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Resumo

Nesta tese de doutorado queremos considerar efeitos de nao linearidade e desordem correla-
cionada em sistemas eletronicos em baixa dimensionalidade. Noés estudamos a dinamica
de um pacote de onda eletronico em uma cadeia com uma interagao elétron-fonon nao
adiabatica. O acoplamento elétron-fonon considerado na equagao de Schrodinger de-
pendente do tempo por uma nao-linearidade cibica retardada. No limite de um acopla-
mento adiabatico, o fenomeno de auto-aprisionamento ocorre quando o parametro de nao-
linearidade excede um valor critico da ordem da largura da banda. Nés mostramos que
uma nao-linearidade fraca é necesséaria para produzir auto-aprisionamento em regime de
tempos curtos de retardo. No entanto, esta tendéncia é invertida para resposta nao linear
lenta, resultando em um diagrama de fase reentrante. Em meios que respondem lenta-
mente, o auto-aprisionamento surge apenas para nao linearidades muito fortes. Em adi-
cional, nés trazemos o modelo de Anderson bidimensional com desordem correlacionada.
Voltamos nossa atencao para um modelo com desordem diagonal diluida por uma period-
icidade subjacente. O modelo consiste de duas subredes interpenetrantes, uma composta
de potenciais aleatérios (rede de Anderson) e a outra composta de potenciais nao aleatérios
constantes. Usando céalculos numéricos nés calculamos as propriedades de localizacao e
fornecemos uma estimativa da distribuicao dos espagamentos de niveis. Dentro da nossa
precisao numeérica nés demonstramos que os estados préximos ao centro da banda obe-
decem a uma distribuicao do tipo Wigner. Para desordem fortes uma distribuicao dos
espacamentos de niveis intermediaria do tipo Poisson-Wigner é obtida.

Palavras-chave: desordem, nao-linearidade,modelo de Anderson.
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Abstract

In this PhD thesis we consider the effect of nonlinearity and correlated disorder in low-
dimensional electronic systems. We study the dynamics of one electron wave packet in a
chain with a nonadiabatic electron-phonon interaction. The electron-phonon coupling is
taken into account in the time-dependent Schrodinger equation by a delayed cubic nonlin-
earity. In the limit of an adiabatic coupling, the self-trapping phenomenon occurs when
the nonlinearity parameter exceeds a critical value of the order of the bandwidth. We
show that a weaker nonlinearity is required to produce self-trapping in the regime of short
delay times. However, this trend is reversed for slow nonlinear responses, resulting in a
reentrant phase diagram. In slowly responding media, self-trapping only takes place for
very strong nonlinearities. In additional we consider the two-dimensional Anderson model
with correlated disorder. We bring our attention to an Anderson model with diagonal
disorder diluted by an underlying periodicity. The model consists of two interpenetrating
sublattices, one composed of random potentials (Anderson lattice) and the other com-
posed of non-random constant potentials. By using numerical calculations we compute
the localization properties and provide a accurate estimates of the level spacing distribu-
tion. Within our numerical precision we demonstrate that the states close to band center
obey a Wigner-Like distribution. For strong disorder a intermediate Poisson-Wigner-Like
level spacing distribution is obtained.

keywords: disorder, nonlinearity, Anderson model.
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Capitulo 1

Teoria

1.1 Introducao

As propriedades de transporte eletronico em sélidos tém sido objeto de intenso es-
tudo para fisicos tedricos e experimentais nos ultimos anos. Isso se deve ao fato da grande
aplicabilidade do conhecimento obtido com este estudo, que pode proporcionar avancgos
cientificos e tecnolégicos. Neste contexto, as propriedades de transporte eletronico em
estruturas cristalinas, possui resultados bem conhecidos como fun¢ao de onda estendida
pelo sistema. Porém grande parte dos sélidos com os quais pode-se trabalhar, obtidos
de forma natural ou em laboratério, nao sao cristalinos. Ao contrario, grande parte
dos sélidos possui impurezas ou imperfeicoes que podem influenciar diretamente nas pro-
priedades de conducao eletronica em um material.

Em termos de propriedades de transporte eletronico, um material pode apresentar
caracteristicas de condutor ou de isolante, com funcao de onda eletronica respectivamente
estendida ou localizada. Fatores como a desordem e a nao-linearidade podem causar
a localizacao da funcao de onda eletronica provocando mudancas nas propriedades de
conducao do material.

No estudo das propriedades de transporte em materiais com desordem de carater estrutu-
ral ou composicional, é frequentemente utilizado o modelo criado por Anderson[1]. O que
tem sido reportado na literatura, com o uso do modelo de Anderson, é que a distribuigao
da desordem pode influenciar no comportamento do material, no que diz respeito as suas
propriedades de conducao. Um sistema cuja distribuicao da desordem possui correlacao
¢ chamado recozido, se nao houver correlacao é chamado temperado. O arranjo atomico
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em sistemas temperados é obtido através de processos de resfriamento brusco a partir
de altas temperaturas, a distribuicao das impurezas sobre os sitios portanto nao mantém
correlagao. Ja em sistemas recozidos a distribuicao das impurezas é obtida com um res-
friamento lento, de tal forma a minimizar a energia livre do sistema. O sistema portanto
nao perde correlacoes e a distribuicao nao serd completamente aleatoria. Como vere-
mos no decorrer do trabalho, um sistema com desordem correlacionada pode apresentar
caracteristicas bem distintas em relacao a sistemas onde a distribuicao da desordem é
descorrelacionada.

A nao-linearidade é outro fator que pode causar localizacao espacial da funcao.
Este fator, no contexto abordado neste trabalho é oriundo da interagao elétron-fonon.
Frequentemente o problema de estudar transporte eletronico, com influencia do acopla-
mento elétron-fonon, é abordado com o uso da Equacao nao-linear de Schrodinger(ENLS)
em sua forma discreta, que se mostrarda no decorrer deste trabalho, 1util para estudar
outros sistemas cujo estudo se baseia na mesma equacao. A principal propriedade da
ENLS ¢ o fenémeno conhecido como auto-aprisionamento(self-trapping) da fungao de
onda, fenomeno indispensavel no entendimento das propriedades de transporte quando o
acoplamento elétron-fonon é considerado.

Neste capitulo mostraremos os aspectos basicos da transicao de Anderson, induzida
por desordem. Veremos também aspectos do efeito da nao-linearidade. Daremos portanto
no primeiro capitulo uma introducao geral do que sera abordado no decorrer do trabalho,
localizando o problema na literatura. O capitulo dois é dedicado ao problema da interagao
elétron fonon com atraso, onde apresentamos um estudo da dinamica de um pacote de
onda inicialmente localizado em um sistema unidimensional. Para este sistema, o caso
em que a resposta a nao linearidade é instantanea ja é conhecido e exibe importantes
resultados. A proposta entao, é estudar os efeitos no espalhamento do pacote de onda
quando a resposta a nao linearidade nao ¢é instantanea, o que produziu resultados novos
e muito interessantes. No capitulo trés mostraremos o estudo de um sistema bidimen-
sional, usando o modelo de Anderson com desordem diluida. Neste sistema bidimensional
estaremos interessados em estudar as propriedades de transporte quando temos duas sub-
redes interpenetrantes. Uma das sub-redes tem potenciais constantes e outra, potenciais
aleatorios. Este tipo de configuragao pode ser chamada de desordem diluida. Finalmente
no capitulo quatro apresentaremos as conclusoes.

Instituto de Fisica -UFAL
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1.2 Transicao Metal Isolante

Nesta se¢ao descreveremos os aspectos basicos de localizacao e da transicao metal
isolante, fenomeno cujo entendimento se torna indispensavel para que se possa compreen-
der as propriedades de transporte eletronico.

Uma caracteristica da mudanga de regime metal-isolante é a localizagao da fungao
da onda eletronica. Em um metal a funcao de onda eletronica é estendida, e muitos sitios
da rede participam da funcao de onda. Uma func¢ao de onda localizada, com poucos sitios
participando da funcao de onda, é uma caracteristica de um regime isolante.

Alguns fatores podem causar a localizagao, entre eles esté a desordem [1], a nao linearidade
2] e o caos [3].

Neste trabalho trataremos de problemas que envolvem nao-linearidade e desordem,
por isso comentaremos de forma breve o problema que envolve o caos.

Em sistemas descritos por Hamiltonianos classicos, pode ser feito distincao entre
dois tipos de movimento: o regular e o cadtico. No movimento cadtico hd uma rapida
perda da correlagao, o que pode ser observada devido a uma divergéncia entre trajetorias
semelhantes. A distancia entre essas trajetorias aumenta de forma exponencial. A razao
na qual este aumento acontece é medida por um expoente, o expoente Lyapunov. Em um
movimento regular essa distancia pode aumentar, com um aumento na forma polinomial
mas nunca exponencial. Em mecanica quantica estas classificagoes perdem o sentido,
o conceito de trajetoria nao é bem definido devido ao principio da incerteza. Outra
dificuldade em definir o caos quantico reside no fato de que a evolugao quantica é unitaria,
e sob um mesmo Hamiltoniano teremos | < ¢(¢)|¥(t) > |> = | < ¢(0)|¥(0) > |
Nao é possivel portanto usar trajetorias, fazendo um comparativo com o aumento das
distancias entre elas como no caso classico, para estudar o caos quantico. Para estudar
este tipo de problema portanto, é usado o principio da correspondéncia de Bhor. Este
principio diz que no limite de i — 0, os resultados classicos e quanticos devem concordar.
Podemos entao estudar o caos quantico procurando tragos do caos classico em sistemas
quanticos.

H&4 um exemplo cléssico que representa bem esta idéia, com um analogo quantico.
Podemos imaginar um rotor, constituido por uma barra com momento de inércia I, piv-
otado por uma das suas extremidades. A barra é entao impulsionada varias vezes de
forma a produzir um movimento cadtico. Quando isso acontece o ganho de energia po-
tencial da barra diminui muito e por conseqiiéncia, o seu movimento também diminui.

Instituto de Fisica -UFAL



1.2 Transicao Metal Isolante 12
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Figura 1.1: Esquema do rotor, nao hé atrito na parte pivotada. O rotor tem posi¢ao
angular dada por 6 e estd sujeito a impulsos periddicos, figura retirada da ref.[4]

Ocorreu uma localizacao devido ao movimento caético. Experimentos tem sido feitos
com particulas pulsadas em redes Oticas, que é analogo ao problema do rotor classico.
Estas experiéncias tém confirmado os efeitos da localizacao devido a dinamica cadtica
em sistemas quanticos[5, 6]. Pode ser encontrada ainda, uma ampla discussao sobre a
localizacao devido ao caos nas referéncias [7, 4]. Um mapeamento ligando o problema do
rotor ao problema da localizacdo de Anderson, um problema com tratamento quantico, é
encontrada na referéncia[8]. Uma outra forma de observar se o sistema quantico é caético
ou nao, ¢ observar a distribuicao dos espacamento dos niveis. Para um sistema quantico
regular a distribuicao ¢ do tipo Poisson, mas para um sistema cadtico a distribuicao geral-
mente ¢ do tipo Wigner[7].

Neste trabalho no entanto, lidamos apenas com localizacao devido a desordem e a nao
linearidade, que serao abordadas de forma mais profunda.

A nao-linearidade pode causar localizacao da fun¢ao de ondal9]. Quando efeitos
de interacoes no sistema sao considerados, a nao linearidade pode aparecer na equagcao
dinamica do sistema. No caso de transporte eletronico, no qual o elétron interage com as
vibragoes da rede, ¢ introduzido um termo nao-linear na equagao de Schrédinger [9, 10].
Outro exemplo no qual surge esse efeito é na propagacao de feixes dpticos em guias de

Instituto de Fisica -UFAL
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onda, onde o meio de propagacao pode ter um coeficiente dielétrico nao linear[11]. Todos
estes sistemas podem ser descritos pela ENLS:

Oty

? ot :X‘¢n‘2+en¢n+v(wn—l+¢n+1)7 (11)

que sera discutida com maiores detalhes no capitulo dois. A principal propriedade da
ENLS é um fenémeno conhecido como auto-aprisionamento ( self-trapping). Um sistema
com interacao elétron-fonon, dependendo da intensidade do acoplamento nao-linear, pode
exibir localizacao da funcao de onda eletronica. A funcao de onda estd, neste caso,
aprisionada em uma regiao. Podemos tentar entender como acontece tal fenomeno, ao
imaginarmos um solido cujos atomos estao vibrando constantemente. Estas vibragoes da
rede s@o os fonons. As vibragoes deslocam os atomos das suas posicoes de equilibrio, o que
altera a interacao do elétrons com os atomos. O elétron que se propaga na rede interage de
forma diferente com um atomo que esté oscilando em torno de sua posi¢ao de equilibrio.
Esse efeito pode causar interferéncia na funcao de onda e provocar o auto-aprisionamento.

Maiores detalhes sobre a ENLS e suas propriedades serao dadas no capitulo seguinte.
A partir de agora mostraremos as principais propriedades da transicao metal isolante que
acontece na fisica do estado sélido de sistemas cristalinos e materiais amorfos.

1.2.1 O modelo de Bloch

Sistemas puros ou cristalinos representam uma pequena parcela dos sistemas fisicos reais.
Na grande maioria das vezes, o sistema apresenta algum tipo de desordem estrutural
ou composicional. No entanto o modelo de Bloch contém ingredientes necesséarios para
o estudo dos estados estacionarios de um elétron em um potencial cristalino, o qual
apresenta periodicidade. Podemos pensar inicialmente no modelo do elétron livre. Neste
caso o elétron nao encontra obstaculo a sua propagagao, a fungao de onda é uma onda
plana. Os valores permitidos de energia sao infinitos:

R o 2 2
en = 2m<kx+ky+kz)7 (1.2)
com func¢ao de onda dada por

Ve = exp(ik - 7). (1.3)

Se introduzirmos, no modelo do elétron livre, um potencial periédico de nicleos
ionicos ocorrerao as chamadas reflexoes de Bragg. A funcao de onda ao se propagar no

Instituto de Fisica -UFAL
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sistema, encontrara agora barreiras e parte da onda sera transmitida e parte sera refletida.
A funcao de onda pode ser dada por um arranjo simétrico e anti-simétrico das funcoes de
onda do modelo do elétron livre, com ondas se propagando em direcoes opostas. Teremos
entao, em uma dimensao:

Y(+) = exp(inz/a) + exp(—inx/a) = 2cos(mz/a) (1.4)

(=) = exp(irx/a) — exp(—inzx/a) = 2isen(mwx/a), (1.5)

as quais sao ondas estacionarias formadas por porgoes iguais de ondas que se propagam
para a direita e para a esquerda, resultado das reflexdes. O grafico da Fig.1.2, mostra o
potencial tipico cristalino e as amplitudes de probabilidade respectivas [1(+)|* e |¢(—)]|?.

Bloch mostrou que os estados estacionarios de um elétron em potencial cristalino
U(r) com periodicidade U(r + R) = U(r), onde R é um vetor de Bravais tipico da rede,
as fungoes de onda tinham uma forma especial, que veremos em seguida.

O problema de elétrons em soélidos é, em principio, um problema de muitos corpos
que interagem. A forma da interacao é em geral complicada, dificultando o tratamento
tedrico. Uma descricao mais completa sobre este problema deveria levar em conta in-
teracoes do tipo elétron-elétron, elétron-ion, desprezadas nos modelos de Drude e Somer-
feld. Uma forma de abordar o estudo destes sistemas é usar a aproximacao de elétrons
independentes, onde as interagdes sdo representadas por um potencial efetivo U(r) . Nesta
aproximacao, considerando uma estrutura cristalina, estas interagoes efetivas passam a ser
representadas por um potencial U(r) periédico. Neste caso, a complexidade do potencial
devido a varias interacoes pode ser desprezada. O padrao deste potencial é mostrado na
figura Fig.1.2. Uma descrigao mais completa sobre este assunto, pode ser encontrada na
referéncia ref.[12].

Os estados estacionarios de um elétron, nesta descricao, podem ser obtidos a
partir da equagao de Schrodinger:

HY = (5 924U = Ev. (16)

Cada elétron é descrito por uma equagao de Schrodinger com potencial periddico U(r).
Estes elétrons sao chamados de elétrons de Bloch. A equacao de Schrodinger para o
elétron livre é um caso particular da Eq.1.6 fazendo o potencial igual a zero, que é um
exemplo simples de periodicidade. Os estados estacionarios ¢(r) do Hamiltoniano de um

Instituto de Fisica -UFAL
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Figura 1.2: Padrao tipico de um potencial cristalino, retirada da ref.[12].

tinico elétron H = p*/2m + U(r) podem ser escolhidos tendo a forma de uma onda plana
vezes uma funcao que contém a periodicidade da Rede de Bravais:

Uni(r) = eik‘run,k(r), (1.7)

onde
u(r + R) = u(r), (1.8)

e R é um vetor de Bravais. Os estados 1, x(r) sdo os conhecidos estados de Bloch.
Equivalentemente, os auto-estados de H podem satisfazem a:

U(r + R) = ™R (r). (1.9)

Os auto-estados de Bloch envolvem um vetor de onda k que tem propriedades
semelhantes ao vetor de onda k do modelo do elétron livre. Note entretanto que, no modelo
do elétron livre o vetor de onda é simplesmente p/h, onde p é o momento linear do elétron.
Na teoria de Bloch podemos visualizar o vetor de onda k como um ntimero quantico que
caracteriza as invariancias translacionais de um potencial periédico. O indice n aparece
no teorema de Bloch pois para um dado £ existem muitas solugoes para a equacgao de
Schrodinger. Para cada indice quantico n, o conjunto de niveis eletronicos especificados

Instituto de Fisica -UFAL
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E, — 24

k

— al 0 + 7/l
Figura 1.3: Energias permitidas para um elétron.

por E,(k) é chamado de banda de energia. Cada banda contém 2N orbitais onde N é o
numero de células primitivas no cristal e o fator 2 vem da degenerescéncia de spin. Se
houver um tnico atomo de valéncia por célula primitiva, a banda pode ser preenchida até a
metade com elétrons. Se contribuir com dois, a banda pode ser preenchida completamente,
pois preencheria todos os 2N orbitais. Materiais com bandas completamente cheias ou
completamente vazias sao isolantes porque assim, nenhum elétron poderia se mover sob a
acao de um campo elétrico. Se a banda estiver parcialmente preenchida, o material é um
condutor.

Quando resolvemos o Hamiltoniano para um determinado modelo que descreve
o comportamento de um sélido, encontramos o espectro de energias permitidas para o
sistema. Essas energias permitidas sao as chamadas bandas de energia. A forma como as
bandas de energia estao dispostas nos sélidos é diferente para metais e isolantes.

Em uma cadeia linear, em relacao a disposi¢ao dos ions que produzem os potenciais,
a solucao da equagao de autovalores fornece para a energia [13]:

E = E(k) = Ey — 2Acos(kl), (1.10)

onde k£ tem dimensao de inverso de comprimento, [ é a distancia entre ions adjacentes e A é
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Figura 1.4: Bandas de energia para um condutor(a) e um isolante(b) retirados da ref.[13].

uma constante de acoplamento. Se k pertence a primeira zona de Brillouin —F < k < +7,
temos o grafico Fig.1.3, que mostra que nem toda energia é permitida.

Os estados permitidos podem estar ocupados por elétrons ou nao. No estado
fundamental todos os niveis de energia abaixo de uma certa energia Ey, estao ocupados.
A energia do nivel preenchido mais elevado do estado fundamental é a energia de Fermi
E;. Discussao sobre energia de Fermi, estado fundamental, zona de Brillouin e etc, pode
ser encontrada na referéncia ref.[12] ou em livros de estado sélido.

As propriedades elétricas do sistema sao basicamente determinadas por elétrons
que tem energias proximas a Ey. Se a energia de Fermi estiver dentro de uma banda de
energia permitida, o nivel de Fermi p ¢ igual a £y. O nivel de Fermi ou potencial quimico,

diz respeito a probabilidade de um estado com energia E estar ocupado, P(E,T) =

1
SE=/FT 1"

ocupar os niveis ainda vazios da banda de energia. Um sélido para o qual a energia de

Os elétrons com energias proximas a F; podem facilmente ser excitados a

Fermi esta dentro de uma banda permitida é um condutor. Por outro lado se tivermos
um solido composto por bandas inteiramente ocupadas ou inteiramente vazias, a energia
E; serd igual ao limite superior de uma banda permitida e o nivel de Fermi x fica numa
regiao proibida. Para que os elétrons possam ser excitados neste caso, uma quantidade de
energia grande deve ser fornecida aos mesmos para que estes ultrapassem a zona proibida.

A Figl.4 mostra um esquema das bandas de energia para materiais condutores a)
e isolantes b). Uma mudanc¢a na temperatura ou pressao pode acarretar numa mudanga
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Figura 1.5: Padrao tipico de uma funcao de onda para um elétron de Bloch.

na estrutura de bandas ocasionando uma transicao metal-isolante. Para ambos os casos
as funcoes de onda do sistema sao as funcoes de onda de Bloch, que se estendem por todo
o sistema como conseqiiéncia da periodicidade do potencial cristalino. A figura Figl.5
mostra um esquema para uma funcao de onda de Bloch tipica.

Em geral, estes elétrons sao espalhados apenas por imperfeigoes na rede cristalina
as quais podem ter origem nas préprias vibracoes da rede ou na presenca de impurezas
no cristal.

As teorias baseadas em potenciais periddicos e elétrons nao interagentes sao ide-
alizagoes. Sélidos reais nunca sao absolutamente puros e apresentam interagoes entre os
elétrons. Teorias de bandas que tratam soélidos nao puros ou elétrons interagentes sao
bastante aceitas para se explicar as propriedades de dispositivos eletronicos como jungoes
pn. Na secao seguinte, vamos estudar os efeitos de interagoes elétron-elétron bem como
efeitos de desordem sobre a natureza dos estados estacionarios.

1.2.2 Transicao de Mott

A transi¢ao de Mott [14, 15, 16] acontece quando ha uma interacao elétron-elétron,
onde uma configuracao de estados é energeticamente mais favorecida que outra. Neste
tipo de transicao é considerado um fenomeno real, que acontece devido a interacao dos
elétrons com outros elétrons, tendo seus movimentos correlacionados. E essas correlagoes
sao responsaveis pela transicao de Mott. Para compreender melhor o mecanismo que rege
a transicao de Mott, podemos fazer a conjectura que segue. Vamos considerar um sistema
com N atomos, com um unico elétron de conducao por atomo. A energia média de um
elétron localizado sobre um tinico orbital é a energia de ligagao entre o orbital e o elétron
que sera escolhida como sendo igual a zero. No caso cristalino estes N elétrons vao dar
origem a uma banda de largura B, que pode ser visualizada na figura Fig.1.6. Como a
banda vai de —B/2 a B/2 a energia média de um elétron de valéncia é aproximadamente
—B/4 ref.[17]. Esta redugao da energia é responsavel pela coesdo metdlica. No entanto,
em um sistema metélico os elétrons tém grande mobilidade e podem ocupar quaisquer
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um dos orbitais do sistema, criando a possibilidade de ocupacoes duplas.

RrEassss
e

Figura 1.6: Esquema para a transicao de Mott, retirada da referéncia[l7]. Quando a
largura da banda B diminui, com o aumento da distancia entre os elétrons, o elétron perde
mobilidade. Neste caso o custo energético para que dois elétrons ocupem o mesmo orbital,
neste caso U, é maior que a largura da banda. Neste caso o elétron movimentando-se nao
é uma configuracao energeticamente favorecida e o material torna-se isolante.

—

MOTT
TRANSITION

(b)

A energia U =< €%/ri5 > é o custo de energia para que dois elétrons ocupem
um mesmo orbital atomico. Como numa fase metalica o elétron é livre para percorrer a
rede e podemos ter orbitais vazios, com um elétron ou dois elétrons, com probabilidades
1/4,1/2 e 1/4 respectivamente. Se a energia de interagao elétron-elétron é menor que
a largura da banda, esta configuracao é energeticamente favorecida e os elétrons ficam
deslocalizados, o material é condutor. Se por outro lado esse custo energético para que
dois elétrons ocupem o mesmo orbital for maior que a largura da banda, nao serd mais
vantajoso para sistema continuar com os elétrons possuindo tal mobilidade para percorrer
toda a rede, ficando entao localizados, o material é agora isolante. Essa transicao ¢é dita
induzida por correlagao elétron-elétron. A transicao metal-isolante induzida por interacao
elétron-elétron consiste de uma competigdo entre abaixamento médio da energia B/4
ocasionado pela deslocalizagao e o custo de correlagao é U/4 devido as duplas ocupagoes.
Se —B/4 4+ U/4 for maior que a energia média de um elétron localizado, a deslocalizagao
¢ uma configuracao energeticamente desfavoravel. Desta conjectura podemos deduzir que
a condicao de localizagao induzida por interagao elétron-elétron é dada aproximadamente
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por:
U>DB (1.11)

Se esta desigualdade for satisfeita, os elétrons estao localizados. Assim como a transicao
metal isolante de Bloch, a transicao de Mott é uma transicao localizacao-deslocalizacao
para estados eletronicos. A transicao é indicada na figura Figl.6, quando da passagem de
a < b, que ocorre quando uma separacao interatomica causa uma mudanga significativa
nas duas energias caracteristicas dos elétrons de valéncia do sistema: a largura da banda
B e a energia de correlacao elétron-elétron U. Uma melhor discussao pode ser ainda
encontrada na referéncia [17]

1.2.3 Transicao de Anderson

No contexto de transi¢oes metal isolante, ja discutimos uma transicao em sistemas
cristalinos conhecida como transicao de Bloch, e uma transicao induzida por correlagoes
entre elétrons, a transicao de Mott. Agora vamos mostrar uma transicao induzida por
desordem, essa transicao ficou conhecida como transicao de Anderson. Quando se pensa
em fisica do estado sélido, nao se pode pensar apenas em estruturas cristalinas. A maioria
dos solidos encontrados na natureza ou produzidos em laboratério possui algum tipo de
desordem, sendo chamados de materiais amorfos. O estudo da desordem desempenha um
papel de grande importancia no entendimento das propriedades de transporte eletronico,
uma vez que modelos que contemplam esse ingrediente se constitui em um modelo mais
realistico e por sua vez possui maior aplicabilidade.

As mudancas decorrentes da introducao da desordem num sistema contendo elétrons
livres, podem ser discutidas de forma qualitativa. As funcoes de onda para elétrons livres
sao funcoes estendidas por todo o espaco. Quando um potencial é introduzido, esta onda
encontra uma barreira. Logo, parte da onda é transmitida e parte da onda é refletida
na mesma. Se colocarmos mais barreiras, a onda serd refletida varias vezes e o sistema
agora tera ondas incidentes e ondas refletidas que podem interferir. Estas interferéncias
podem mudar bastante a forma da funcao de onda no sistema, sobretudo se tivermos
potenciais aleatorios, a fungao de onda nao manterd a coeréncia de fase apds as reflexoes.
Esses potenciais aleatérios podem ser gerados a partir de barreiras colocadas em lugares
aleatérios da rede ou por barreiras que tenham intensidades aleatérias.

Se a desordem for fraca a funcao de onda continua estendida por todo o sistema,
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mas perde a coeréncia de fase depois de muitas reflexoes. Se o grau de desordem ¢ forte,
a funcao de onda fica concentrada em uma pequena regiao do sistema, e é praticamente
nula em outros lugares. Para grandes distancias a fungao de onda tem um decaimento
exponencial[18].

/
/
,/ﬂ %
- —~—

uj v

Figura 1.7: Localizagao exponencial da fungao de onda sob a influéncia de um potencial
aleatério, retirada da referéncia[17].

Na figura 1.7 podemos ver a localizacao exponencial da funcao de onda, que fica
restrita a poucos atomos da rede.

Para desordens intermedidrias pode haver uma transicao metal-isolante, que vai
depender da localizacao da energia de Fermi como ja discutimos.

No esquema da Fig.1.8 mostramos o mecanismo da transi¢gdo de Anderson. Os
pocos de potencial sao sitios atomicos com a mesma separacao espacial, cuja intensidade
varia aleatoriamente mas dentro de uma largura W na parte b da Fig.1.8. Também é
mostrado o caso sem desordem, onde B ¢ a largura da banda dos estados permitidos, o
que pode ser visto na parte a da Fig.1.8.

Anderson mostrou em 1958 que, se o parametro adimensional de desordem W/B,
for suficientemente grande todos os estados da banda de valéncia serao localizados, um
critério para existir localizacao induzida por desordem:

W > B. (1.12)

A probabilidade entao de encontrarmos um elétron a uma distancia R do centro da
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N

Figura 1.8: Esquema para a transigdo de Anderson, retirada da referéncia[17].

(a)

(b)

funcao de onda decai exponencialmente 1/(R) o< e *F. A quantidade «, é um parametro
importante que pode caracterizar um estado eletronico quanto a localizagao, conhecido
como inverso do comprimento de localizacao. O inverso do comprimento de localizacao é
indicado na figura Figl.7.

A transicao metal isolante portanto pode ser originada de alguns fatores tais como,
desordem e interacao eletronica. Podemos ainda discutir mais sobre localizacao devido a
desordem se fizermos uma analogia classica, e dessa forma entender melhor o mecanismo
de localizacao devido a desordem, e como se faz para medir o grau de localizagao.

Pode-se compreender porque a funcao de onda de um elétron na presenca de um
potencial desordenado ¢é susceptivel a localizacao. Consideremos, portanto, uma particula
se movendo sob a influéncia de um potencial V(x) Fig.1.9. Se a energia da particula puder
variar até Ejy, podemos ter estados estendidos e localizados, se a energia for maior que
Ey, a particula esta livre para se mover por todo o sistema.

Segundo o ponto de vista quantico, o fendmeno do tunelamento pode levar a uma
completa deslocalizacao em regioes que classicamente seriam de estados localizados. De
forma antagonica flutuagoes podem ocasionar interferéncias produzindo uma localizacao
em regioes onde teriamos estados deslocalizados numa visao classica. Exemplos de lo-
calizacao por interferéncia é a localizacao ja mencionada, quando ondas refletidas em
barreiras de potencial interferem destrutivamente. Um exemplo de deslocalizacao por
tunelamento é o que acontece com as fungoes de onda de Bloch, também ja discutidas.

Um conceito importante foi introduzido por Mott em 1968, para a explicacao de
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Figura 1.9: Analogia classica, retirada da ref.[18].

N(E)

Epr Ee

Figura 1.10: Esquema da mobility edges, retirado da referéncia[16]

uma regiao de energia que separa estados localizados de estados estendidos, as chamadas
mobility edges. A Fig.1.10, mostra um grafico da densidade de estados em funcao da
energia. Vemos que para valores entre F,. e E. a densidade de estados ¢ alta em relacao
a energias fora do espaco delimitado por F. e E.. Em geral a posicao de tal regiao de
energia, que separa estados estendidos de localizados, depende do grau da desordem. Se
a desordem for alta ela irda para o centro da banda e o material serd um isolante.
Podemos ainda considerar um outro exemplo classico que exemplifica muito bem
o fenomeno da localizagao. Considere a Fig.1.11 nela mostramos trés regioes distintas.
Supondo que as partes escuras sejam superficies sélidas e as partes claras agua. Essa
situacao seria semelhante ao caso quantico se considerarmos que as partes de terra firme
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Figura 1.11: a)desordem fraca b)nivel intermedidrio de desordem c) desordem forte

correspondem a regides com potencial V' (r) e, as regides que correspondem a dgua, regides
com energia F. Na Fig.1.11a temos muitas regioes claras de forma que as regioes de
terra firme nao cercam nenhuma delas. Aqui £ > V(r) e terfamos um oceano. J4 na
figura Fig.1.11c temos varias regioes de dgua completamente cercada por terra firme,
aqui £ < V/(r) e terfamos um lago. Assim de forma andloga teriamos uma transi¢ao
oceano-lagos, ocorre uma transicao estados deslocalizados-localizados. Um navio sé teria
possibilidade de percorrer o sistema para o caso da Fig.1.11a, de outro modo ficaria
preso. Do ponto de vista quantico, um elétron teria dificuldades para se movimentar sob
a influéncia de um potencial irregular.

Podemos ver agora, como proceder para medir o grau de localizacao da funcao de
onda eletronica. A funcao de onda localizada em meios com potenciais aleatorios possui
um comportamento assintotico descrito por um decaimento exponencial da fungao de

O termo «

onda, segundo um comprimento de localizagao X = 1/, ou seja ¥(r) ~ e~
mede a largura tipica da fungao de onda, e & — 0 corresponde a um estado estendido.

Outro critério usado no estudo da localizacao é o inverso do nimero de participacao, ou
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segundo momento da densidade de probabilidade [19]:

NG (113)

Esta grandeza mede a porcao do sistema onde a funcao de onda difere marcante-
mente de zero. Para estados estendidos temos P ~ N com N sendo o nuimero de sitios
da rede, a medida que o tamanho da rede cresce P aumenta. Para estados localizados
P ~ Ny, com Ng/N — 0 quando N — oo. Portanto a fungao de participagao re-
escalada pelo nimero de sitios da rede (P/N) é uma medida suficientemente precisa para
se detectar estados localizados ( P/N — 0) ou estendidos (P/N — constante) no limite
termodinamico (N — o0). Outras medidas utilizadas para se obter a natureza localizada
ou entendida de um estado eletronico sdo o inverso do comprimento de localizagao(ou
expoente Lyapunov) e a condutancia [18]. O fendémeno da localizacao em sistemas des-
ordenados estd agora bem delineado. Mostraremos em seguida o modelo que é protétipo
para estudar sistemas desordenados ou materiais amorfos, o modelo de Anderson.

1.3 O modelo de Anderson

Como ja discutido, a desordem nos materiais pode ter muitas origens. De acordo
com essa origem um modelo é usado de forma a simular o comportamento do sélido. Um
modelo para uma desordem estrutural tal qual acontece em materiais amorfos pode ser
dada pelo Hamiltoniano:

2 N
p
H:%—FZV}(T—RJ'). (1.14)
j=1

Aqui, p é o operador momento, m a massa efetiva da particula e V; a energia
potencial do dtomo no sitio R;. A distribuicao dos potenciais pode ser dada por uma
funcao de distribuigdo P(R;). Para o caso simples onde a distribui¢do leva em conta
que os N &atomos sao estatisticamente independentes em um volume (), teremos que
P(R;) = Q7. Para outros tipos de desordem terfamos um novo Hamiltoniano.

O modelo de Anderson[l, 18, 17], considera somente elementos essenciais para o
estudo da natureza dos estados eletronicos em sistemas desordenados. O Hamiltoniano
contém um termo cinético que descreve o hopping do elétron entre sitios vizinhos na
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presenca de um potencial aleatério. A idéia geral é estudar varios fendmenos em materiais
cujas propriedades de transporte sao influenciadas pela desordem. Na representacao de
Wannier tight biding, o Hamiltoniano de Anderson pode ser escrito como:

H=> eli><il+> tyli><j. (1.15)

i#]

O primeiro termo do Hamiltoniano representa o termo de energia potencial onde ¢;
deve ser o termo que introduz potenciais aleatérios a fim de criar a desordem. O segundo
termo é o termo cinético de hopping entre os sitios vizinhos. Os estados |i > representam
um orbital atomico centrado no sitio 4, o conjunto de estados |i > com i = 1,2,3.. sdo
ortogonais e formam um conjunto completo, no qual podemos expandir as auto-funcoes
1, auto estados de H. As energias aleatorias €; sao geradas dentro de um intervalo W,
chamado largura da desordem. Em trés dimensoes apresenta uma transicao metal-isolante
quando um valor W, ¢ alcancado para a largura da desordem.

A solucao do modelo envolve a obtencao dos auto-estados e auto-valores e algumas
consideracoes sao importantes para o entendimento do modelo. Podemos expandir a
funcao de onda em termos de |7 >, ou seja, 1 = Y, ¢;|i >, ficamos entdo com a equacao
de Schrédinger (Hy = Ev):

Ec; = eici + Y _ tije. (1.16)
J

Podemos fazer algumas simplificacoes a fim de entender melhor a natureza dos
estados eletronicos, sem no entanto descaracterizar o modelo de Anderson que tem por
caracteristica fundamental a presenca dos potenciais aleatérios dados por €;. Podemos
considerar que os termos de hopping tem as mesmas magnitudes e existam somente para
08 z primeiros vizinhos. Assim:

j=z
ECZ‘ = €;¢; + t Z Citj- (117)
J

Para o caso puro todas as energias € seriam iguais (podendo ser inclusive zero).
Neste caso ficarfamos com:
ECi = t(ci—i-l + Ci—l) (118)

k

Escolhendo ¢, = cpe™", a equagao 1.18 fornece que E = 2tcos(k). Isto é teremos
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uma banda de energia (—2t < E < 2t )de largura B = 4t exatamente como discutido para
o caso da Fig. 1.2. O modelo portanto abrange o caso puro e com desordem. Se o estado
1 é nao estacionario, os coeficientes ¢; obedecem a equagao de Schrodinger dependente
do tempo:

hdci

Se em um instante ¢ = 0 em um determinado sitio n tivermos |c,|> = 1, ou seja o
elétron foi colocado no sitio n, com |¢;z,|* = 0. Podemos ver a evolugao temporal através
da equagao 1.19. Depois de um certo tempo se tivermos ainda |c,|> = 1, o estado estd
localizado. Se por outro lado depois de um certo tempo tivermos |c,|* = 0, certamente o
elétron se difundiu na rede e temos um estado estendido no sistema.

Anderson usou teoria de pertubacao para estudar o problema com t # 0 e W # 0.
Como perturbacao, Anderson considerou em um momento W e em outro t. Considerando
primeiramente ¢ como a perturbagao do sistema e os orbitais para cada sitio |i > s@o os
auto estados do Hamiltoniano nao perturbado. A teoria de perturbacao em primeira
ordem fornece:
U=li>+) cyli>. (1.20)
J#i

As amplitudes ¢;; sdo proporcionais a t/(E; — Ej). Os estados perturbados sao
somas de séries de poténcias de t/(E; — E;). A largura de distribui¢do da desordem W
deve conter as energias I; e F;. A condigao de localizagao de Anderson é que W > B,
onde B é a largura da banda permitida.

1.3.1 Teoria de Escala para a Transicao de Anderson

Anderson e outros autores apresentaram uma teoria de escala [21] para a transi¢ao
metal-isolante. Nessa teoria, hd uma previsao para que haja transicao metal isolante
dependendo da dimensao do sistema. O que apresentaremos agora , é a teoria de escala
na reformulagao de Toulles [22].

No tratamento de Toulless a unidade bésica nao é mais apenas um sitio atomico i mas
sim uma caixa de aresta L e volume L¢ que contém muitos sitios. O sélido ¢ formado por
varias caixas acopladas e as energias caracteristicas do modelo de Anderson W e B sao
mapeadas respectivamente no espagamento médio entre os sitios AE e no deslocamento
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0 F causado por mudancas nas condicoes de contorno. Nesta nova abordagem temos uma
grandeza chamada condutancia generalizada g, e é dada por :

AE 1
— . (1.21)
oF g
A condutancia é um parametro usado para medir o grau de desordem no sistema.
Pelo principio da incerteza pode-se estabelecer que :
h
oF = —, (1.22)
tp
onde tp aqui é o tempo para a fungao de onda se expandir por toda a rede de lado L. Se
o elétron realiza um movimento Browniano dentro da caixa, podemos escrever que :

L2
tp =% (1.23)

Nesta tltima equacgao D é o coeficiente de difusao. Usando a relagao de Einstein
entre a condutividade e as propriedades de difusao:

o=e’Dn(E), (1.24)

e combinando as Eq.1.22,1.23 e 1.24 temos

oh

" ey

(1.25)

A densidade de estados média pode ser escrita como fungao do espagamento médio
entre os niveis

n(E) =1/(L'AE). (1.26)

A condutancia desempenha o papel de medir a intensidade da desordem semel-
hantemente a razao W/B no modelo de Anderson tradicional. Estados estendidos sao
sensiveis a mudangas nas condigoes de contorno (JF > AFE), enquanto que estados que
estao localizados, nao sdo sensiveis a mudangas nas condigoes de contorno (0F < AFE).
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O parametro de desordem, g~! é definido por

L _AE

g(L)  OE

(1.27)

Substituindo as Eq.1.25 e 1.26 na Eq.1.27 podemos observar a dimensionalidade e
a dependéncia de escala que o parametro g apresenta

g(L) = (h/e*)o L2, (1.28)

Se a Eq.1.25 é valida no limite macroscépico, a equacao Eq.1.28 é valida para estados
estendidos no mesmo limite. A fungao g(L) é a condutancia generalizada expressa em
unidades de e?/h, LY 20 é a condutancia de um cubo de dimensao d e aresta L. Na teoria
de escala o comportamento da fungao g(L) depende do comprimento de escala utilizado.
Por exemplo, suponha que em uma dada circunstancia a condutancia depende de Ly, um
novo valor de g(L) pode ser encontrado apenas pelo seu valor inicial g(Lg) e por um fator
de escala b, onde L = Lyb.

Para se obter o comportamento da condutancia de um hipercubo de volume L¢,
sua derivada logaritmica é introduzida, designada por (3, e expressa por :

_ding

b= dinL

(1.29)

Esta grandeza depende basicamente da condutancia e nao da energia, desordem ou L
separadamente.

Se tivermos que 8 > 0 a condutancia aumenta com o tamanho da amostra, temos
assim um comportamento metdalico. A regiao de comportamento metalico é caracterizada
por ter um comportamento classico[18], isto é:

Blg) =d -2, (1.30)

(no limite ¢ — o0) a qual pode ser obtida de relacoes classicas entre condutancia e
condutividade. Se por outro lado tivermos agora 3 < 0, g(L) diminui com L, terminando
num regime localizado onde:

B(g) = Ing, (1.31)

(no limite ¢ — 0). Para g pequeno, com uma forte desordem, os estados sdo exponencial-
mente localizados. A amplitude da funcao de onda de um elétron localizado numa caixa
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B_r alg,bi
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-] - . —
Conduténcia Generalizada g —

Figura 1.12: Comportamento da condutancia generalizada de 3(g), retirada da referéncia

[17]

de aresta L é da ordem de e~"*, onde « é o expoente Lyapunov. Na figura Fig.1.12 pode-
mos ver o comportamento de 3(g). Um resultado notével é que em uma e duas dimensoes
nao ha a previsao para transicao. Muitos experimentos reais tém tido boas concordancias
com os resultados numéricos.

Uma quantidade importante para caracterizar a transicao de Anderson é o ex-
poente critico v que descreve a divergéncia do comprimento de localizagao A,

Ao |E— B ™. (1.32)

A estimativa tedrica de v pode ser comparada com a medida experimental do
expoente da condutividade p

o(T=0)x (F—E.)™", (1.33)
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através da relagdo de Wigner, u = (d — 2)v, onde d é a dimensionalidade do sistema e
o(T = 0) é condutividade a temperatura zero. Em trés dimensoes teremos claramente
= .

A simetria do Hamiltoniano também influencia nos fenomenos criticos. Para a
transicao de Anderson com elétrons nao interagentes as simetrias importantes sao simetria
de tempo reverso(STR) e simetria de rotagao de spins(SRS). Estudos tém determinado o
valor de v com precisdo em cada classe de universalidade(ortogonal, unitaria e simplética)
que sao agrupadas de acordo com as simetrias do Hamiltoniano. Se o sistema possui tanto
STR quanto SRS a classe é dita como ortogonal. Se a STR é quebrada conservando a
SRS a classe é dita como unitdria. E por fim, se tivermos um sistema com STR mas com
uma quebra da SRS por uma interacdo spin-6rbita a classe é dita simplética[23, 24].

A obtencao numérica do expoente v para diferentes sistemas ajuda no estudo
das propriedades eletronicas e classificam os mesmos. Para a classe ortogonal tém-se
encontrado v = 1.57 £ 0.02[25], para a classe unitaria v = 1.43 + 0.04]23] ambos em trés
dimensoes. Para a classe simplética foi encontrado v = 2.746 +0.009. A classe simplética
tem sido de grande interesse depois da descoberta da transicao metal-isolante em sistemas
Si-MOS[26].

Existem muitos experimentos na literatura onde a transicao metal-isolante vem
sendo observada. Como bons exemplos podemos citar os experimentos realizados em
silicio dopado com fésforo e béario [18, 27]. Nestes experimentos a desordem é oriunda
das posicoes aleatorias dos atomos dopantes. A forca ou a largura da desordem pode
ser modificada variando a concentracao de dopantes ou através de um campo. Durante
muitos anos foi sugerido a existéncia de dois tipos de materiais: os nao compensados com
v = 0.5 e semicondutores compensados e materiais amorfos com v = 1 . Recentemente
foi observado um expoente v = 1 para o silicio dopado com fésforo nao compensado
(Si: P)[28]. Portanto nédo sé a classificagao do tipo de material como também o valor do
expoente sao questoes abertas. O que tem se observado na literatura atual, é que a teoria
de escala pode ser violada. Isso acontece sobretudo quando a desordem contemplada pelo
modelo de Anderson é gerada de forma correlacionada. A violacao da teoria de escala é
o tema da proxima subsegao.

1.3.2 Violagao da Teoria de Escala

Nesta se¢ao vamos apresentar alguns trabalhos recentes que mostram que a teoria
de escala pode ser violada. Vamos separar em duas classes: sistemas aperiodicos e sistemas
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com desordem correlacionada. De uma forma geral, esses sistemas apresentam estados
estendidos mesmo em baixa dimensionalidade. O novo ingrediente responsavel por esta
violacao da teoria de escala é um potencial on site distinto do potencial completamente
aleatério que foi utilizado até agora no modelo de Anderson.

Modelo aperiodico

Na década de oitenta, Sarma[29] estudou um modelo aperiédico unidimensional no
qual a natureza dos auto-estados estendidos e localizados era funcao de dois parametros
A e v. Neste modelo, Sarma considerou uma forma de potencial para o qual o sistema
seria um intermediario entre o modelo aleatério de Anderson e o modelo peridédico de
Bloch. Alguns trabalhos nesta linha podem ser encontrados nas referéncias [30, 31, 32].
No trabalho de Sarma o potencial era do tipo €, = Acos(man”) onde A, o e v sdo nimeros
positivos. Para « racional e v inteiro o modelo retorna ao modelo peridédico de Bloch,
para « irracional e v > 2 o modelo de tight binding pseudo aleatoério torna-se igual ao
modelo de Anderson aleatério com todos os estados localizados. Para « irracional e v = 1
temos um problema de potencial incomensuravel, o qual pode ter estados estendidos e
localizados. Para 0 < v <1 e A < 2 temos estados estendidos para energias F, tais que
|E| < 2 — X e estados localizados para 2 + A > |E| > 2 — \. Para v = 1 todos os estados
sao localizados se A > 2 e todos sao estendidos se A < 2.

Modelos com desordem correlacionada

Um dos primeiros modelos unidimensionais com estados estendidos induzidos por
correlagoes locais na desordem foi o "modelo de dimeros aleatérios ”[33]. O modelo con-
siste de uma liga binaria na qual as energias dos sitios do sistema ¢, e €, eram distribuidas
com probabilidades respectivamente de ¢ e 1 — ¢ e ¢, sempre aparece em pares. Foi
mostrado neste trabalho que, se |¢, — €| < 2¢, onde ¢ é a amplitude de hopping, o sis-
tema apresenta um estado estendido de energia E' = ¢,. Estes tipos de modelos em uma
dimensao podem servir para explicar o comportamento de materiais condutores como a
polianilina[34].

No final da década de noventa, Moura e Lyra [20] mostraram que correlagoes de
longo alcance podem estabilizar uma fase de estados estendidos em torno do centro da
banda. Este trabalho mostrou pela primeira vez uma verdadeira fase metalica em sis-
temas unidimensionais desordenados. O modelo de Moura e Lyra consiste de um Hamil-
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toniano tight binding onde as energias foram distribuidas nos sitios conforme o traco de
um movimento Browniano fracionario. O traco de um movimento Browniano fracionario
basicamente ¢ uma seqiiencia de nimeros cujo o espectro de poténcia tem um compor-
tamento tipo lei de poténcia (S(k) o< 1/k%). O expoente o mede o grau de correlagao
da seqiiéncia. Para o = 0 recupera-se um ruido branco completamente descorrelacionado
enquanto que em « > 0, temos uma seqiiéncia de niimeros com fungoes de auto correlacao
de longo alcance. Na natureza, varios processos estocasticos geram seqiiéncias aleatdrias
com correlagdes de longo alcance[35], daf a grande importancia desta fenomenologia. De
fato esta previsao tedrica de estados estendidos em baixa dimensionalidade, induzidos por
correlagao de longo alcance tem motivado uma série de estudos tedricos/experimentais
dentro deste contexto.

Um dos primeiros trabalhos que trazia uma generalizacao da quebra da teoria de
escala para o caso bidimensional, com correlagoes de longo alcance na distribuicao da
desordem, foi o trabalho de Xiong [36]. Os autores deste trabalho consideraram o sistema
num plano x — y, numa geometria quase unidimensional. O sistema era como uma longa
faixa onde a direcao y era muito maior que a direcao xz. O estudo de sistemas quase
unidimensionais foi de grande interesse nos anos oitenta pois possibilitaram o calculo do
comprimento de localizacao dos auto estados e uma extrapolacao para uma geometria
verdadeiramente de duas dimensoes. Esta extrapolacao ¢é feita através de uma andlise de
tamanhos finitos.

As correlagoes de longo alcance, para este modelo, foram introduzidas na direcao maior,
através da seguinte superposicao, que considera que as energias aleatorias dos sitios con-
sistem de duas partes:

€im = Nm + Vim, (1.34)

onde v;,, sao numeros aleatérios que variam independentemente, sitio a sitio, obedecendo
a uma distribui¢ao uniforme e sao escolhidos num intervalo determinado. O termo dado
por 1 é uma seqiiéncia de energias correlacionadas definidas pelo traco do movimento
Browniano fracionério.

Para calcular o comprimento de localizacao Xiong e colaboradores, usaram o
método da matriz de transferéncia bidimensional. Neste trabalho foi encontrada uma
transicao metal-isolante do tipo Kosterlitz-Thouless[36]. Uma caracteristica deste tipo de
transicao, é que o comprimento de localizacao A\ diverge exponencialmente numa forma
Moo X exp(0o/v/E — E.). A distribui¢do da desordem tem densidade espectral tipo lei de
potencia S(k) < 1/k%, k é o vetor de onda na dire¢ao y.

A referéncia [37] traz um estudo do modelo de Anderson numa rede bidimen-
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sional, na qual as correlagoes sao introduzidas nas duas diregoes x e y. Para introduzir
as correlacoes de longo alcance neste sistema foi aplicado um método de transformada de
Fourier em duas dimensoes para construir uma seqiiéncia de energias de densidade espec-
tral S(k) oc 1/k*2¢ onde k = (k2+k2)"/2. Este trabalho traz um estudo estético e dinamico
do modelo de Anderson. Na parte estatica os autores usaram o método de diagonalizacao
exata para investigar a fungao de participagao (grandeza que dd uma medida de quantos
sitios participam da fungao de onda). O estudo da participagao reportou a existéncia de
estados estendidos no regime de baixas energias para sy > 2. J4 no caso dinamico os
autores usaram o método de Runge-Kutta para resolver a equacao de Schrodinger depen-
dente do tempo para um pacote de onda inicialmente localizado. Na parte dinamica uma
analise do desvio médio quadratico o, mostrou que o sistema apresenta regimes diferentes
de acordo com o parametro agg. Para correlagoes fracas (agq < 2) um comportamento
difusivo foi encontrado com ¢? o t. J4 para correlagoes fortes (aog > 2) o sistema apre-
senta uma dinamica balistica com 02 oc t2. J4& na referéncia[38], entre outros resultados
foi encontrado, usando a mesma distribuigao correlacionada com espectro na forma de lei
de poténcia, um diagrama de fases de estados estendidos, localizados e mais uma regiao
de estados conjecturados como criticos.

A referéncia[39] traz um estudo experimental sobre localizagdo. Essa observagao
experimental trata da transmissao de micro-ondas em guias retangulares em espalhadores
correlacionados. O aparato experimental pode ser visto na Fig.1.13. Os espalhadores
colocados no guia de ondas sao parafusos micrométricos cujo as dimensoes sao correla-
cionadas. Foi observado uma influencia da transmissao. Quando a profundidade com
a qual os parafusos eram fincados, era feita de forma completamente aleatodria, ocorria
localizacao das micro-ondas. Se por outro lado, a profundidade na qual os parafusos
eram fincados, obedecia a alguma regra de correlagao, era observado transmissao das
micro-ondas.

Outro experimento no qual se tem observado a transicao de Anderson é em cristais
fotonicos como pode ser visto em [40]. Neste trabalho podemos ver uma rede fotonica
bidimensional. No plano x —y uma variacao periédica no indice refrativo é produzido por
um padrao de interferéncia de trés ondas planas, resultando em uma rede ordenada, que
pode ser vista no topo esquerdo da Fig.1.14. Um feixe se propaga pela amostra na dire¢ao
z onde o indice refrativo é uniforme. Desordem ¢é introduzida através de flutuacgoes no
indice refrativo. A imagem na saida é entao registrada, e aparecem a direita na figura. A
largura do feixe de saida é plotada em cima da imagem (com uma linha) com o logaritmo
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100 parafusos micromeatricos
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bl i ,

Figura 1.13: Aparato experimental, que demostra uma localizacao induzida por desordem
correlacionada

de intensidade versus a distancia do centro do feixe. Para a rede desordenada ha um
decaimento exponencial da intensidade observada na saida, o que é uma assinatura da
transicao de Anderson.

Estes trabalhos tém mostrado que a presenca de desordem correlacionada tem
influéncia sobre as propriedades eletronicas do sistema de dimensoes d < 3, de forma a
violar a teoria de escala. E os trabalhos experimentais mostram a aplicabilidade destes
conhecimentos.

O capitulo seguinte é dedicado ao estudo da dinamica de um pacote de onda
sob a influéncia de uma interacao nao linear e nao instantanea, a nao linearidade tem
como fonte um acoplamento elétron-fonon. Tal estudo apresentou resultados novos muito
interessantes.
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Figura 1.14: Experimento que evidencia uma transicao de Anderson
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Capitulo 2

Espalhamento eletronico através da
interacao elétron-fonon com atraso

2.1 Introducao

O problema de um elétron se propagando em uma rede é a rigor, um problema de
muitos corpos. Este tipo de problema, tem despertado o interesse de estudiosos ha muito
tempo, afinal a natureza esta repleta de sistemas de muitos corpos e, o estudo de suas
propriedades necessita ser abordado como um todo e nao individualmente. O problema
de muitas corpos possui dois ingredientes basicos. Primeiro o sistema tem que ter muitas
particulas, muitos elétrons, muitos atomos, muitas moléculas. Segundo, essas particulas
devem estar sujeitas a algum tipo de interacao, pois se nao houver interagcao, o problema
poderia ser resolvido individualmente para cada particulas o que seria na verdade nao um
problema de muitos corpos mais muitos problemas de um corpo. Entao quando estudamos
sistema de muitos corpos, estamos interessados em estudar como a interacao entre estes
corpos afeta o comportamento do sistema. Sistemas como elétrons em um atomo ou metal
interagindo por forcas de Coulomb, elétrons em um metal, &tomos em um sélido, todos
sao exemplos de sistemas com muitas particulas que possuem algum tipo de interacao. A
solugao deste tipo de problema é extremamente complicada. Uma noc¢ao das dificuldades
em se trabalhar com este tipo de problema pode ser dada ao se pensar em um gés, com
um nimero de particulas muito grande que interagem. Entao, supondo que a trajetéria de
cada particula possa ser alterada pela interacao com as outras, o resultado é uma trajetoria
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complexa para cada particula. Em contraste, o caso em que as particulas nao interagem,
produz um movimento livre de interferéncia, e a trajetéria de cada particula pode ser
analisada individualmente. Devido a complexidade do problema de muitas particulas, nao
¢é raro encontrar casos em que simplesmente a interagao ¢ ignorada, estudando-se o sistema
como se nao houvesse interacao. Surpreendentemente em alguns casos, negligenciar a
interagao produz bons resultados, como é o caso da abordagem feita ao gas ideal. No
entanto isso nem sempre € interessante para o sistema em questao. O estudo de sistemas
interagentes se faz necessario.

Para nosso problema, a interacao elétron-fonon aparece como um termo nao-linear na
equacao de Scrhodinger que descreve a dinamica do sistema, dando origem a chamada
Equagao nao-linear de Schrodinger(ENLS) em sua forma discreta. Mostraremos a partir
de agora alguns sistemas nao-lineares que obedecem a mesma equacao nao-linear.

2.1.1 Sistemas nao Lineares

A (ENLS) pode servir para descrever o movimento de ondas em guias de ondas

nao-lineares acopladas. O sistema é mostrado na figura Fig.2.1. Quando a onda eletro-
magnética atravessa o guia de onda nao linear, a,&”) representa o p-ésimo modo do n-ésimo

guia que satisfaz a seguinte equagao [41]:

da" w n
—i d; = 1P, dxdyEL )P, (2.1)

) representa o campo elétrico

onde o eixo do guia de onda é na direcao z, o termo E;(Ln
do p-ésimo modo no n-ésimo guia P, é a poténcia no p-ésimo modo e P’ é a polarizacao

devido ao efeito nao linear. O n-ésimo guia tem polarizacao dada por :
P//EO _ E(n)5 + (5 + 6) [E(nJrl) + E(nfl)] + X(S) UE(n)|2 + ’E(n71)|2 + |E(n+1)‘2:| <22)

Na equacao € e € + 0 representam as constantes dielétricas, respectivamente do material
hospedeiro e do material da guia de onda. O termo EW representa a contribuicdo total
do i-ésimo guia e x a susceptibilidade [42] . Substituindo a equagao 2.2 em 2.1, teremos:
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Figura 2.1: Sistema de guia de onda nao-linear acopladas, retirado da Ref.[43]

da" _ we
dz 4P

dudy[3(E{Y)" - B (e + 0)(B)) - (BRY + EMHY) 4
X ([E® P 4 [EC-D]2 4 [ECHUR)EP) - E®)] (2.3)

Se admitirmos que estamos trabalhando com os modos mais baixos em cada guia, tal que
E®™ = aﬁ”)E({‘), entdo a equacao Eq.2.3 torna-se:

.da( (n (- I

com coeficientes:

(n) _ ‘Z;O / dadys|E™|2, (2.5)
T K (2.6)

WE€Q
Qu =57 [ dodyle + 5)E™) B, (n £1) (2.7)

Assumindo agora que os coeficientes sao uniformes para cada guia de onda tal que:
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Q1 = an), Qnn-1 = Qunp1 = -V eQz = Qé") para qualquer n. Entao a equacao 2.4
ficara:

da(n)
dz

= Q1" — V(a4 o) 4 Qsla™|Za™ (2.8)

Podemos escrever agora o termo ™ em termos de poténcias e varidveis de fase, a(™ =
wn\/ﬁexp(ian), onde P é a poténcia total de saida, podendo fazer ainda v = —Q3P e
finalmente escrevermos:

An _
"z

= |wn| wn + V(z/}nJrl wnfl); (29)

que é a ENLS com a variavel do tempo trocada pela coordenada z. Aqui a grandeza que
se conserva ¢ a poténcia. Estes guias de onda nao lineares acoplados, representam uma
Otima proposta para se construir sistemas Opticos aplicados. Nas redes nao lineares, o
efeito do auto-aprisionamento pode ser usado para se construir chaves muito rapidas com
aplica¢oes em computadores 6pticos[41, 44]. Essa discussao é baseada na referéncia [43],
onde podera ser encontrado maiores detalhes sobre o problema.

Um outro problema em que podemos ver a nao-linearidade descrita pela ENLS,
é o caso do problema de N bdsons interagentes confinados em um potencial externo. A
discussao que segue esta baseada nas referencias[45, 46] e também é usado para o problema
do condensado de Bose-Einstein em redes 6pticas. Consideremos o hamiltoniano dado por:

H = /d(r)z/ﬂ(r) [;—FBVQ + Viat + Ve | ¥(r)

5 [ [ awaws e Ve - )
(2.10)

Onde Vj,; € o potencial devido as vibragoes da rede, e V, representa o potencial no sitio.
Os operadores ¥'(r) e 9(r) sdao operadores bosonicos de campo que criam ou aniquilam
uma particula na posi¢ao (r). O potencial V(r —r’) é o termo devido a interagao de duas
particulas. O fator % surge devido a contagem da auto-energia. O termo de interacao ,
V(r —1’) , pode ser escrito aproximadamente como um potencial delta[47]:

Ara h?
m

Vic—r')~ x 6((r) — (r')), (2.11)
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Onde a, é o comprimento de onda espalhado e m a massa atomica. Com esta simplificagao,
nés podemos tirar vantagem da natureza peridédica da rede, ou seja , Vig(r) = Vi (r +d).
Para uma particula movendo-se sob um potencial Vi, nés temos as funcoes de Bloch
o(r) = e*Tuy(r), onde uy(r) preserva a periodicidade da rede. E conveniente trabalhar
na base de Wannier, onde as auto-fungoes sao localizadas em cada sitio. Nos podemos
obter as funcoes de Wannier através da transformacao da base de Bloch. Supondo que
podemos expressar o operador ¢ (r), presente no Hamiltoniano Eq.2.10 em termos da base
de Wannier,

1 ik-r
w(r —r;) = i zk: T (r). (2.12)

Expressando o operador de campo na base de Wannier nés teremos:

P(r) = Z bw(r —r;). (2.13)

Nesta equacao, N é o numero total de sitios da rede e b; é o operador bosonico de
aniquilacao que atua no sitio ¢ da rede. Trocando o ultimo resultado na equacao Eq.2.10,
chegamos a:

N N
1
H=> eblb+ 3 > qiblblbib — > Vi blb;, (2.14)
i=1 i=1 <i,j>

onde < 7,7 > indica a soma sobre sitios adjacentes j = ¢ £ 1, e onde:

€ = /dﬂ/'e|w(r—ri)|2

Vi = 47ra3h2/dr]w(r)]4/m
2

Vij = /w*(r — ri)(%VQ + Vigt)w(r — r;) (2.15)

Usando as relagoes candnicas de comutagao [b;, bj] = 0;;, e o operador numero definido
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como n; = b;rbi, chegamos finalmente em:

<ij>

Por simplicidade, podemos nos valer do limite em que v; = v e V;; = V. Definimos

T

também operadores reescalados, a; = ﬁbi O operador nimero nesta nova reescala

1

i

é escrito como:n; = n;. De posse de todas essas informagoes podemos reescrever a

VN
equacao Eq(2.16) como:
H " N’}/ R 1 1
7 % <15>
Se agora tomarmos o limite cldssico N — oo podemos escrever: a; +— c; e a} — ¢}, onde
cj e ¢; sao amplitudes complexas. Entao para a equacgao Eq. 2.17) ficamos com:
H 2 N’}/ 4 *
H:N:ZQM _TZ’Q’ +vzcicj (2.18)
7 7 <13>
dcj _ on 99 _ _om

Usando as relagoes canonicas ¢ nos podemos finalmente escrever a

ot — o © ot T T
equacao que descreve a dinamica do sistema:

ZC] = EjCj + V(Cj+1 + Cj_l) — X|Cj|26j, (219)

Na equagao (2.19) x = N é o parametro de nao-linearidade e ¢; é a amplitude de
probabilidade associada ao sitio j, V é a integral de hopping entre os primeiros vizinhos,
€; ¢ a energia on-site.

Vamos considerar agora, a conexao da ENLS com o modelo de Holstein[48]. O
Hamiltoniano para este modelo é dado por:

H=(K/2)) u+(1/2)M Y (du,/dt)* + Y enln ><n| - (2.20)

—IY lIn+1><nl+n><n+1]—AY uyln><n.
n n

O 1ultimo termo desta equagao representa o termo de acoplamento do pacote de onda com
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as vibragoes da rede. Este termo depende apenas do deslocamento em relacao a posigao de
equilibrio, u,,, em relacao aos osciladores. Este Hamiltoniano descreve uma excitacao se
movendo em um cristal unidimensional, interagindo com as vibracoes da rede, descritas
como osciladores harmonicos. Na equagao 2.21 € representa a energia local no sitio n.
O termo que contém .J, representa a energia de troca entre primeiros vizinhos. Os dois
primeiros termos representam a energia de vibracao da rede, energia de osciladores. Se
expandirmos as fungoes de onda dependentes do tempo como |¥ >= Zp U,|p >, onde
|p > é um estado de Wannier. Usando isto na equagao de Schrodinger, e usando a condigao
de ortogonalidade para estados |p >, podemos escrever:

idW, [dt = K/2) ul, + e, U — J[U_y + U, 1] — Au, Ty, (2.21)

Insergindo W,, ~ exp[iEt], e usando a condigao Y |¥,[* = 1 em 2.21,teremos:
= (K/2) Zu + Z — Auy] |0, [* — JZ no1 — Wy )W, (2.22)

Podemos impor a condigao de extremo para a energia, ou seja dE /du,, = 0, onde obtemos
que u, = A|¥,|?/K. Inserimos entdo este resultado na equagio 2.21, e entao obtemos:

idWV, /dt = (A*/2K) Z U, " + €, 9, — J[¥,  — U, ] — (A*/K)|V,2T,. (2.23)
p

No limite nao-adiabatico teremos:
idV, /dt = €, V, — J[V,_ 1 — U, 1] — (A*/K)|¥,|*V,. (2.24)

A quantidade (A?/2K) 3 |W,|*, representa a energia total de vibracao, as energias podem
ser medidas em relacao a este valor.

Estes sao bons exemplos de sistemas lineares onde a ENLS desempenha um im-
portante.
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2.2 Estudo da dinamica eletronica em sistema com

interacao elétron-fénon

2.2.1 Introducao

O estudo do mecanismos fisicos envolvidos no fenomeno de transporte, que assume
lugar em sistemas nao lineares é um problema fundamental na fisica do estado sdélido.
Considerando o transporte eletronico, a nao-linearidade surge da interacao entre elétrons
e vibragoes na rede, a interagao elétron-fonon[49, 50, 51, 52, 53, 54, 55]. Neste contexto, a
(ENLS) descreve efetivamente a influéncia das vibragdes na rede na dinamica do elétron.
A propriedade mais importante associada a ENLS é o fenomeno de auto-aprisionamento,
o qual ocorre quando o parametro de nao-linearidade excede um valor critico da ordem
da largura da bandal49, 50, 51] . Neste regime, um pacote de onda eletronico inicialmente
localizado nao espalha continuamente através da rede. Portanto, a probabilidade de
encontrar o elétron em seu sitio inicial é diferente de zero no limite de tempo longo, ou
seja a funcao de onda fica aprisionada.

Em sistemas de baixa dimensionalidade, o efeito da nao-linearidade parece estar

dominante sobre o papel desempenhado pela desordem[56, 57, 58, 59]. Recentemente o
espalhamento de um pacote de onda inicialmente localizado em duas cadeias nao lineares
com desordem foi estudada com detalhes[50]. Neste trabalho os autores observaram o
auto-aprisionamento, através do estudo da probabilidade de retorno, para um parametro
de nao-linearidade y = 3.5.
Considerando a ENLS e as equacoes de Klein-Gordon com desordem, foi provado que o
segundo momento e o nimero de participacao do pacote de onda nao divergem ao mesmo
tempo[56]. Estes resultados foram obtidos analiticamente no limite de nao-linearidade
suficientemente forte. O espalhamento de um pacote de onda inicialmente localizado em
uma ENLS unidimensional com desordem foi recentemente estudada [57]. Foi observado
que a localizagao de Anderson é destruida e uma dinamica sub-difusiva ocorre acima de
um certo comprimento critico de nao-linearidade.

Do ponto de vista experimental, a interface entre desordem e nao-linearidade foi
investigada [59]. A evolugao de ondas lineares e nao lineares em acoplamentos Gpticos,
padroes em guias de onda em substrato de AlGaAs foi diretamente medida. Perturbacoes
nao lineares melhoraram a localizacao de ondas lineares. Na presenca da desordem, a
transicao de uma dinamica balistica do pacote de onda para um caso com localizagao
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exponencial foi observado também neste trabalho.

Dentro de um ambito mais geral, o estudo da propagacao de ondas em sistemas
nao lineares é um problema muito interessante com muitas aplicacoes em muitos ramos da
fisica. Por exemplo, usando o modelo de Salermo, com termos diagonais e nao diagonais do
tipo elétron-fonon, o papel desempenhado pelo parametro de nao-linearidade e o eventual
resultado estatistico da atuaca@o de tais ingredientes foram recentemente estudados[60]. A
principal motivagao foi explicar o subito aparecimento de ondas maritimas com amplitudes
muito grandes (superior a 20m) em mares relativamente calmos. Ou seja, a conjectura é
que o aparecimento de tais ondas esteja relacionado a efeitos nao-lineares influenciando
na propagacao de ondas, neste caso, ondas do mar. O aprisionamento destas ondas em
determinadas regioes é o que provocaria ondas enormes, fruto de efeitos nao-lineares.

Usualmente, a nao-linearidade produzida pela interacao elétron-fonon é assum-
ida ser instantanea. Entretanto, esta nao-linearidade efetiva é limitada por um tempo
de resposta finito do meio e correcoes sao esperadas no regime nao-adiabdtico. Real-
mente, a relaxacao da nao-linearidade é conhecida por ter uma profunda influéncia na
dindmica eletronica do pacote de onda [61, 62, 10, 63]. Considerando os modelos nao-
adiabaticos e nao-linear, V.M. Kenkre e colaboradores [61, 62], consideraram o problema
de um sistema de dois niveis controlado por um processo de relaxagao da nao-linearidade.
Usando célculos analiticos e numéricos, foi mostrado que ha um regime estacionario de
auto-aprisionamento e a coexisténcia de transicoes estatica e dinamica para certos graus
de nao-linearidade e tempos de relaxagao[61]. J& na ref.[64] os autores estudaram o
auto-aprisionamento na chamada juncao de Josephson, implementada para o condensado
de Bose-Einstein em um poco de potencial duplo. Aqui foi investigado a dinamica de
tunelamento nao linear. A evolucao da populacdo do poco da direita para a esquerda é
visivel pelas imagens de absor¢ao. Dessa forma, dependendo do grau de nao-linearidade
as oscilagoes de Josephson podem dar lugar ao auto-aprisionamento. Esse fato pode ser
observado na Fig.2.2 Mais sobre este tipo de problema pode ser ainda encontrada na
referéncia Ref.[65].

Todas estas caracteristicas contrastam com a persistente dinamica oscilatéria mostrada
pelo modelo do dimero adiabético nao-linear em ambos regimes deslocalizado e de auto-
aprisionamento[10]. Além disso, os efeitos de temperatura na dinamica de particulas
fortemente interagentes com as vibracoes da rede foi estudada analiticamente. Usando
o formalismo de Fokker-Planck, foi mostrado que estados estacionarios localizados do
modelo de um dimero sao destruidos acima de uma temperatura critica.
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Figura 2.2: Imagens de absorcao que mostram a inversao de populagao em um potencial
dublo , retirado da Ref.[64]. Quando efeitos nao lineares nao sao incorporados a), existem
uma inversao de populacdo. Em b) percebemos pelas imagens de absor¢ao, que hd um
auto-aprisionamento que se deve a efeitos de acoplamentos nao-lineares.
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Neste trabalho, nés focamos para a questao da influéncia da nao-linearidade no
transporte eletronico em cadeias lineares. Este cendrio fisico é particularmente adequado
para o estudo de transporte em macromoléculas, tais como DNA, em que a equagao
dinamica semelhante a que descreve acoplamento elétron-fonon desempenha um papel
relevante[66, 67, 68, 69].

2.2.2 Modelo

Aqui, nos efetivamente levaremos em consideracao a natureza nao-adiabatica da
interacao elétron-fonon pela introdugao de um atraso de no termo nao-linear de ter-
ceira ordem, que aparece na ENLS, que descreve a evolugao temporal do pacote de onda
eletronico em uma cadeia com interagao elétron-fonon. Equacgoes diferenciais com retardo
usualmente descrevem sistemas fisicos que apresentam tempo de resposta finito. Dentro
da aproximacao de tight-binding, a evolucao temporal dos coeficientes do vetor de onda
gerado na base de orbitais localizados (|¥(t) >) = >, ¢;(t)|j > assume a forma:

itj(t) = V(g (t) + ¢ (1) — xle;(t = 7)[Pe; (1), (2.25)

onde nds usamos h = 1 e consideramos o potencial no sitio igual a zero sem perda de
generalidade. Nesta equacao, V é o termo cinético que relaciona primeiros vizinhos e y
é um parametro de nao-linearidde o qual é proporcional ao acoplamento elétron-fonon
local[63]. A natureza nado-adiabatica da interacdo elétron-fonon é representada por uma
contribui¢ao retardada no potencial no sitio proporcional a |¢;(t — 7)|* onde 7 é o tempo
tipico de resposta. Para analisar a propagacao do pacote de onda, nds resolvemos a
equacao 2.25 usando o método de Runge-Kutta de quarta ordem obtendo a evolucao
temporal de um pacote de onda inicialmente localizado (|¥(t =0 >= " ¢;(0)[j > com
¢;(0) = 9,,,). Para estudar o possivel auto-aprisionamento do pacote de onda eletronico,
nés seguimos a evolugao temporal da amplitude da func¢ao de onda em um sitio inicial,
calculando a chamada probabilidade de retorno

Ro(t) = |ej, (1) (2.26)

Usualmente o elétron escapa da posi¢ao original quando a amplitude ¢;,(¢) anula-se
quando o tempo ¢ evolui. Contrariamente, a amplitude permanece finita para um pacote
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de onda localizado. Entretanto a probabilidade de retorno nao caracteriza completamente
a evolucao temporal da funcao de onda. A fim de ter uma melhor descricao da dinamica
do pacote de onda, nés também calculamos a funcao nimero de participacao dependente

do tempo, definida como:
1

- .4
22516l

A fungao participagao P(t) é uma estimativa do nimero de sitios sob os quais o pacote

P(t) (2.27)

de onda estd espalhado em um instante t. No regime de tempos longos, o comportamento
de escala pode também ser usado para distinguir entre pacotes de onda localizados e nao-
localizados[70]. Em particular o nimero de participagao assintético torna-se independente
do tamanho do sistema para pacotes de onda localizados. Isso significa que podemos usar
a fungao de participacao para encontrar regides onde a fungao de onda propagou-se ou
nao. Por outro lado a escala linear da fungao de participacao com o tamanho da cadeia
¢ um comportamento presente no regime nao-localizado.

2.2.3 Resultados

Em nossas simulagoes numéricas, usamos o termo cinético V' igual a unidade. Na
figura Fig.2.3 nés mostramos a evolugao temporal da probabilidade de retorno numa
cadeia com N = 2 x 10? sitios, para o caso de uma nao-linearidade instantanea (7 = 0),
para parametros de nao-linearidade muito fortes x. FEste grafico mostra o comporta-
mento usual para a ENLS com interagao elétron-fonon adiabatical3]. Em particular para
nao-linearidades fortes x > 3.5, a probabilidade de retorno Ry(t) aproxima-se de um valor
constante no limite de tempo longo, o que indica que o pacote de onda esta localizado[1, 2.
Este comportamento indica que é sempre possivel encontrar a particula nas vizinhancas
do sitio inicial da cadeia. Isto significa que nao houve um espalhamento da funcao de
onda eletronica, ou seja a funcao de onda estd aprisionada e a probabilidade de encontrar
a particula é grande em uma pequena regiao e praticamente zero no restante da cadeia.
Esse fenomeno é o chamado auto-aprisionamento, onde o elétron permanece localizado
em torno da posigao inicial devido ao seu acoplamento com as vibragoes da rede. As
vibragoes da rede, que deslocam os atomos das suas posicoes originais, acabam por influ-
enciar na interagao entre os atomos e os elétrons, uma vez que como a posi¢ao original
dos atomos é alterada o potencial percebido pelo elétron também serd alterado. Isso pode
ocasionar reflexoes da funcao de onda eletronica e sua conseqiiente localizacao. O que se
tem percebido na literatura ja citada é que existe um valor critico para o acoplamento
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elétron-fonon que vai determinar o tipo de dinamica do pacote de onda. Isso acontece por
que se o acoplamento nao linear, oriundo da interacao elétron-fonon nao for significativo,
o elétron simplesmente nao percebe sua presenca ou, ela nao é suficiente para promover
um aprisionamento da fun¢ao de onda. O que se mostra na literatura recente, é que para
X < 3.5 a probabilidade de retorno é infinitamente pequena (da ordem de 1/N), o que
caracteriza o regime de estados estendidos, ja que o retorno pequeno ou muito pequeno,
significa que a funcao de onda foi espalhada através da cadeia. Neste regime o pacote
de onda eletronico espalha-se de forma aproximadamente uniforme através da rede. Na
figura Fig.2.3 nds vemos justamente este comportamento, quando a nao-linearidade é su-
perior ao valor critico y = 3.5, por exemplo x = 5, observamos que a probabilidade de
retorno é praticamente constante (linha tracejada). Isto mostra que a fungao de onda
ficou realmente localizada em torno do sitio inicial, depois de um curto periodo de tempo.
Isso significa que o elétron percebeu quase que de forma instantanea a presenga da nao-
linearidade e teve seu espalhamento fortemente influenciado para um regime isolante. J&a
para x = 3, que é um valor abaixo do valor critico a fungao que representa a proba-
bilidade de retorno tende a zero rapidamente. O que significa que mesmo com o termo
de acoplamento nao-linear existindo, ele nao foi capaz de promover o aprisionamento da
funcao de onda. Isso significa entao, que o elétron foi rapidamente espalhado pela rede,
nao sendo possivel encontra-lo préximo das regioes do sitio inicial pois essa probabilidade
é praticamente nula. Neste caso teremos um regime metalico, com uma funcao de onda
estendida pelo sistema.

Na figura 2.4, nds investigamos o efeito em que o atraso temporal no termo nao-
linear pode causar nas propriedades de transporte. Esse atraso caracterizado por 7 na
equacao 2.25 pode causar um efeito novo no comportamento dinamico da fungao de onda,
causando alteragoes no auto-aprisionamento usual. No6s consideramos um acoplamento
elétron-fonon suficientemente forte y = 5, para induzir o auto-aprisionamento no lim-
ite adiabatico. Nés observamos que o aumento gradual do atraso temporal leva a uma
diminuicao da probabilidade de retorno. A probabilidade de retorno vai a zero como
mostrado para o caso 7 = 1. Este processo de deslocalizacao, representando a quebra do
auto-aprisionamento, este efeito foi induzido pelo retardo. Entao observamos com esta
figura, que o retardo no termo nao-linear pode provocar a quebra no fenomeno de apri-
sionamento da fungao de onda eletronica. O tempo de retardo pode ser entendido como o
tempo de resposta ao efeito nao linear, provocado pela interacao elétron-fonon, ou ainda
pode ser comparado com uma relaxacao dos acoplamentos elétron-fonon. Esse efeito é
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Figura 2.3: Probabilidade de retorno Ry(t) para x = 3 e x = 5. Consideramos uma
cadeia com N = 2 x 10® com uma nao-linearidade instantanea. Para um regime de
nao-linearidade acima de um certo valor critico a probabilidade de retorno permanece
constante, e abaixo da nao-linearidade critica o sistema apresenta caracteristica metalica

muito interessante, uma vez que outros sistemas sao descritos pela equacao ENLS, logo
estas interpretacoes podem ser aplicadas a estes sistemas. O conhecimento obtido com
este estudo pode ser usado por exemplo, para estudar os efeitos de mudanga de temper-
atura nas propriedades de transporte. Certamente uma mudanca na temperatura traria
mudangas nas vibragoes da rede e conseqiientemente na interacao elétron-fonon. Em redes
Opticas, este conhecimento pode ser usado na construcao de chaveamentos 6pticos. Neste
caso, compreender este mecanismo de mudanca de regime devido a um retardo seria de
grande importancia para essa aplicagao.

Na figura 2.5, nés mostramos o nimero de participagao dependente do tempo P(t)
no regime nao-linear forte (y = 5), na parte (A). Quando a funcdo de participagao assume
um valor alto, isso sugere que estamos diante de um regime metdlico com muitos sitios
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Figura 2.4: Probabilidade de retorno Ry(t) para y = 5, com varios valores de atraso.
Quando o atraso é pequeno 7 = 0.5, apenas uma ligeira mudanga no retorno é perceptivel,
porém para valores maiores de 7 o retorno tende a zero rapidamente.

participando da funcao de onda. No caso de um valor baixo para o nimero de participagao
nos teremos um regime isolante com poucos sitios participando da funcao de onda. Em
concordancia com a probabilidade de retorno, o fenomeno do auto-aprisionamento é de-
struido quando o retardo temporal é aumentado, com o nimero de participacao tornando-
se da ordem do tamanho da cadeia. E interessante observar que o numero de participagao
exibe um plato intermediario no regime nao localizado. Este plato esta associado ao fato
de que, depois de um transiente inicial, o pacote de onda evolui no tempo com um pico
na distribuicao de probabilidades préximas as frentes de onda. Tal comportamento pode
ser visto na parte (B) da figura 2.5, onde vemos que para tempos curtos o pacote de onda
espalha rapidamente, isso significa um aumento na funcao de participacao. No entanto,
depois de um certo tempo este espalhamento é quase uniforme, deixando o nimero de
participagao praticamente constante em uma regiao. Portanto, o nimero de participagao
estd associado principalmente a largura das frentes de onda, que sdo independentes do
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Figura 2.5: A)Fungao nimero de participa¢ao como uma funcao do tempo, para 7 = 0.7,
7 = 1 para x = 5. Quando o tempo de retardo é aumentado, a funcao nimero de
participagao aumenta, mesmo quando o parametro de nao linearidade é alto, no caso
X = 5. A insercao do grafico, mostra o comportamento linear do niimero de participagao
com o tamanho do sistema para 7 = 1, comportamento tipico de estados deslocalizados B)
A figura mostra o comportamento do pacote de onda em diferentes tempos. Para tempos
curtos a funcao de onda espalha rapidamente para tempos mais longos, o espalhamento
é quase uniforme. Isso pode explicar o aparecimento do plator no grafico da fungao de
participacao

tempo. Este plato persiste até as frentes de onda alcangarem as bordas da cadeia. Depois
que a propagacao das ondas refletidas tende uniformizar o pacote de onda, o nimero de
participacao volta a aumentar. A escala linear de tamanho finito, mostrada no grafico
inserido, caracteriza claramente a natureza nao localizada do pacote de onda assimptética
neste regime.

Dados para a probabilidade de retorno em tempos longos Ry(— 00) versus o tempo
de retardo 7 é mostrado na figura 2.6 para nao-linearidades fortes variando entre y = 2,5 ¢
x = 8. Estes valores para a probabilidade de retorno foram obtidos por médias estatisticas
no regime estacionario. Estes valores sao finitos e independem do tamanho da cadeia
quando acontece o auto-aprisionamento. No regime metéalico, a probabilidade de retorno
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Figura 2.6: Probabilidade de retorno Ry(t — o0) versus o tempo de retardo 7, com a nao-
linearidade x variando entre x = 2.5 ¢ x = 8. A quebra do auto-aprisionamento acontece
para grandes valores de retardo. Para interacoes elétorn-fonon em niveis intermediarios
2.5 < x < 3.5, observamos que um pequeno retardo pode induzir auto-aprisionamento
[Ro(t — o0) > 0] o qual nao aparece no limite de nao-linearidade instantanea.

anula-se com 1/N. Para y < 2,5 a probabilidade de retorno assimptética aproxima-se
de zero independentemente do tempo de retardo. Esta figura também mostra que nao
h& auto-aprisionamento para tempo de retardo longo com este valor para o parametro
de nao-linearidade. Na verdade o pacote de onda eletronico espalha-se substancialmente
antes da nao-linearidade atuar, resultando em uma fraca resposta do meio. Vamos agora
focar para o principal comportamento da probabilidade de retorno para nao-linearidades
abaixo de um valor critico no limite adiabatica (y < 3.5). Em contraste com a transigao
para um regime nao localizado induzido por um tempo de retardo grande, um pequeno
retardo pode promover um auto-aprisionamento [Ry(t — o) > 0], para nao-linearidades
entre 2.5 < y < 3.5. A razao fisica para a diminuicao do valor do comprimento de
nao-linearidade critica no regime de resposta rapida( onde a nao-linearidade é percebida
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Figura 2.7: Probabilidade de retorno Ry no limite de ¢ — oo versus comprimento de
acoplamento elétron-fonon y, para valores variando de 7 = 0 a 7 = 0.8. Uma nao-
linearidade retardada pode induzir um auto-aprisionamento mesmo para acoplamentos
abaixo do valor critico no limite adiabatico y = 3.5.

rapidamente) é que a nao-linearidade vem do acoplamento do elétron com a densidade
eletronica em um tempo prévio. Com o elétron ainda localizado em torno da sua posi¢ao
inicial no inicio da evolucao do pacote de onda, a densidade eletronica retardada no
sitio inicial é maior que no caso instantaneo. Portanto, um menor comprimento de nao-
linearidade y pode promover um auto-aprisionamento, em comparagao com o caso in-
stantaneo. Portanto, nossos resultados indicam que o regime de auto-aprisionamento tem
uma reentrancia caracteristica assumida em regimes de retardos curtos. Na figura Fig2.7,
n6s mostramos resultados numéricos para a probabilidade de retorno Ry(t — oo) > 0 ver-
sus o comprimento de acoplamento elétron-fonon x. Aqui nds consideramos tempos de
retardo variando de 7 = 0 a 7 = 0.8. Estes resultados confirmam os resultados ja apre-
sentados. Podemos ver isso ao analisarmos dois pontos. Primeiro, para termos de retardo
longos o fenémeno do auto-aprisionamento desaparece, fato que pode ser visto na curva
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Figura 2.8: Diagrama de fase de y versus 7 mostrado a transicao de um regime de
estados delocalizados para um regime de auto-aprisionamento induzido por um retardo
na interacao elétron-fonon. Na insercao, mostramos a linha critica no regime de tempos
longos de resposta, no qual nao linearidades fortes sao necessarias para promover o auto-
aprisionamento.

da Fig2.7 com 7 = 0.8 no regime de nao-linearidades fortes. Segundo, para pequenos tem-
pos de retardo, o auto-aprisionamento inicia abaixo da nao-linearidade critica do limite
adiabdtico. E interessante observar que a probabilidade de retorno alcanca um maximo
em um acoplamento finito no regime de tempo de retardo pequenos. Este comportamento
também contrasta com o aumento continuo da probabilidade de retorno para o caso de
uma nao-linearidade instantanea.

Na figura Fig.2.8, o comportamento da transicao é refletida pela dependéncia
do valor critico x., que indica o valor critico do comprimento de nao-linearidade, quando
o retardo 7 é aumentado. Os estados estendidos foram caracterizados usando o critério
Ro(t — o0) = 1/N e P(t) —o< N. A ligeira diminuigao do parametro de nao-linearidade
critica para retardo pequeno é trocada para um rapido aumento quando o tempo de
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Figura 2.9: Grafico que mostra o procedimento usado para encontrar os pontos do dia-
grama de fase. Este grafico é para 7 = 0, probabilidade de retorno vezes o tamanho da
cadeia em funcao de y . Para todos os outros valores de retardo o mesmo procedimento
foi adotado. Para 7 = 0 o valor critico x. ja é conhecido, x. = 3.5, que é o valor critico
para o caso em que temos uma nao-linearidade instantanea.

retardo 7 é grande como mostra a figura Fig.2.8. Realmente, o pacote de onda espalha-se
substancialmente antes da nao-linearidade atuar em um meio com uma resposta lenta.
O diagrama mostra claramente que para retardo pequeno, podemos ter um valor critico
menor que valor critico de sistemas com nao-linearidade instantanea. FEste grafico foi
obtido sobrepondo graficos da probabilidade de retorno Ry(t) versus x para tamanhos
de rede diferentes. No ponto critico esta funcao independe do tamanho da cadeia, e
assim foi possivel encontrar o ponto critico. Cada ponto do diagrama de fase foi obtido
por um grafico de superposicao de varios tamanho de cadeia, para cada 7 um grafico de
superposicao e um ponto no diagrama de fase, procedimento ilustrado na figura Fig.2.9.

Neste trabalho, consideramos o problema de um elétron se movendo em uma
cadeia sob a influencia de uma nao-linearidade nao instantanea cujos efeitos incorporam
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efetivamente uma interacao elétron-fonon adiabéatica. No caso de uma nao-linearidade
com resposta instantanea este sistema apresenta uma transicao de um regime estendido
para o auto-aprisionado com um parametro de nao-linearidade y ~ 3.5. Nés encontramos
para o caso de retardo longo, o auto-aprisionamento ocorre somente para parametros
de nao-linearidades altos. Como uma conseqiiéncia, o transporte eletronico retém sua
caracteristica metalica, respondendo fracamente a presenca da nao-linearidade do meio.
Por outro lado, o sistema apresenta auto-aprisionamento, quando estamos em um regime
de resposta rapida, abaixo do valor critico de parametro de nao-linearidade observado
para uma nao-linearidade instantanea.
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Capitulo 3

Comportamento dinamico e
estatistica dos niveis no Modelo de
Anderson bidimensional com
desordem diluida

3.1 Desordem Diluida

No estudo de sélidos que apresentam algum tipo de desordem, o modelo de Anderson [1]
desempenha um papel fundamental, uma vez que reuni ingredientes bésicos para modelar
tipos variados de desordem. Como visto no capitulo introdutério, o Hamiltoniano do
modelo de Anderson é dada por:

H=> eli><i|+> tyli><j. (3.1)

i#]

No Hamiltoniano original do modelo de Anderson, os termos ¢; eram gerados de forma
aleatéria e a ocorréncia de uma transicao metal isolante era limitada pela dimensionali-
dade do sistema. No primeiro capitulo, vimos que a teoria de escala para a transicao de
Anderson pode ser violada dependendo do tipo de desordem inserida no sistema. Entre
os modelos com desordem diluida, o modelo de Anderson vem atraindo grande interesse
nos tltimos anos [74, 75, 76, 77, 78, 79, 80, 81]. Na referéncia [74] foi introduzido um
modelo de Anderson com desordem diagonal diluida por uma periodicidade fundamental.
Este modelo consiste de duas subredes, uma composta de potencias aleatérios (energias
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aleatdrias nos sitios) que caracteriza uma rede de Anderson , e outra subrede composta
por sitios com potenciais constantes. Um modelo similar foi usado para estudar as pro-
priedades eletronicas de ligas semicondutoras|76]. A existéncia de estados estendidos no
centro da banda foi demonstrada numericamente nesta referéncia. O modelo de Ander-
son diluido foi estendido para incluir uma diluicao geral, a qual define as energias on-site
aleatérias espalhadas pelo sistemal|75]. Foi demonstrado neste modelo que um conjunto
de estados estendidos pode aparecer, e que os mesmos sao fortemente dependentes do
comprimento do seguimento de diluicao e da simetria da funcao de diluicao. Recente-
mente mostrou-se que a presenca de novos modos estendidos no modelo de Anderson
unidimensional diluido promovem um espalhamento sub-difusivo de um pacote de onda
eletronico inicialmente localizado[79]. Neste artigo os autores estudaram a dinamica de
um pacote de onda eletronico, no modelo de Anderson diluido, onde as impurezas da
cadeia de Anderson unidimensional era diluida por uma fungao periédica f(l). Neste
trabalho os estados estendidos foram investigados, observou-se que o nimero destes esta-
dos estendidos estd relacionado com a simetria da fungao de dilui¢ao f(1). Na extenséao
para uma geometria de rede quadrada foi mostrada que, este modelo pode exibir uma
verdadeira transicao metal-isolante com pequenas regioes de energia delimitando regioes
de estados estendidos e localizados[80]. No caso de uma rede bidimensional a desordem é
incorporada em linhas alternada e o modelo exibe uma transicao metal-isolante, com uma
banda de estados estendidos. Um comprimento de correlacao finito, favorece o sistema a
comportar-se como condutor antes de tornar-se eventualmente um isolante.

J& a referéncia [81], traz um estudo em detalhes da dindmica de um pacote de onda
em uma dimensao para o modelo de Anderson diluido. Neste trabalho o elétron iniciava
completamente localizado em um sitio proximo do centro da cadeia. A partir dessa con-
figuracao inicial e da solugao da equacgao de Schrodinger, foi entao observado um tempo
de memoria governado efetivamente pelo espalhamento da funcao de onda para elétrons
inicialmente localizados em sitios com potencial distribuido de forma aleatdrias ou uma
rede pura. O trabalho realizado na referéncia Ref.[81], traz o termo de hopping colo-
cado como constante igual a unidade. Os autores consideraram um modelo que consiste
de uma cadeia com potencial constante intercalada a uma outra cadeia com potenciais
aleatorios. Desta forma existiam duas cadeias interpenetrantes, sendo uma com potencial
constante e outra com potencial aleatério nao correlacionado. Os autores consideraram
o potencial da subrede peridédica como sendo €y e o potencial da sub-rede aleatéria, dada
por potenciais €,, que sao gerados aleatoriamente formando uma cadeia de Anderson.
Estes valores variavam dentro de um intervalo de [—5,5]. A largura da desordem consid-
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erada bem maior que a amplitude de hopping, uma vez que neste limite, comportamentos
transientes ocorrem em uma escala de tempo mais curta. Foi observado que a funcao de
onda nestas circunstancias é sensivel as condicoes iniciais. Um pacote de onda eletronico
inicialmente localizado em um sitio da sub-rede de Anderson nao possui contribuicoes
vinda do estado estendido, porque as amplitudes para estes estados serao nulas na sub-
rede aleatéria. Verificou-se que os estados estendidos encontram-se na cadeia diluida, ou
seja na cadeia de potenciais nao aleatérios.

A importancia de estudar sistemas bidimensionais se traduz na aplicabilidade e
experimentos que tém sido realizados com a finalidade de analisar sistemas reais. O es-
tudo do comportamento de filmes finos metalicos e mesmo de Si-MOSFET’s(metal-oxide-
semiconductor field-effect transistors)[82], sdo grandes exemplos disso. Essa referéncia
traz uma série de resultados experimentais, que mostram um comportamento metalico
abaixo de uma certa temperatura, onde a resistividade tem forte dependéncia com a tem-
peratura dp/dT > 0, comportamento que foi observado em um sistema bidimensional
acima de um certo valor de densidade eletronica critica n., que é tratada no artigo.
Abaixo da densidade eletronica critica o comportamento da resistividade sera diferente
dp/dT < 0, apresentando um comportamento tipicamente isolante. Este fatos mostram
indicios de uma transicao metal isolante em tais sistemas.

O modelo de Anderson com desordem diluida também é usado para estudar modos
vibracionais em cadeias com desordem diluida unidimensionais [83]. Neste contexto, agora
em um sistema unidimensional, tal modelo diluido é usado para estudar o comportamento
dos fonons em sistemas amorfos. Pode ser visto avancos nessa drea de estudo[84, 85, 86].
Neste problema podemos observar o transporte de energia através dos fonons, o que pode
ser feito por exemplo, calculando-se a evolucao temporal do desvio médio quadrado de
um pulso energético inicialmente localizado no material. Para este caso portanto, é usada
a mesma abordagem do modelo de Anderson diluido, quando o comportamento dinamico
de um pacote de onda é estudado. O desvio médio quadratico pode entao caracterizar o
comportamento dinamico de tais sistemas com a vantagem de nao depender das condigoes
de contorno do sistema. Na referéncia [83] é discutido por exemplo que no estudo dinamico
dos modos vibracionais, o desvio médio quadratico apresenta super-difusao quando a
decomposicao espectral do pulso inicial contém freqiiéncia baixa e, sub-difusao quando
os modos de freqiiéncia baixa sao excluidos do pulso inicial. O modelo de Anderson com
desordem diluida, usado no estudo do transporte de energia, pode ser gerado introduzindo-
se um atomo de massa constante, mg, entre atomos de uma rede desordenada, de forma
similar ao caso eletronico onde o modelo de Anderson diluido tem sitios com energia
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constante e sitios com energia aleatorio.
Voltando ao problema bidimensional, a referéncia [80] traz um estudo sobre
um sistema de elétrons nao interagentes, usando um modelo com desordem diluida. A
énfase de que o sistema é composto de elétrons nao interagentes é dada aqui devido ao
fato de que interagao entre elétrons tem sido conjecturada como um possivel mecanismo
para um comportamento metalico [87]. Na referéncia [80] foi considerado um modelo de
Anderson tight-binding, com a desordem diluida. A diluicao é feita usando a seguinte
regra para distribuir as energias nos sitios: €g, ., = 0 € €41m = €. O valor ¢ rep-
resenta um potencial aleatorio, o que significa que neste modelo aparecem linhas com
coordenada x impar aleatéria, e linhas com coordenada x par, com pontencial puro. Este
tipo de configuragio produz uma solugio do tipo ¥, = cos(nt/2)e’*™ e com energias
E = 2cos(k). Ha entdo uma banda de estados estendidos onde a condutancia é diferente
de zero. A condutancia é nula fora do centro da banda. Isso é indicio do surgimento de
uma banda de estados estendidos em torno do centro da banda, o que sugere a existéncia
de uma transicao metal-isolante. Hilke entao, trabalhou inicialmente com o comprimento
de correlagdo | = 0(descorrelacionado) e depois com [ finito. O autor considerou ainda
um sistema quase-unidimensional com uma direcao tendo um tamanho finito L para a
direcao n e infinito para a direcao m. No meio entao deste sistema foi introduzido N; im-
purezas de tamanho retangular. Depois foi calculado a condutancia do sistema usando um
método padrao de matriz de transferéncia. Foi visto portanto neste trabalho, entre out-
ros resultados o impacto das correlagoes sobre as propriedades de localizacao do sistema.
Para o caso nao puro com rede de potenciais aleatérios, o sistema exibe uma verdadeira
transicao metal-isolante. A grande flutuacao da condutéancia e o comportamento metalico
de sistemas experimentais podem ser explicados por altos valores do comprimento de cor-
relacao. Foi observado também que a condutividade é funcao do ntimero de impurezas
N; e que entao o comprimento de localizacao ¢ dado por Lg oc N 12
Muitos resultados, vém mostrando que a condicao de localizacao dos estados
eletronicos independentes da quantidade da desordem para dimensao menor ou igual a dois
pode ser violada. Mais que isso, estes sistemas tem se mostrado de grande importancia
experimental, o que os torna muito importantes no entendimento de sistemas fisicos reais.
Diante disto, comportamentos da dinamica do modelo de Anderson com dilui¢ao por sitio,
onde a desordem ¢ diluida no sistema, juntamente com sitios de potenciais puros( poten-
ciais com valor constante), podem apresentar caracteristicas interessantes com efeitos de
aplicabilidade pratica, sobretudo sistemas bidimensionais. Neste capitulo mostraremos
um estudo da influéncia de uma distribuicao de desordem diluida, nos auto-estados do
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modelo de Anderson bidimensional. Inicialmente mostraremos um pouco sobre a teoria
de matriz aleatéria, muito importante na caracterizacao do tipo de comportamento de
sistemas quanticos, quando se tem informagoes reduzidas sobre o mesmo. Dessa teoria
podemos ver as leis de distribuicao de espacamentos de niveis. De acordo com cada
matriz, podemos chegar a uma distribuicao de espacamentos de niveis correspondente.
Posteriormente veremos o modelo e os resultados obtidos para este problema.

H4 uma riqueza de evidéncias empiricas e numéricas, que sugerem universali-
dade para flutuacoes locais nas energias quanticas ou espectro das energias do sistema
que mostram caracteristicas globais. Geralmente matrizes que representam Hamiltoni-
anos produzem um mesmo espectro promovido por um mesmo grupo de transformacoes
canonicas. Em particular, a distribuigao de espagamento dos niveis P(S) toma geralmente
a forma caracteristica da classe de universalidade, definida pelo grupo canonico. O es-
pectro de sistemas quanticos simples tais como o atomo de hidrogénio e o atomo de hélio
tem sido bem entendidos usando mecanica quantica. Entretanto, a aplicacao de mecanica
quantica para alguns tipos de elementos parece ser complicado. Uma forma de estudar as
propriedades espectrais de tais sistemas é construir modelos com o minimo de informacao,
sem perder a parte fisica essencial. Este é exatamente a principal caracteristica da teoria
de matriz aleatéria, (do inglés Random Matrix Theory- RMT).

Wigner foi o primeiro a propor o uso de um ensemble de matriz aleatoria para
um complicado modelo no qual uma matriz Hamiltoniana descrevia um nicleo pesado|88].
Na teoria de matriz aleatéria, temos uma matriz quadrada H de tamanho n X n, onde
tomamos o limite no qual n — oo, onde estes elementos H,,,, podem ser obtidos de uma
distribuicao Gaussiana. Neste contexto a estatistica dos niveis de energia do sistema,
pode dizer algo sobre seu comportamento. Em geral, de acordo com a estatistica de
niveis, descrita por uma funcao de distribuicao que mede o espacamento entre niveis
eletronicos do sistema. A classe de universalidade surge como condicao de simetria no
ensemble gaussiano de matriz aleatoria. Isso corresponde, a classificar os sistemas com
quebra ou nao de simetria, com ou sem interagao de spins, que devem ser caracteristicas
da classe de universalidade na qual o sistema estiver incluso. No trato matricial, pode
haver uma invariancia em transformagoes ortogonal, unitaria ou simplética levando a
trés ensemble gaussianos de interesse: Ensamble Gaussiano Ortogonal( GOE), Ensamble
Gaussiano Unitario (GUE) ou Ensamble Gaussiano Simplético(GSE). Uma descrigao mais
detalhada sobre o assunto pode ser encontrada na referéncia Ref.[7].

A distribuigao dos espacamentos de niveis da uma idéia da universalidade, isso significa
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que em um sistema quantico, tera suas propriedades estatisticas do espectro descritas de
acordo com algumas predicoes universais e detalhes microscopicos do sistema. Resultados
experimentais e numéricos evidenciam essa universalidade[89]. Um dos sucessos da RTM
¢ justamente a predicao correta da distribuicao dos espagamentos dos niveis:

EnJrl - En

5= TAE)

(3.2)
onde as energias E,, sdo as auto-energias ordenadas e A(FE) é o espagamento médio dos
niveis.

A distribuigao dos espagamentos de niveis de energia é uma quantidade mensuravel em
experimentos, nos quais foram feitas curvas indicando a distribuicao de niveis, como o
do dtomo de hidrogénio em um campo magnético forte[90], uma molécula de NO-[91].
A figura Fig.3.1, traz uma figura que mostra a distribuicao de niveis para um atomo de
hidrogénio em um campo magnético forte. A figura traz dois ajustes para a distribuicao,
uma linha cheia representando uma distribuicao do tipo GOE e outra linha tracejada
representando uma distribuicao do tipo Poisson.

Mostraremos agora, como proceder para encontrar as fungoes de distribuicao, us-
ando uma matriz 2 x 2 para mostrar a distribuigdo dos espagamentos de niveis P(S) em
um GOE e GUE. Essa discussao estd baseado na referéncia Ref.[46]. Consideremos a
Hamiltoniana :

H:(Hll ng):<a+b l’+2y)
Hiy as r—iy a—>b )
Nesta representacao matricial a,b,x, e y sao niimeros reais. Para o caso GOE, o Hamil-
toniana ¢ real e simétrica entao y anula-se, em contrapartida para o caso GUE y # 0.

Desde que haja apenas dois autovalores associados com a matriz 2 X 2, hd apenas um
espacamento de nivel a ser considerado:

S:EQ—Elz\/b2+.T2+y2. (33)

Supondo uma distribuicao gaussiana W para as variaveis b, x e y, obtemos no caso de
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Figura 3.1: Funcao que mostra a distribuicao de espacamentos de niveis para o dtomo de
hidrogénio, a linha pontilhada é um ajuste do tipo Poisson e a linha cheia é um ajuste do
tipo GOE. Figura retirada da ref[7].

GOE:

/: /_Z dbdzW (b, 2)8(S — V% + 22)

1 .

2 drr e 226(5 —r
0 V21O ( )
271-567%
o
gse%sz, (3.4)

onde, no ultimo passo foi usado a condicao de normalizagao da fungao de probabilidade
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P(S). Aplicando o mesmo célculo para o caso de GUE, teremos:

P(S) = / / / dbdydaxW (b, z,y)6(S — /b2 + 22 + y?2)
(o) 2 1 5

= 4rx drr
0 2mo

= ﬁsae_%

g

32 2
= 225% 5 (3.5)

T2

e 22 8(S — 1)

No entanto, existem sistemas que apresentam um outro tipo de distribuicao dos
espacamentos dos niveis igualmente importante. Estes sistemas apresentam uma dis-
tribuicao do tipo exponencial dos espacamentos de niveis e é chamada de distribuicao de
Poisson. Nestes sistemas os autovalores sao descorrelacionados. Ha portanto a probabil-
idade P(S)dS de encontrar um autovalor em um intervalo [S, S + dS]. Divide-se entao
o intervalo [0, S] em N subintervalos eqiiidistantes de comprimento S/N. Desde que os
autovalores sejam descorrelacionados, a probabilidade de encontrar um autovalor entre
[S, S + dS] é entao dada por :

g\ N
P(S)dS = ]\}1_:()1[(1)0 <1 — N) as (3.6)

Onde o célculo do limite acima resulta em uma distribuicao do tipo Poisson,
P(S)=¢"", (3.7)

cujo aparecimento é comum em certos sistemas quanticos. Nosso interesse na teoria da
matriz aleatéria, reside no fato de que ela é amplamente usada para o estudo de materi-
ais desordenados, pois mostra assinaturas do comportamento do sistemal[92]. No regime
metalico, os auto-estados do sistemas sao estendidos, e as propriedades estatisticas do
seu espectro sao bem descritas pela RMT. Em particular, a distribuicao de espagamento
de niveis é bem representada por uma distribuicao do tipo Wigner da classe de sime-
tria apropriada. No regime localizado, os niveis tornam-se descorrelacionados levando a
uma distribuicao de espacamentos de niveis do tipo Poisson, e as autofungoes sao expo-
nencialmente localizadas. Dessa forma este conhecimento do comportamento da funcao

Instituto de Fisica -UFAL



3.2 Modelo de Anderson bidimensional com desordem diluida 66

distribuicao do espacamento de niveis apresentada pelo sistema, pode ser usada para o
estudo de sistemas com transicao metal-isolante.

Na préxima secao mostraremos o modelo que estudamos com desordem diluida, e
posteriormente mostraremos nossos resultados.

3.2 Modelo de Anderson bidimensional com desor-
dem diluida

No6s consideramos um Hamiltoniano de Anderson padrao, com desordem nas ener-
gias nos sitios, em uma rede regular N x N. Como estudado em alguns trabalhos[93, 94],
este Hamiltoniano tem a forma:

H=Y"eimlim><im|+tYy _(lim>< jn| + |jn><im)), (3.8)

i,m <im,jn>

onde |i,m) é um estado de Wannier localizado no sitio (7,m). A desordem ¢é introduzida
nas energias nos sitios ¢;,,,, as quais sao niameros nao correlacionados e escolhidos uni-
formemente no intervalo de [—W,W]. Em nossos célculos, nés usaremos unidades de
energia tais que o termo de hopping seja t = 1. O modelo de Anderson diluido bidimen-
sional é construido pela introducao na equagao 3.8 de uma nova distribuicao de energias
on-site definida por:

Vim, para m impar
By, para m par.

Onde v, sdo ntiimeros aleatérios escolhidos de forma uniforme no intervalo entre [—W, W].
Nés comecamos inicialmente considerando uma participacio modificada €™ e suas flu-
tuagoes. Em nossos cédlculos nés permitimos uma definicao usual da funcao de partic-

ipagao[38][P(E) = 1/(3_; |cigm) (E)|Y)], para definirmos gim).

glm = —— (3.10)

Zi(m):l |Cim)|*

onde |Citm)| = 1/ ) |Ciim|* é 0 valor da fungao de onda na linha i(m). Em geral

a participacdo, £™) mede o niimero de sitios ao longo da direcdo i(m) que participam da
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funcao de onda [38]. Outra quantidade importante que pode ser somada a esta informagao,
e que diz repeito a estrutura eletronica acima, é a condutancia. A condutancia, para
elétrons e dentro da teoria de resposta linear, em zero de temperatura, é dada pela férmula
de Kubo-Greenwood, em unidades de e*/h [95]:

G(E) = %” S alaH — Halb) 25(E — E)(E — Ey) (3.11)
a,b

Esta equacao relaciona informacoes eletronicas com propriedades elétricas do sistema. Se
h& estados estendidos, a condutancia tem um valor finito, entretanto, se apenas estados
localizados estao presentes, a condutancia é zero no limite termodinamico. A férmula
de Kubo para a condutancia, parte do principio que a condutancia pode ser dada por
G = %0’, onde ¢ é uma condutividade local, W é a area da secao cruzada e L o compri-
mento da amostra. A férmula de Kubo para condutividade pode ser vista em livros texto
como [96, 97] bem como nos artigos de Kubo e Greenwood[98, 99]. Na equagao Eq.3.11,
temos que €2 é a area do sistema, x é o operador posicao, a e b rotulam auto-estados de
energia. O termo ao quadrado representa os elementos de matriz do operador momento
em uma direcao especifica. Essa grandeza portanto, é também uma medida do grau de
localizagao da funcao de onda eletronica. Para estados localizados a velocidade média
do pacote de onda eletronico é muito pequena, logo os elementos de matriz do operador
momento, constantes na férmula de Kubo devem fazer com que a condutancia se anule
neste caso. Por outro lado para uma funcao de onda estendida a velocidade do pacote
deve ser diferente de zero, fazendo com que a condutancia também tenha um valor nao
nulo.

Podemos ainda estudar a evolucao dinamica de um pacote de onda inicialmente lo-
calizado neste modelo bidimensional diluido. Usando as amplitudes de Wannier a equacao
de Schrodinger dependente do tempo, com (A = 1) [93, 100], é dada por:

ZCT() = €mCim(t) + t(Cim—1(t) + Cim+1(t) (3.12)
+ Cicim(l) + cir1m(t)),

1 ,m=1,2,..N.

Consideremos um pacote de onda inicialmente localizado em um sitio igc = N/2,mg =
N/2, representado em t = 0 por suas auto-fungoes |®(t = 0) >= ¢;ymo(t =0) = 1. O
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3.2 Modelo de Anderson bidimensional com desordem diluida 68

conjunto de equagoes acima podem ser resolvidas numericamente pelo uso de um método
baseado na expansao de Taylor do operador evolugao temporal V (At):

(—iHAt)

i (3.13)

V(At) = exp (—iHAt) =1+ Z

=1

Onde H ¢é o Hamiltoniano. A funcdo de onda em um tempo At é dada por |®(At)) =
V(A)|®(t = 0)). O método pode ser usado recursivamente para obter fungoes de onda
em um tempo t. O calculo do produto V(At)|®(t = 0)) pode ser feito da seguinte forma:
Considere [®(t = 0)) = >, . ¢im(t = 0)],m); o operador V(At) consiste basicamente de

uma soma de poténcias do operador H. Precisamos entdo, calcular H' . |i,m) onde

zm zm

¢ = Cim(t = 0). Através da definicio do Hamiltoniano e da equacao de Schrodinger

podemos definir que H'Y~, ), [i,m) =3, ci,.li,m) onde
cil’m = ei,mcgm + t(c?jmf1 + c?ymﬂ + 0?71,m + cgﬂym), i,m=1,2,...N. (3.14)

. l 0 . . l .
Portanto, podemos definir um produto geral H' »; ¢}, li,m) = >, ¢ .|i,m) e calcular
os coeficientes ¢l = através da formula :

! -1 -1 S

Cim = €imCim +1(Cin 1+sz+1+cz 1m—i—cl+1m) i,m=1,2,..N. (3.15)
Apéds ter resolvido a equacgao de Schrodinger calculamos trés grandezas, usadas como
ferramentas para caracterizar o comportamento dinamico do sistema. Estas grandezas
sao definidas como:

) = /S (1 — m0)2ei (1),

(3.16)
= \/ngzl(i — i0)2|0i,m<t)|2'

Nestas equagoes, a grandeza o,,(t), é o alargamento médio na diregdo m (perpen-
dicular a diregao de dilui¢ao) e o;(t), representa o alargamento médio na diregao i (dire¢ao
da diluigao).

Um dos objetivos principais deste trabalho é estudar os efeitos da desordem diluida
bidimensional na estatistica de espagcamento de niveis. Para sistemas bidimensionais com
desordem nao correlacionada todos os auto-estados sao localizados e a distribuicao dos
espagamentos de niveis é do tipo lei de Poisson P(s) o< exp (—s) onde s é o espagamento
de niveis em unidades de espagamento médio, ja previamente definida em 3.2. Em con-
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trapartida, modelos com auto-funcoes deslocalizadas, tém seus espacamentos de niveis de
energia caracterizados pela férmula de Wigner P(s) o< sexp (—C's?).

Em geometrias tridimensionais, na transicaio de Anderson uma nova classe de
universalidade com uma estatistica critica intermediaria entre Wigner e Poisson tem
sido sugerida como uma conseqiiéncia da multifractalidade de fungdes de onda P(s)
sexp (—C's*)[101]. Aqui, para obter a distribui¢do de espagamento de niveis, foi us-
ada uma janela de energia préxima do centro da banda (—1,1). A distribuicdo dos
espacamentos de niveis foi calculada usando N x N = 100 x 100 = 10000 sitios sobre 1000
realizacoes de desordem distintas.

3.3 Resultados

Nesta secao vamos apresentar nossos resultados sobre as propriedades de transporte
eletronico bem como as propriedades espectrais em sistemas bidimensionais com des-
ordem diluida. O operador Hamiltoniano (eq. 3.8) foi diagonalizado utilizando rotinas
da biblioteca LAPACK. Aplicamos o formalismo de diagonalizacao em sistemas com até
10000 sitios. Vamos iniciar apresentando os resultados para funcoes de participacao. A
figura Fig.3.2(a) mostra a fungoes de participacao na diregao da dilui¢ao escalada (&;/N)
calculada para sistemas com N x N = 40 x 40 até N x N = 100 x 100 sitios e W = 5.
Para cada tamanho de rede o nimero de realizagoes foi escolhido de maneira a manter
o ntimero de auto-estados calculados, aproximadamente 10°, constante. Desta forma a
barra de erros dos dados ¢ aproximadamente do tamanho dos simbolos. Para energias
dentro do intervalo [—2,2] , o que pode ser observado é que a funcao participagao na es-
cala (§;/N) permanece constante quando N cresce. Este resultado sugere que, os modos
com energia dentro deste intervalo sao completamente estendidos na direcao da diluicao.
Quando a energia se afasta do centro da banda a funcao de participagao nao depende
do tamanho do sistema, o que é uma assinatura de estados localizados. Ja na figura
3.2(b), mostramos a participagao na dire¢do perpendicular a diluigao escalada(&,,/N). O
grafico mostra que a funcao participacao escalada diminui quando o tamanho do sistema
N, cresce. Este resultado sugere que nesta direcao os modos eletronicos sao localizados.
No grafico 3.3, mostramos a condutancia calculada usando a féormula de Kubo
dada pela Eq.3.11. A condutancia, foi outra grandeza que calculamos, uma vez que ela
auxilia no mapeamento de estados estendidos e localizados. Condutancia finita indica
estados estendidos e uma condutancia que tende a zero sugere estados localizados, como
comentado anteriormente. Para obter a condutancia, diagonalizamos sistemas com N X

Instituto de Fisica -UFAL



3.3 Resultados 70

0.7— . 0.3
L a) ]
0.6 1 025
0.5 b A
- L oonma0 ¥ 1 %2
— 04F =5 N=60 12
< N=80 { Sg015
W 0.3 24— N=100 Y
i ] o1
01- 0.05
0z ' ' 04

Figura 3.2: (a)Func@o participagao escalada & /N em fungao da energia. Essa fungao
mede a participagao calculada na direcao de diluicao 7. No centro da banda esta fungao
independe do tamanho da rede (b) Fungao participacao &,,/N em funcao da energia. Essa
funcao mede a participacao calculada na direcao perpendicular a diluicao. No centro da
banda esta funcao tende a zero quando N diverge.

N =40 x 40 até N x N = 100 x 100 sitios, W = 5 e 500 amostras. Na figura 3.3(a)
mostramos a condutancia G; na direcao da dilui¢ao versus energia e na figura 3.3(b) a
condutancia GG, calculada na direcao perpendicular. Na direcao da diluigao a condutancia
cresce com N enquanto que na direcao perpendicular a condutancia, além de ser uma
ordem de grandeza menor, nao tem nenhuma sensibilidade a mudangas no tamanho do
sistema. Este resultados corroboram os resultados encontrados através do calculo da
participagao, em torno do centro da banda existem estados estendidos ao longo das linhas
de diluicao da desordem. Em linhas gerais, a existéncia de uma fase metalica em sistemas
de baixa dimensionalidade com desordem diluida, foi previsto por Hilke [80] através de
métodos analiticos e usando um formalismo numérico de Matriz de transferéncia.

Vamos agora apresentar um estudo sobre os efeitos desta fase metdlica na dinamica
eletronica. Vamos aplicar o formalismo de integracao numérica da equagao de Schrodinger
dependente do tempo até a ordem ng = 20 e At = 0.05. A conservacao da norma da funcao
de onda foi obtida com precisao [1 =3, |cim|*] << 107%. Resolvemos a equagao usando
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Figura 3.3: (a)condutancia G; na diregdo da dilui¢do versus energia e (b) condutancia
G, calculada na direcao perpendicular. Condutancia obtida através da formula de Kubo
em sistemas com N x N = 40 x 40 até N x N = 100 x 100 sitios e W = 5. Em torno
do centro da banda a condutancia direcao da diluicao cresce com o tamanho do sistema
sugerindo uma condutancia macroscopica no limite termodinamico. A condutancia G,,
permanece constante quando N cresce.

uma rede com 1000 x 1000 sitios, W = 20 e uma condigao inicial tipo funcao delta (¢;,, =
i.ioOm.me ). Entretanto o sitio inicial (ig,mg) onde é localizado inicialmente o elétron foi
escolhido de dois tipos: pertencente a rede diluida (chamado de tipo D) e pertencente a
rede aleatério (chamado de tipo A). Recentemente foi mostrado que a dinamica eletronica
em sistemas unidimensionais com desordem diluida é fortemente dependente da posicao
inicial do pacote eletronico [81]. A fig. 3.4(a) apresenta o alargamento médio do pacote
eletronico na diregao da diluigao ;(t) versus tempo calculado usando 4000 x 4000 sitios e
W = 5. Observe que, mesmo para uma desordem intensa (maior que a largura da banda
de estados permitidos em sistemas 2d) obtemos uma dinamica super-difusiva na diregao
da diluicao (o;(t) oc t%7) independente da posicao inicial do pacote eletronico inicial.
No caso da dinamica partindo da rede desordenada (condicao inicial tipo A) observamos
que o coeficiente de difusao Cy (definido por Cy = ;(t)/t%™ ) é menor do que no caso
da dinamica partindo partindo da rede diluida (condicdo inicial tipo D). Os estados
estendidos presentes em modelos com desordem diluida sao distribuidos na subrede diluida
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Figura 3.4: (a)Alargamento médio do pacote eletronico na diregao da dilui¢do o;(t) versus
tempo. (b)Alargamento médio na diregao perpendicular a diluigdo o,,(t) versus tempo.
Nos dois casos utilizamos uma condic@o inicial tipo funcao delta (¢;m = 0iig0mmy). O
sitio inicial (ig, mg) foi escolhido de dois tipos: pertencente a rede diluida (chamado de
tipo D) e pertencente a rede aleatdria (chamado de tipo A).

tendo praticamente nenhuma componente na subrede desordenada. Portanto, a condicao
inicial totalmente localizada na sub-rede desordenada tem uma quantidade menor de
modos estendidos, isto explica o coeficiente de difusdo menor. Na fig.3.4(b) calculamos,
usando o mesmo sistema do caso (a), o alargamento médio na dire¢do perpendicular a
dilui¢do 0,,(t). Observe que a dinamica é muito mais lenta (abaixo do difusivo normal).

Realizamos também um estudo estatistico do espacamento de niveis em sistemas
bidimensionais com desordem diluida. A caracterizacao da estatistica dos niveis em sis-
temas com desordem correlacionada consiste em um tema pouco explorado. Em particu-
lar, para sistemas com correlacoes locais na desordem como a diluicao apresentada aqui, as
propriedades espectrais sao totalmente desconhecidas. Verificando o formalismo numérico
utilizado neste trabalho, obtemos a estatistica dos niveis para modelo de Anderson bidi-
mensional com desordem nao correlacionada, cujo resultado é conhecido. Para sistemas
bidimensionais com desordem nao correlacionada todos os auto-estados estao localizados
e a distribui¢ao dos espacamentos de niveis é do tipo lei de Poisson P(s) o< exp (—s) onde
s é o espacamento de niveis em unidades de espacamento médio. A figura 3.5 mostra a
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Figura 3.5: Distribuicao dos espagamentos para sistemas bidimensionais com desordem
nao correlacionada. Dados obtidos diagonalizando um hamiltoniano para um sistema com
N x N =100 x 100 = 10000 sitios e 1000 realizacoes de desordem distintas. Utilizamos
uma janela de energia préxima do centro da banda (—1,1). Os resultados sugerem a usual
Lei de Poisson P(s) o exp (—s).

usual Lei de Poisson P(s) o exp (—s) para sistemas bidimensionais com desordem nao
correlacionada. A distribuicao dos espagamentos de niveis foi obtida diagonalizando um
hamiltoniano para um sistema com N x N = 100 x 100 = 10000 sitios e 1000 real-
izagoes de desordem distintas. Utilizamos uma janela de energia proxima do centro da
banda (—1,1). Na figura 3.6 apresentamos os dados da distribui¢ado dos espagamentos
de niveis para sistemas bidimensionais com desordem diluida. Aplicamos o procedimento
de diagonalizacao numérica em sistemas com N x N = 100 x 100 = 10000 sitios, 1000
realizagoes de desordem distintas e W = 5 (fig. 3.6(a)) e W = 10 (fig. 3.6(b)). No-
vamente utilizamos uma janela de energia préxima do centro da banda (—1,1). Para
o valor W = 5 obtemos aproximadamente a distribuicao de Wigner, com um ajuste de
curva P(s) = agsexp (—ay5™). Os coeficientes para este ajuste sdao: ag = 1.71,a; = 0.91
as = 1.8. Para a distribuicao de Wigner teriamos a; = 2. Entretanto para W = 10 nossos
resultados indicam um desvio da distribuicao de Wigner. Para este nivel de desordem
apresentado na figura 3.6(b) nosso melhor ajuste foi P(s) = bysexp (—bys*), com coefi-
cientes by = 2.27, by = 1.28 e by = 1.41. Para desordem intensa (W — oo) a banda de
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estados estendidos em torno do centro da banda desaparece. Em diversos sistemas com
desordem correlacionada, foi mostrado que a banda de estados estendidos induzida por
correlagoes na desordem é fortemente dependente da largura da distribuicao de desordem.
Portanto, quando W — o0, a distribuicao da desordem parece convergir para a usual lei
de Poisson.

A figura 3.7, reforca a conjectura de que o aumento na largura da distribuicao da
desordem faca com que a distribuicao dos espagcamentos de niveis se torne uma distribuicao
do tipo lei de Poisson. Neste grafico mostramos além das distribuicoes para W = 5 e
W = 10, ja comentadas, mostramos a curva para W = 20 que tem o mesmo ajuste
P(s) = cosexp (—c15). Para o caso W = 20, os coeficientes do ajuste sdo ¢y = 3.49,
c1 = 1.83 e by = 1.05. Vemos com este grafico que a medida que a largura da banda
aumenta o expoente de s dentro da exponencial para cada ajuste, as,by € ¢y diminui,
parecendo convergir para uma lei tipo Poisson.
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Figura 3.6: A distribuicao dos espacamentos de niveis para sistemas bidimensionais com
desordem diluida. Dados obtidos através de diagonalizagao numérica em sistemas com
N x N =100 x 100 = 10000 sitios, 1000 realizagdes de desordem distintas e W =5 (fig.
3.6(a)) e W = 10 (fig. 3.6(b)). Para grau de desordem intermedidria W = 5 obtemos
a distribuicao de Wigner P(s) o< sexp (—Cs?). Quando W obtemos uma distribuigao
intermedidria entre a Lei de Poisson e a Lei de Wigner P(s) o s?exp (—C's?). Nossos
resultados sugerem que quando W — oo a distribui¢ao de desordem deve convergir para
a usual lei de Poisson ou seja, o sistema se torna totalmente isolante.
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Figura 3.7: Distribuicao dos espagamentos dos niveis para o modelo de Anderson com
desordem diluida. O gréfico mostra valores diferentes para a distribuicao da desordem
e seu respectivo ajuste segundo a equacao P(s) = Agsexp (—A;s4?). Para cada largura
os coeficientes assumem valores diferentes no ajuste. Pelos graficos e pelos valores dos
coeficientes, a distribuicao parece tender a uma lei do tipo Poisson, a medida que W
cresce.
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Capitulo 4

Conclusao

Nos ultimos anos, muitos trabalhos vém contrariando o estudo estabelecido por
Anderson na década de cinqiienta. O trabalho de Anderson mostrava que a natureza dos
estados eletronicos em sistemas desordenados de baixa dimensionalidade eram localizados.
No modelo de Anderson os potencias nos sitios eram potenciais aleatérios, e para um sis-
tema tridimensional uma desordem fraca faria com que os estados fossem estendidos. Uma
desordem forte ao contrario, faria com que os estados fossem localizados. Para um grau
de localizacao intermedidario, o sistema poderia apresentar uma transicao metal-isolante.
Com o passar do tempo, muitos trabalhos mostraram a violacao da teoria de escala para
a transicao de Anderson. A incorporacao de correlagoes na distribuicao da desordem foi
capaz de gerar estados estendidos em sistemas unidimensionais. Estes estudos tem se
mostrado de grande valia no entendimento das propriedades de transporte em materiais
amorfos. Os trabalhos tedricos nesta drea vém sendo confirmados por trabalhos experi-
mentais, o que tem contribuido para consolidagao dos resultados teéricos e aumentando a
aplicabilidade pratica dos resultados obtidos. Efeitos de carater nao-linear também vém
sendo amplamente considerados. Nao-linearidade é outro ingrediente importante a ser
considerado no estudo de materiais, pois incorpora a modelagem do sistema, interagoes
reais. A interacao elétron-fonon, que resulta em um termo nao-linear na equacao dinamica
do sistema, representa a influéncia direta das vibracoes da rede na dinamica do pacote de
onda eletronico.

Neste trabalho, apresentamos portanto dois problemas que trazem a desordem e a nao-
linearidade como fontes de localizacao da funcao de onda eletronica, ambos os temas estao
em evidéncia no ambito cientifico.

No capitulo dois, trazemos um estudo da dinamica de um pacote de onda eletronico

7



78

em uma cadeia com interacao elétron-fonon nao-adiabética. A interacao elétron-fonon foi
levada em consideracao na equacao de Schrodinger dependente do tempo, com um tempo
de retardo embutido no termo nao-linear. No limite de uma acoplamento adiabatico, o
fenomeno de auto-aprisionamento ocorre quando o parametro de nao-linearidade ultra-
passa um valor critico da ordem da largura da banda. Consideramos entao, o problema
de um elétron se movendo em uma cadeia sob a influéncia de uma nao-linearidade com
um retardo, o qual efetivamente incorpora efeitos de uma interagao elétron-fonon nao-
adiabatica. No caso de um sistema que exibe resposta instantanea a presenca da nao-
linearidade, o sistema apresenta uma transicao de estados estendidos para o regime de
auto-aprisionamento. Para este caso o comprimento de nao-linearidade critica é tipica-
mente de y = 3.5. No entanto nds encontramos que para o caso de tempos longos de
retardo, o auto-aprisionamento surge apenas para nao-linearidades muito fortes. Como
uma conseqiiéncia, o transporte eletronico retém sua caracteristica metalica respondendo
fracamente ao meio. De outro modo, nés reportamos que o ponto de transicao para auto-
aprisionamento em regime de resposta nao-linear rapida tem um comportamento bem
diferente, com auto-aprisionamento ocorrendo em valores mais baixos da nao-linearidade
critica tipica do meio de resposta instantanea. Para nao-linearidades criticas finitas abaixo
do valor critico adiabatico, um pequeno tempo de retardo pode promover a estabilizacao
do auto-aprisionamento. Um segundo comportamento para a transicao surge em tem-
pos de atraso longos, acima dos quais o pacote e onda torna-se novamente deslocalizado.
Os resultados deste trabalho estao publicados em uma importante revista de circulacao
internacional [102].

No capitulo trés, estudamos um sistema bidimensional com desordem diluida, neste
trabalho analisamos suas propriedades espectrais e de transporte. O sistema é composto
de duas subredes, sendo uma pura e outra com potenciais aleatérios, constituindo poten-
cias de Anderson. O pacote de onda era inicialmente localizado, e sob estas condigoes
foi resolvido numericamente a equacao que descreve a dinamica do sistema usando um
método baseado na expansao de Taylor. Observamos com os resultados para a fungao
participagao na direcao da diluicao que, no centro da banda a funcao permanece con-
stante independentemente do tamanho do sistema. O que sugere que nessa direcao os
estados sao estendidos. Fora do centro da banda a participagao ja nao é mais constante
para cada tamanho N, o que sugere estados localizados. A condutancia, na direcao da
diluicao cresce com o tamanho do sistema, fato que estd em concordancia com os resul-
tados obtidos para a participacao na direcao da diluicao. Na outra direcao, o valor da
condutancia ¢ indiferente ao tamanho do sistema. Para estes dois resultados observamos

Instituto de Fisica -UFAL



79

claramente que temos estados estendidos na direcao da diluicao no centro da banda. Na
parte dinamica foi observado que a condic¢ao inicial pode influenciar no espalhamento do
pacote de onda. O coeficiente de difusao, é maior se o pacote de onda estiver inicialmente
em um sitio da rede diluida.
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