dtomos A (B), v = t4a /tap es la razdn de los parametros de salto, ¢
es el parametro de salto de los saturadores perfectos del MFS, K'y N/K son mimeros
enteros. Por otro lado, la conductividad ac de los estados transparentes es un problema
no estudiado. En general, la conductividad eléctrica ac a temperatura cero es una
buena prueba de la naturaleza del espectro de los valores propios electronicos y de la
localizacién de las funciones de onda, ya que ella depende no solo de los estados el
nivel de Fermi, sino también de la estructura global del espectro.

Una expresién cuantica general, dentro de la aproximacion de respuesta lineal, para
calcular la parte real de la conductividad eléctrica para temperatura finita 7" y frecuen-
cia w estd dada por la formula de Kubo-Greenwood [66]

. 2e’h EY - f(E+ hw
ol T) = &i?:omfwf( e
xTr [pIm G™(E + hw)pIm G*(E)] (92)

donde {2 es el volumen del sistema d-dimensional (d = 1,2, 3), p es la proyeccién
del momento a lo largo de la direccion del campo eléctrico aplicado, G (E) es la
funcion de Green retardada de una particula y f (£) es la distribucion de Fermi-Dirac
con energia de Fermi p y temperatura 7. En este trabajo, a conductividad ac de los
estados transparentes a temperatura cero se realiza evaluando la ecuacion (92).

IV.1 Sistema de Fibonacci Mixto

Existen varias formas de construir una red de Fibonacci; por ejemplo, empleando dos
integrales de salto (problema de enlaces) o dos tipos de atomos (problema de sitios).

-—En-esta tesis,.consideremos un MF'S en el que dos-tipos de dtomes,-A y B, seacomodan—— .

siguiendo la secuencia de Fibonacci, es decir, si uno define la primera generacion F; =
Ay lasegunda generacion Fy = BA, las siguientes generaciones estan dadas por F;, =
Fn_1 ® F,_s. Por ejemplo, Fs = BAABABAA. En particular, esta secuencia se
escoge para obtener los estados transparentes reportados en las referencias [21, 125]. En
el MES, las integrales de salto entre 4tomos depende de la naturaleza de ellos, contrario
a las mismas integrales de salto en el problema de sitios, dando origen a la existencia
de dos diferentes parametros t44y tap = tpa. Por simplicidad, consideremos una
separacion inter-atomica uniforme a.

IV.2 Formula de Kubo en el Modelo de Amarre Fuerte

Con el fin de aislar los efectos cuasicristalinos de las propiedades fisicas del sistema,

"~ consideremos el hamiltoniano de amarre fuerte de banda s, el cual puede escribirse
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1V.2 Féormula de Kubo en el Modelo de Amarre Fuerte

como
H=) {ej 1)) G+t 1) G+ U +t550 1) G- 11}, (93)

j

donde ¢; denota las energias de sitio € 4 0 €p, y t; ; son los correspondientes parametros
de salto. Para evaluar la formula de Kubo-Greenwood, Ec. (92), se necesita la funcion
de Green [45] y el operador de momento, p. Este Gltimo puede determinarse usando las
relaciones p = (im/R)[H,z]y = }_; ja|j) (J|. Entonces, en la representacion de
Wannier, tenemos

’Lma
Z{tml ) G+ 1 =t i) G- 11} (94)

Por ejemplo, en el caso de una cadena lineal periddica infinita con energia de.sitio gp e
integral de salto ¢, la funcion de Green retardada de una particula esta dada por [45)
i)l —1n,
Gl m(E) =

ie
2|¢| siné
donde cos @ = (E — €)/2 |t]. Sustituyendo esta expresion en la Ec. (92) y definiendo
cost = (E + hw — gg)/2]t|, s(n) = sinnfsinnd' y v(n) = 1 — cosné cosnd,
podemos escribir, como se muestra en el apéndice, la siguiente expresién general para
un sistema de N sitios idénticos saturados con dos cadenas lineales periddicas semi-
infinitas,

(95)

olp.w, 1) =

8e?t%a f(E) — f(E + hw)
(N - 1)Adw? /dE Fuw

—00

1 v2(1)
X {QV(N 1) ( 0 + s(l)) s(N 1)1/(1)} ,  (96)
donde hemos tomado la longitud del sistema como 2 = (N —1)a. En el limite cuando
Tyw — 0, el factor [f(E) — f(F + hw)]/kw se convierte en §(E — p), siendo p
la energia de Fermi. Por lo tanto, la conductividad dc de una cadena lineal periodica

dentro de la banda de energia es
e2a

Op

= “(N - 1). ©7)

Noétese que esta conductividad no depende de la energia de Fermi. Ademads, en el
Jimite termodinamico la conductividad dc de una cadena lineal periddica a tempe-
ratura cero diverge, debido a que en este caso la conductividad eléctrica es balistica y
cntonces el camino libre medio es tan grande como el tamaiio de!l sistema [126]. Sin
embargo, para los sistemas cuasiperiodicos el camino libre medio esta acotado, excepto
para los estados transparentes, los cuales tienen un ceeficiente de trasmisidn unitario
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y su resistencia de dispersion de Landauer se hace cero [126). En la seccion siguiente,
estudiamos comparativamente la localizacion y la conductividad eléctrica dc de estos
estados transparentes.

IV.3 Conductividad dc¢

Consideremos un MFS finito, conectado a dos cadenas lineales periddicas semi-infinitas
con integrales de salto ¢ y energias de sitio nulas (g = 0). Su conductividad eléctrica
puede estudiarse a través de la formula de Kubo-Greenwood, en la cual la funcién de
Green se calcula con las condiciones de frontera mencionadas y la traza en la Ec. (92)
se calcula sobre el sistema de Fibonacci. La Fig. IV.1(a) muestra la densidad de esta-
dos, en escala logaritmica, de un MFS de generacion n = 17 con 2584 atomos, en el
cualeg =€ =0, tas = (VB5—=1)t/2y tap = tg4 = t. Obsérvese que este espectro
muestra estructuras finas, debido a que contiene 100,000 datos y la parte imaginaria
de la energia en la funcidn de Green es 1077 |¢|. La conductividad dc de Kubo a tem-
peratura cero del mismo sistema de Fibonacci como en la Fig. IV.1(a), oF, se calcula
por medio de la Ec. (92) y lo presentamos en la Fig. IV.1(b) en unidades de la corres-
pondiente a una cadena lineal periddica, op, dada por la Ec. (97). Noétese que hay
muchos estados que tienen una conductividad eléctrica muy cercana a la del sistema
periddico, y un analisis mas detallado revela que la conductividad de Kubo norma-
lizada, o /0y, del estado en u = 0 es exactamente la unidad, lo que confirma que éste
es un estado transparente como lo reportaron Macia y Dominguez-Adame [21]. Cabe
mencionar que los resultados numéricos en doble presicién no muestra ningun otro es-
tado transparente, a pesar de que la conductividad de Kubo normalizada de muchos
estados propios es mayor a 0.99999.

= ~"Por otro'lado, como se habia-discutido en ta-seccion 11.7:3, la trasmitancia (7")-de un —
sistema unidimensional puede escribirse como [18, 64]

T(E) — 4_(‘6‘3/”2 ’
[r21 — 712 + (To2 — T ) E/2t)" + (T2 + T11)2(1 — B?/4¢?)

(98)

en el que

: - N/ BE—e i
Crer ) Tl T2 S . H el biied €1 99)
cx Tor T2 Co e 1 0, o
dorjlvde ¢; son las amplitudes normalizadas de la funcion de onda ¥, es decir, ¥ =
. 7

Soicldy SN |el? = 1. La Fig. IV.1(c) muestra la trasmitancia 7" calculada

para un MFS como en la Fig. IV.I(a). Obsérvese que hay una semejanza notable

entre las figuras IV.1(b) y I'V.1(c), ya que la conductividad eléctrica es proporcional al

~ ~-~— coeficiente de trasmisién a través de la férmula de Landauer 1127]. La diferencia entre

estos dos espectros parece que se origina por la pequefia parte imaginaria (1077 [t])
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1V.4 Localizacion Electronica

incluida en el calculo de la conductividad de Kubo a través de la funcién de Green.

DOS

o lo,

Me

Ye

PRIN

w/lt

Fig. IV.1 (¢} Densidad de Estados (DQS), () Conductividad de Kubo (o £), (¢) Transmitancia (T).
(d) Inversa de! coeficiente de Lyapunov (vz'), y () Razon de Participacion (P R) para un sistema de

Fibonacci mixto de 2584 atomosconeéy = eg =0, tsag =tga =1, Y tan = 3[5;,'—11&. El sistema esta
saturado por dos cadenas lineales periddicas semi-infinitas con ¢ = ( ¢ integrales de salto t. o y
v estan normalizadas por sus respectivos op y vp' de una cadena periédica. El estado
transparente (¢ = 0) se indica mediante una linea segmentada.

1V.4 Localizacion Electronica

La localizacion de los estados propios se estudia a través del exponente de Lyapunov
(7v) y la Razdn de Participacion (P R), los cuales pueden escribirse, como se discutié
en las secciones I11.7.2 y 1.7 4,
1 al o
4
'y:Nln\/'r%l-%T%Q—%-'r%l—!—T%g y PR= ; ;] . (100)
La inversa del exponente de Lyapunov, calculada para un MFS como en la Fig.
IV.1(a) y normalizada respecto al de la cedena periddica, se presenta en la Fig. IV.1(d).
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IV Transporte Electrénico en Redes Cuasiperiddicas

Notese su coincidencia remarcable con las figuras I'V.1(b) y IV.1(c), la cual era de
esperarse [62]. Sin embargo, la razon de participacion para este sistema mostrado en la
figura IV.1(e) difiere claramente del espectro IV.1(b)-1V.1(d), lo que indica que el PR
no es una buena cantidad para caracterizar los estados criticos.

Tt

(b}

||| r—
Ty

(c) |

DOS

] J—

ople,

(d) |

PR/N
o
W

0.0

o

Fig. IV.2 (a) Densidad de Estados (DOS), (b) Conductividad de Kubo (o), (¢) Transmitancia (T'),
(d) Inversa del coeficiente de Lyapunov (y3'), y (¢) Razén de Participacién (P R) para un sistema de
Fibonacci mixto de 987 atomos con ey = —cg = 0.225]¢|,t 44 = 1.25¢, y t 4p = g = t. El
sistema también esta conectado a dos cadenas lineales periédicas semi-infinitas con€ = Qe
integrales de salto ¢. En este caso, el estado transparente se localiza en u = —1.025]t|, el cual esta

indicado por una linea segmentada. or y ' estén normalizadas por sus respectivos op y v5! de
una cadena periodica.

Finalmente, el mismo analisis que el de la Fig. IV.1 se aplica a otro MFS, en el que
£a = 0.225t|,ep = —0.225t|,t 44 = 1.25¢t y t 45 = tp4 = t. Eneste caso, el estado
transparente se localiza en 4 = ~1.025(¢| para generaciones n = 4{ + 3, siendo [ un
entero positivo [125]. Los resultados del anélisis se muestran en la Fig. V.2 para un
MFS de generacion n = 15 con 987 dtomos. En primer lugar, nétese que el espectro
pierde la simetria con respecto a £ = 0, ya que la red no es bipartita. Por otro lado,
el comportamiento general observado en la Fig. IV.1 estd también presente en la Fig.
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IV.5 Conductividad ac

IV.2. En particular, la densidad de estados alrededor del estado transparente, indicada
por la linea segmentada en las figuras, recuerda el de una cadena lineal periddica.

LaFig. IV.3 muestra la distribucién de amplitudes para los estados (a) 0 = —1.25]¢},
(b) p = —1.23973|t] y (c) u = —0.5418984|t| cuyos valores de la trasmitancia (77)
y de la razén de participacion (PR) se indican entre paréntesis. Estas funciones de
onda corresponden a un MFS de 987 dtomos con pardmetros son £4 = 0.75|t|, ep =
—0.75[t]. taa = 2.0ty tap = tpa = t. Para este sistema el estado transparente
se ubica en ¢ = —1.25|¢|, el cual se obtiene de las Ecs. (90) y (91). Notese que
existe una clara estructura espacial marcadamente fluctuante, la cual es caracteristica
de las funciones de onda criticas de sistemas aperiddicos. Asimismo, las razones de
participacion normalizadas, PR/N, tienen valores menores al 50% aun para la funcion
de onda transparente. En particular, la funcidn de onda de la Fig. IV.3(c) tiene una
alta trasmitancia, a pesar de su localizacion espacial de amplitudes, hecho que podria
deberse a la aparente autosimilaridad de la funcidn de onda.

(8) p=-1. 55|t| (T 1, PRIN=0.45606)
) ...-jn_:v | ‘ ”l‘lﬂ| ““Hl! 1|ru
E ffi‘.t 1 : -‘\R ‘ M
-\ " '“' -lii;"fih‘ * L KLV in | ‘ ‘
T—
E:
E:

0 141 282 423 564 705 846 987
Sitios Atomicos

Fig.IV.3 Distribueién de amplitudes para un MFS de 987 atomos con €4 = 0.75]t], e = —0.75]¢],
taa = 2.0ty tap = tpa =1, y niveles de Fermi (a) p = —1.25(t{, (b) p = —1.23973|¢] y (c)

p = —0.5113984|t|. En cada caso se indica entre paréntesis la trasmitancia y la razon de
participacion normalizada.
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1V.5 Conductividad ac

Nos interesa estudiar el comportamiento de los estados transparentes bajo perturba-
ciones tales como la aplicacion de los campos externos oscilantes, ya que la conduc-
tividad ac es muy sensible a la naturaleza de la distribucién de los valores propios y
a la localizacion de las funciones de onda cercanas a la energia de Fermi. En la Fig.
IV.4 la conductividad ac de los mismos MFS que los de las figuras [V.]1 y IV.2 para p
en las energias de los estados transparentes, se muestra en comparacion con el espec-
tro de la conductividad ac del caso periddico obtenida de la Ec. (96). Dicho espectro
tiene un caracter universal, ya que permanece invariante para cualquier valor de V.
Nétese primero que, en general, la conductividad disminuye conforme la frecuencia
se incrementa, como lo reportaron Albers y Gubernatis [128] para los sistemas periodi-
cos y desordenados. Ademas, se observan varios minimos para la conductividad ac.
Para el caso periddico, ellos se localizan en (N — 1)fiw = 4nm|t|, siendo n un namero
entero. Como se muestra en el apéndice, estas frecuencias pueden obtenerse de la solu-
ci6n analitica -Ec. (96)-, al considerar que |E| /2|t| < hw/2|t| < lparap =0y
conservando sdlo los términos lineales en la expansion de Taylor, es decir,

%V(N —1) (1;-((11)) + s(l)) —s(N - 1)»(1)

> 1 —cos(N — 1)¢pcos(N — 1)¢' —sin{N — 1)psin(N —1)}¢' =0

donde ¢ = E/2|t|y ¢ = (E + hw)/2 |t|. Por otro lado, en escala logaritmica, se ob-
serva que la disminucion del caso cuasiperiddico es mas rapido que el del periddico,
un comportamiento que esta directamente relacionado a la no transparencia de los esta-
dos alrededor de los estados transparentes. Adem4s, encontramos una separacién casi
constante de los minimos para el MFS, similar al caso periodico. Este hecho puede de-
berse a la densidad casi constante de los estados cercanos a los estados transparentes
mostrados en las figuras IV.1(a) y IV.2(a).

En particular, para la region de baja frecuencia, la conductividad ac de la cadena
lineal periddica puede obtenerse analiticamente de la Ec. (96) después de realizar una
expansion de Taylor, como se muestra en el apéndice,

1 [(N=1)kw]?
o(w) =0, I*IS[(—W—} : (101)

Para el caso cuasiperiddico, el exponente en la Ec. (101) permanece sin cambio,
como se indica en el recuadro de la Fig. IV.3. Sin embargo, el MFS tiene curvaturas
mayores, es decir, tiene coeficientes de 0.06025 y 0. 03311 para los sistemas analizados
en las figuras IV.1 y [V.2, respectlvamente en vez de - 75 Para el caso periodico. Cabe
mencionar que, para la region de baja frecuencia, es necesaria una parte imaginaria
més pequefia (10~19]¢|) de la energia en la funcidn de Green y un célculo en cuadriple
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TV.5 Conductividad ac

precision. Por otro lado, para la region de alta frecuencia la conductividad ac de los
sistemas periodicos y cuasiperiodicos disminuye rapidamente conforme la frecuencia
aumenta en los tres casos, consistente con lo reportado por Aldea y Dulea [118].

10°8

(N-1)A0/|t]

Fig. [V.4. Conduectividad ac del estado transparente de una cadena periddica (circulos blancos) y de
dos sistemas de Fibonacci mixtos (circulos negros y tridngulos negros) con los mismos parametros
que los de las figuras IV.1 y IV.2, respectivamente. El recuadro interior se muestra una grafica
log-log de la region de baja frecuencia de la conductividad ac.

En la Fig. TV.5 mostramos la conductividad ac de Kubo con i = 0 para tres MFS
con la misma auto-energia e integrales de salto que en la Fig. IV.1, pero con diferentes
condiciones a la frontera, es decir, (a) 10946 atomos sin saturadores, (b) 2584 atomos
con dos saturadores perfectos de 4181 atomos, y (¢) 2584 atomos saturados con dos
cadenas lineales perfectas semi-infinitas. Los correspondientes resultados calculados
para sistemas perfectos se muestran comparativamente en las figuras IV.5(a"), IV.5(b")
y IV.5(¢”). En primer término, obsérvese que los picos de resonancia en las figuras
IV.5(a") y IV.5(b") se localizan en las mismas frecuencias, ya que los sistemas tienen el
mismo espectro de valores propios. Sin embargo, sus intensidades son muy diferentes
puesto que la formula de Kubo se evaliia para diferentes longitudes de los sistemas.
Comportamientos similares se encuentran para el caso cuasiperiddico, excepto que los
picos de resonancia no se localizan exactamente en las mismas frecuencias, debido
a que en estas figuras los segmentos de Fibonacci son diferentes a pesar de tener el
mismo tamafio total de los sistemas. Por otro lado, los miniros de las figuras I'V.5(b)
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y 1V.5(c) estan localizados en los mismos valores de la frecuencia, y se observa un
comportamiento continuo en la Fig. IV.5(c) debido a los saturadores semi-infinitos.
Por uitimo, nétese que en las figuras [V.5(a) y IV.5(b} la conductividad ac excede op
para bajas frecuencias, ya que g p se calcula con saturadores semi-infinitos.

: } ' ‘ o)

(b)

= TR S

10‘ + + +
of () 1

(c)

ar_ssnonth s s g enl

0.012 0.018

hrof |t

0.012 0.018 0.006

Aol

0.0600 0.006 0.024

Iiguras IV.5(a-c). Conductividad ac de tres M F'S con diferentes condiciones de frontera, como se
explica en el texto, comparada con la de los correspondientes casos perfectos mostrados en las
figuras 2(a’-c”). Las auto-energias del M FS soney4 = ep = 0, y las integrales de salto son

taa = 0 8ty tap = tps =t. Laparte imaginaria del nivel de Fermi es Im(u ) = 10"5|t|

En suma, hemos estudlado la conductividad ac de los estados transparentes en los
MFS. A pesar de que tienen la misma conductividad que la red ordenada, los estados
transparentes de los MFS no tienen el mismo comportamiento bajo un campo eléc-
trico oscilatorio, es decir, la conductividad ac disminuye mas rapido que la del caso
cristalino. Por otro lado, el analisis del transporte eléctrico dc muestra que la razon
de participacién no cuantifica con precision la capacidad de transporte de los estados
criticos localizados, ya que éste indica sélo la fraccion de los sitios que contribuyen a
la funcion de onda y no especifica la distribucidn espacial.

Para el caso ac, la disminucion rapida de la conductividad del estado transparente es
una caracteristica general de los MFS, ya que ellos estan aislados en el espectro [21],
es decir, estan siempre rodeados por estados no transparentes, y la conductividad ac
involucra estados dentro de un intervalo de ancho fiw alrededor de la energia de Fermi.

"Por otro lado, Sokoloff [129] ha encontrado que la conductividad depende oscilato-

riamente del tamafio de la red para cadenas peri6dicas y cuasiperiodicas. Este hecho
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puede obtenerse de la Fig. IV.3 fijando una frecuencia y cambiando la longitud del
sistema. Ademas, la conductividad ac casi nula observada a ciertas frecuencias en la
Fig. IV.2 se espera que sea un comportamiento estrictamente unidimensional, ya que
para los sistemas tridimensionales se requiere una integracion sobre la primera zona
de Brillouin del espacio k perpendicular al campo eléctrico aplicado. Ademads, si se
consideran fluctuaciones tales como la distorsion de Peierls, la conductividad dc de los
metales unidimensionales debe desvanecerse a T = 0K. Cabe mencionar que si se
imponen condiciones libres a Ia frontera, es decir, sin saturadores, la conductividad ac
se convierte en un espectro de picos [130], donde las resonancias [131] y las reglas de
seleccion de la simetria de la funcion de onda estan presentes. La conductividad ac
muestra una disminucion general conforme aumenta la frecuencia del campo eléctrico
aplicado, comportamiento similar al observado en sistemas desordenados {132]. Sin
embargo, ésta es altamente sensible a las condiciones de frontera: (1) para el caso
sin saturadores, la conductividad ac disminuye monotonicamente; (2) con saturadores
finitos se encuentra un comportamiento que disminuye oscilatoriamente; (3) cuando se
introducen saturadores semi-infinitos, la conductividad ac se convierte en una funcién
suave oscilatoria de la frecuencia.




V Conclusiones

En esta tesis hemos abordado el problema del apareamiento electrénico en una aleacion
binaria desordenada unidimensional A, B,_,. El problema original del hamilteniano
de Hubbard atractivo para dos particulas se ha mapeado a uno de tipo amarre fuerte
en una red cuadrada, donde las energias de interaccidn intra- e inter-atomicas se con-
vierten en contribuciones a las autoenergias de los sitios diagonales y adyacentes en
dicha red cuadrada, respectivamente. Hemos aplicado la aproximacion del potencial
coherente (CPA) a esta red cuadrada de estados para estudiar los efectos de desor-
den en las propiedades electronicas de dos particulas. Hemos calculado la densidad
de estados (DOS) de dos electrones con espines antiparalelos a partir del promedio
configuracional y del CP4, y hemos encontrado una buena concordancia entre ambos
resultados. Ademas, hemos analizado la energia de apareamiento y el diagrama de
fases del estado base.
Las conclusiones principales de esta parte de nuestra investigacion son:

1. La aproximacion del potencial coherente ha sido aplicado por vez primera al estudio de la corre-
lacion electrénica en sistemas desordenados.

2. Para el caso de dos particulas interactuantes, e} CPA4 reproduce con buena precision los célculos
exactos del promedio sobre el ensamble de cimulos pequefios.

. El apareamiento electronico se refuerza al aumentar el desorden con el crecimiento de la diferencia
de auto-energias (¢;); este hecho podria deberse a la localizacién de los electrones independientes.

(9%

4. La energia de apareamiento, como una funcion de la concentracion z de los atomos A coney >
£g, €5 asimétrica respecto a x = 0.5 y presenta una discontinuidad en z = 1. Esta asimetria se
relaciona con el efecto de confinamiento, y la discontinuidad se debe al cambio de las funciones
de onda desde el carécter localizado hacia el extendido.

5. El diagrama de fase para el caso del desorden en las interacciones electréon-electron muestra la
existencia de una regién en la que el apareamiento electronico esta prohibido para el caso or-
denado, pero no asi para los sistemas desordenados. Esto se debe a que los estados apareados
se localizan en los dtomos donde la interaccion intra-atdmica es atractiva, y la extension de los
cumulos formados por estos atomos es esencial para la energia de apareamiento.

Por otro lado, hemos estudiado el transporte de electrones independientes en sis-
temas de Fibonacci mixtos (MFS) saturados con redes periodicas semi-infinitas. Para el
caso dc hemos calculado la conductividad eléctrica a partir de la formula de Landauer
-a través de la trasmitancia- y la de Kubo, donde hemos encontrado una concordan-
cia casi perfecta. Como funcion de la frecuencia, hemos investigado la conductividad
ac de los estados transparentes y comparado ésta con la de las redes periddicas. Los
resultados muestran que:
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1. A pesar de que los estados tranparentes del MFS tienen la misma conductividad dc que la de la
red ordenada, no tienen el mismo comportamiento bajo un campo eléctrico oscilatorio, es decir,
su conductividad «c decrece mas rapido que la del caso cristalino; esto se debe a que los estados
transparentes estan siempre rodeados de estados no transparentes, y la conductividad ac involucra
estados dentro de un intervalo de ancho hw alrededor del nivel de Fermi.

2. La conductividad «c es altamente sensible a las condiciones de frontera del sistema, las cuales son
importantes en la medicién de la conductividad.

3. El analisis del transporte eléctrico de muestra que la razdn de participacion (PR) no cuantifica
correctamente la capacidad de transporte de los estados criticos, ya que el PR indica sélo la frac-
cion de sitios que contribuyen a la funcién de onda y no su distribucion espacial.

Cabc mencionar que la mayoria de los resultados obtenidos para el caso de dos
particulas son validos para el caso de densidades finitas de electrones, por ejemplo,
recientemente se encontro la existencia del apareamiento de huecos con simetria d en el
modelo de Hubbard generalizado, y posteriormente se confirma dentro del formalismo
de la tcoria BCS [133].

Por ultimo, el presente trabajo de investigacion sugiere una interesante extension
hacia el estudio de la localizacion y conductividad de dos particulas en redes desorde-
nadas y cuasiperiodicas, el cual es de gran interés en la actualidad ya que se verificaria
la conjetura de que la correlacion electronica podria ser la causante de la delocalizacion
en sistemas aperiodicos [81].
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VI Apéndice: Conductividad de una Cadena
Periodica
En este apéndice calculamos la conductividad eléctrica de una red periddica unidi-

mensional de IV dtomos conectada a dos redes periddicas semi-infinitas, a partir de la
tormula de Kubo-Greenwood:

o) = i

2¢2h /dEf(E)—;;EJEJrhw)

x Tr [pImG(E+ fw)pIm G(F)). (102)
El operador de momento lineal, p, dado por la Ec. (94), en el caso periddico es

Z’””"“Z{l G+ 1] — i) G — 1]}

La representacion matricial de p es, por lo tanto,

: , zmat
pij = (ilpl7) = {6ij-1 —bijn}
Para simplificar la notacion, definimos
gi; = Im @[ G(EY 7)), gi; =Im (| G(E+ hw) ). (103)
Con las consideraciones anteriores, tenemos que la traza en la Ec. (102) es
Tr [pIm G(E + Aw)p Im G(E))
2,242 N
= TR (8ij—1 = bij+1) g (ki1 — Ok p41) Gr
i3,k
m2a?t?
= ———[S1)-5(2) - 5@)+ 5], (104)
donde las sumas S(z) son
N-1N-1 N-1 N
S(1) = Z Z gi+1,j9;'+1,i7 ) = ZQHIJQ}-L:',
i=1 j 1 G=1 j=2
N N- N N
S(3) = ), Z Gio1g0iers Y SO =D gi1igiae (109
i=2 =2 j=2

La funcién de Green para la red periddica infinita unidimensional se determina de la
Ec. (33) y puede escribirse como [44]:

2 |6—m| i :
e . ( /1= 2) . L|E—m|6’ 106
i VT 2Je[sm0° (oo
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~ donde

donde

E—

cosf=zx= 2t80,y sinf = —+/1 — z2. (107)
Entonces, de las Ecs. (103), (105) y (106), tenemos que
N-1N-1

- 0 —i+ 1| 108
S(1) = 4t251n95m9’;;ms li — j + 1}8) cos (|j i+ 1] ) (108)

donde B+ b
cosh =2 = EO, y sind = —4/1 — (:1:’)2. (109)

Para evaluar la suma de la Ec. (108), es instructivo definir una matriz M; de tamario
(N 1) x (N - 1) cuyos elementos son

(My);; = (le =g+ 115 —i+1]),

es decir,
[ (L1) (0,2) (1,3) (2,4) (3 5) o\
Mi=1 (4,2) (3,1) (2,0) (1,1) (0,2) -
K(5:3) (4:2) (3a1) (2a0) (1 1) '

LLa suma del lado derecho de la Ec. (108) tiene tres tipos de contribuciones, Sy, St;
y Sis, las cuales se asocian con la parte diagonal, el triangulo inferior y el triangulo
superior de la matriz M, respectivamente, es decir,

1
(1) -  42s5in6siné’ (Sd + Sm i Sts) N (”Q_).
N-1

Zcos@cos@’ = (N —1)cosfcos?, (111)
i=1
N-1
Sy = ZZCOS(|i—j+ 1}0)cos(lj—i+1]6) y
i=1 j<i
N-1
Sis = Y Y cos(li—j+1]6)cos(|j—i+1|6).
i=1 j>i
En el algebra que se describira a lo largo de este apéndice es conveniente introducir
unas variables -y, y -y,, definidas del siguiente modo:

Se

1l

T Nn=0+6, p=0-60, B ()
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V1 Apéndice: Conductividad de una Cadena Periodica

En términos de éstas, la Ec. (111) se expresa como

1
Sq = 3 (N —1)(cosy; +cosvys). (113)

Del triangulo inferior de M, es decir, donde 7 > 7, encontramos que
Sti (9, 9')
= (N —2)cos(20) + (N — 3)cos (30) cos§ + (N — 4) cos (48) cos (26')
+--o+ [N = (N —1)]cos|(N = 1) 6] cos [(N — 3} 6]
N-2
= Z (N—-1—=mnjcos[(n+1)8]cos [(n—1)¢] = % (Stlz-’g + S;')i’l) ., (114)

n=1

donde
N2 N2
Seb = Z (N —1—=n)cos(nvy,+ v, =Re {Z (N — 1 —n)®ratn)
n=1 n=1

(115)
Las sumas de esta ecuacion son del tipo de una serie geométrica y pueden escribirse
como

o2 , 1 gitN=1)y,
S (N — 1)) = (N — 1) e [ i 1] : (116)
n=1 e
.
'\'_2 i(N—-1 a N a J a
S it = i1 (V- 1) V% + (N —2) e + & . (117)

2
n=l1 (1 - eWa)
Sustituyendo las Ecs. (116) y (117) en (115) tenemos que

S4% = {cos (Nw,)cosy, — sin (Ny,) sin-y, + (3N — 1) cos+,
—N cos 7y, cosy, + Nsiny,sinvy, — 2cos [(N — 1) 7,] cos,
+2sin [(N — 1) v,)siny, + (—=3N + 2) {cos v, cos -y, + sin v, sin 7,
+cos[(N —2)v,] cosy, —sin[(N — 2) v,] sinv,
+ (N - 1) [COS (270,) CosYp + sin (2'70,) sin '.Yb]} / [4 (1 ~ COS 7&)2}
— (N — 1) cos,,. (118)
Sustituyendo la Ec. (118) en la Ec. (114), obtenemos
1
Sy = 3 {cos (N4;) cosye — sin {N+;) sin -y, + (3N — 1) cos o — N €08y, €0S 7Yy

+Nsin-y, siny, — 2cos [(N — 1) v;] cosyy + 2sin [(N — 1) ] siny,
+ (—=3N + 2) [cosy; cosy, + siny, sin-ys] + cos [(N — 2) 4] cosy,
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—sin [(N — 2) v sinyy + (N — 1) [cos (2y;) cos v, + sin (27, ) siny,] }
/ [4 (1 — cos 71)2} - % (N — 1) cosy,

1
+-2— {cos (N7y,) cosy; — sin (N7yy) siny, + (3N — 1) cosy; — N cosyy cos,

+Nsinyysiny; — 2cos [(N — 1) 9} cosv, +2sin [(N — 1) v,]sin-y,
+ (—3N + 2) [cosya c08y; + sinyy siny,] + cos [(N — 2) yo] cos v,
—sin [(N — 2) y,]sin-y; + (N — 1) {cos (275) cos 7y, + sin (2,) sin-y, ]}

1
/ [4(1 - COS'}’Q)Q:I - _—2-(N — 1) cosy;. (119)

En forma similar, para el tridngulo superior de M, es decir, donde ¢ < 3, tenemos

que
N=2

= Z(N— 1 —n)cos(n—1)0cos(n+1)6. (120)
n=1
Comparando las Ecs. (120) y (114), vemos que la suma Sy, (6’, 6") = Sy (9’, 9), es
decir, en la Ec. (119) debemos realizar los siguientes reemplazos:

M o= 0+0 -0 +0=1,y
| Yo = 0—0 =6 —0=—. (121)
Por lo tanto, la suma S;; se determina a partir de la Ec. (119) cambiando en ésta el

signo a todos los términos del tipo sin (cte. X «,). Entonces, al realizar la suma entre
Sti Y Sts, en la Ec. (110) s6lo contribuiran los términos cosenoidales de ta Ec. (119);

S (0,0') + Sis (6,8) = S (6,68') + Si (¢,6)
= cosyp{cos Ny, + (B3N — 1) — Ncosy; —2cos(IN —1)yp. . — - -
+ (—3N +2) cosy; +cos(N — 2)y, + (N — 1) cos 27, }
/ [4 (1-— cosvl)z] — (N —1)cos~ys
cosy; {cos Nyg + (3N — 1) — Ncosy, — 2cos (N — 1) 7y,
+(—3N + 2) cosyy + cos (N — 2) vy + (N — 1) cos 2y5 }
/ [4(1 — COSYs) ] — (N —1)cosy,
= cosy {—2(N — 1)cos®y; + (4N — 6) cosy, + (—2N + 4)
+cos Ny, +cos (N —2)y, — 2cos (N — 1), } /4 (1 — cosy,)?
+ cos 7y, {—2 —1) cos? v, + (4N — 6) cos v, + (—2N + 4)
+cos Ny, 4+ cos (N —2) 5 — 2cos (N — 1)y} /4 (L — cosy,)2. (122)

ESTA TESIS ©R DEBE
ALIB B L4 DIBLIGTECA
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VI Apéndice: Conductividad de una Cadena Periédica

De las Ecs. (113) y (122) encontramos:
5%+ Sy + Sis = cos o {—2cosy; + 2+ cos Ny, +cos (N — 2) 1
—2cos (N = 1)7,} /4(1 — cosy,)?
+ cosy; {—2cosyy + 2 + cos Ny, + cos (N — 2) v,

—~2c0s (N = 1) 75} /4(1 — cosy,)?. (123)
Simplificando la Ec. (123) y sustituyéndola en la Ec. (110) obtenemos
$(1) = 1 COS ¥y [1 — cos (N — 1) 4] +c0571 [1—-cos(N—1)fy¢,J
~ 4£2sinfsin @ 2(1 — cosy) 2(1 — cosy,)
24)
Por otro lado,
N-1 N N-1N-1
5(2) = Z Zga+1.j9}_1,i = 9i+1,j+19},i
i=1 j=2 i=1 j=1
1 N-1N-1
= - 710 — 1| d.

Para evaluar la suma S (2) definimos, en forma andaloga al caso de S (1), la matriz de
elementos (My), , = (|i — j[, |7 —1]):

(

Auxiliandonos con M podemos escribir

5(2)
1 N-2
4t2? sin @ sin §' {( )+ ;( n) cosnfl cosn }
1 N-2
" 42sinfsinf {(N ~1+ ) (N =1-mn)(cosny, +cosmg)] . (125)
n=1

Las sumas 22[:_12 (N —1 —n)cosmny,, siendo a = 1,2, se determinan a partir de
las Ecs. (115) y (118) haciendo v, = 0, es decir, cosy, = 1 y sin 7y, = 0. Por lo tanto,
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) 1
S(2) = 4tﬂsin93in9’{( -1) +Z N —1) cos v, + (AN — 6) cos~,

+ (4 —2N) cos Nv, + cos (N ~2) 7, = 2cos (N = 1)7,] /4(1 — cos,)*}
1 l—cos(N—1)y; 1—cos(N—1),
R + :
4t?sin @sinf 2 (1 — cosv,) 2(1 — cos~y)

La suma S (3) se evallia inmediatamente ya que tiene una estructura analoga a la
definicion de S (2), Ec. (105):

(126

N N-1 N-1 N
_ ' _ / .
S3)= E E G-1395414 = E E Gi1,595-145
i=2 j=1 i=1 j=2

el resultado de esta suma debe ser el mismo que el de S (2), excepto por que hay
un intercambio entre 8 y &, es decir, S (3) se obtiene de la Ec. (126) utilizando los
reemplazos de la Ec. (121), los cuales no afectan la suma de la Ec. (126), por lo que

S(3)=25(2). (127)
Finalmente la suma S (4) es
N -1N=-1 ~1 N-1
Zzgi :Jg] i Z Zgﬁ J+1gj i+1 — Z ZQJ-{-I 1gz+lj (1)
i=2 j=2 i=1 j=1 i=1l j=1
(128)

donde hemos usado la igualdad g; ; = g;;, la cual se sigue de las Ecs. (103) y (106).
De las Ecs. (104), (127) y (128), llegamos a que
m2a’t?
L Tr[pIm G (E+ w)pImGH(E)] = —- X 2{S (1) —SL)}.—- -
Sustituyendo aqui las Ecs. (124) y (126), tenemos que

Tr [pIm G*(E + hw)pIm G*(E)]
mea?t? y 1
h? 4t2 sin @ sin 6’
{COS"Yg [1 —cos(N —1)v| —1+cos(N—-1)y,

1 —cosv,
Lo [ —cos(N —1)7, — 1+ cos(N — 1)'\/2}
1 —cosys
m* a2t2 1

_ 1 _ 211 _ _
B R 4t2 sin 6 sin ¢’ x{ (1 CC_JS’Y?)V [1_ COS_ (N | 17l
— (1 —cosy,)*[1 — cos (N — 1) 72]} /(1 =cosy,) (1 —cosyy), (129
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VI Apéndice: Conductividad de una Cadcna Periodica
Usando la Ec. (112), el denominador de la Ec. (129) se simplifica a

hw 2
(1 —cosv;) (1 —cosy,y) = (2_15) :
Asimismo, los términos contenidos en el paréntesis {- - -} de la Ec. (129) son
— (1 = cosy,)” [1 — cos (N — 1) 73] = (1 — cosy;)” [1 — cos (N — 1) 7,
= —2(l—cos{(N —1)fcos(N —1)¢) [(1 — cos § cos 9’)2 + sin? 6 sin® 9’}
+4sinfsin§'sin (N — 1) @sin (N — 1) §' (1 — cosfcos?d') .
Por lo tanto,

+ m2a?t? 1 1
T [p L G*(E + ﬁc:)plmmwﬂ ~w CEpE
X {%V(N - 1) (1;((11)) +s(1)) — s(N — 1)1/(1)}. (130)

donde s(n) = sinnfsinnd’y v(n) = 1 — cosnf cosnf'.
Sustituyendo la Ec. (130) en la Ec. (102), y tomando en cuenta gue el volumen en
una unidimension es §2 = (N — 1) a, tenemos finalmente:

o

B 8e?t2a f(E) - f(E + hw)
o w.T) = 7(N — l)f'L?’u)?w_O/(3 b Fiw
X {%V(N - 1) (1;((11)) +s(1)) —s(N — 1)1/(1)}, €131)

VI.1 Minimos. de la Conductividad ac

En esta seccion analizaremos las frecuencias en las que existen minimos de la conduc-
tividad. Por simplicidad, supongamos que €9 = 0 y £ = 0. En este caso,

|E|/2|tl < hw/2|t] < 1, (132)
ya que consideramos Unicamente campos eléctricos aplicados de baja frecuencia que
_no causan radiacidn, es decir, iw < |t| ~ leV.

Con estas hipétesis, podemos evaluar los términos que estan entre los paréntesis
{.--}delaEc. (131):

1 V3(1)

s(1)

+ 3(1)) — (N = 1)w(1)
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V1.2 Aproximacion para Frecuencias Pequeiias

1 — cosfcos 9’)2

[1—cos(N —1)8cos(N —1)8] [( ol

+ sin @ sin 9’}

(1 —cosfcosd)sin(N —1)8sin(N —1)6¢'

%{1—cos[w—w@-—xncos[w—n )
[ R S Y e .

~{l—z-a')sin [(N - 1) (g — x)] sin [(N -1) (E — a:’)} (134)

(1072 5 o) s -0 G -)]}
a1 (5~ o 1) (5 )

= 1l—cos(N—1)z cos(N~1)z' —sin(N—1)z sin(N — 1)z’
hw
= 1—cos[(N—-1)(z~2)]=1-cos ((N -1) 5 W) (135)
donde hemos empleado las Ecs. (107) y (109), y hemos usado la expansion de Taylor
a primer orden

Q

2

N T
@=coslz~——2

Para hallar los ceros en la conductividad, pedimos que la Ec. (135) se anule:
] — cos (N = 1) 2.

_ e 1 =cos(N = =
S 21t
Asi, las posiciones de los minimos de la conductividad, para bajas frecuenc:ias satis-
facen la ecuacién (N — 1)hw = 4nr|t|.

V1.2 Aproximacién para Frecuencias Pequeiias

En esta seccion analizaremos el comportamiento de la conductividad ac para muy bajas
frecuencias. Sabemos que, a temperatura cero, f (E) — f (E + fw) = 0 (E — p) —
0 (E + Fuww — u); por lo tanto,

a(ﬂ,w,QT=0)
24 p 12
= ﬂ-(]\?e_tl) fidw3 /ﬂ_ﬁwdE {%V(N_l) (s((ll)) +S(1)) —sN - 1)1/(1)}

Los términos entre los paréntesis {-- -} en la Ec. (135) se expanden hasta cuarto
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VI Apéndice: Conductividad de una Cadena Periddica

orden con el fin de apreciar la dependencia con la frecuencia:

(o) O (Tt (]

Entonces, la conductividad ac a muy bajas frecuencias con y = 0 es:

8e2t2a 0 (N—1)?(Aw) (N =10 [hw\”
ow) = W(N—l)h4w3/_ﬁwdE 2 4f [1_ 12 (7{)}
_ fa(N-1) [1 (N—l)z(fw)?} _ {1 [(N—l)ﬁwf}
- h T 12 4 |0 T T e ’
donde
e2a (N —1)
Ode="T0R

es la conductividad de corriente directa.
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