UNIVERSIDADE FEDERAL DE ALAGOAS
INSTITUTO DE FISICA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

MANOEL PEREIRA DA SILVA JUNIOR

PERCOLACAO QUANTICA EM CADEIAS DILUIDAS COM ACOPLAMENTOS DE
LONGO ALCANCE

MACEIO
2008



MANOEL PEREIRA DA SILVA JUNIOR

PERCOLACAO QUANTICA EM CADEIAS DILUIDAS COM ACOPLAMENTOS DE
LONGO ALCANCE

Dissertacdo apresentada ao Programa de Pds-Graduacdo em
Fisica da Universidade Federal de Alagoas como requisito
parcial a obtencdo do titulo de Mestre em Fisica.

Orientador: Prof. Dr. Francisco Anacleto Barros Fidélis de Moura

Co-orientador: Prof. Dr. Marcelo Leite Lyra

MACEIO
2008



Catalogacéao na fonte
Universidade Federal de Alagoas
Biblioteca Central

Divisdo de Tratamento Técnico
Bibliotecaria Responsavel: Helena Cristina Pimentel do Vale

S586p  Silva Junior, Manoel Pereira da.
Percolacéo quantica em cadeias diluidas com acoplamentos de longo-alcance /
Manoel Pereira da Silva Janior, 2008.
50 f.

Orientador: Francisco Anacleto Barros Fidélis de Moura.

Dissertacdo (mestrado em Fisica da Matéria Condensada) — Universidade
Federal de Alagoas. Instituto de Fisica. Macei6, 2008.

Bibliografia: f. 46-50.

1. Percolagdo quéntica. 2. Cadeias diluidas. I. Titulo.

CDU: 530.145.3




Universidade Federal de Alagoas
Instituto de Fisica

Programa de Pas Graduagao em Fisica

]
BR 104 km 14. Campus A.C. Simdes
Cidade Universitaria
Tabuleiro dos Martins
57072-970 Maceio - AL. Brasil
FONE : (82) 3214-1423/FAX 3214-1645

PARECER DA BANCA EXAMINADORA DE DEFESA DE
DISSERTAGAO DE MESTRADO

“Percolacao Quantica em Cadeias diluidas com
Acoplamentos de Longo Alcance”

por

Manoel Pereira da Silva Junicr

A Banca Examinadora composta pelos professores Francisco Anacleto Barros Fidelis de
Moura (orientador), da Universidade Federal de Alagoas, Iram Marcelo Gléria, do Instituto de
Fisica da Universidade Federal de Alagoas e Samuel Silva de Albuquerque, da Universidade

Federal de Alagoas/Pdlo Arapiraca, consideram o candidato aprovado com grau ©

Maceio, 14 de marco de 2008

[Ycu(m (e/'» on{c ‘Uw

Prof. Francisc Anac eto Barros l‘-’“rdells de Moura U

///

/ r of Lﬁ‘/A m Marc‘,eqé)@"éﬁ/ 7

= e //, /.

o A

Prof. mue}énva de Albuquerque




i

AGRADECIMENTOS

Meus sinceros agradecimentos a todos que tornaram possivel a conclusao de mais
uma etapa em minha vida académica. Em especial, agradeco ao meu orientador, Prof.
Francisco A.B. Fidelis de Moura e Ao Prof. Marcelo L. Lyra pelo acompanhamento e
pela paciéncia e conhecimento desprendida a mim durante toda a realizagao deste traba-

lho.

Agradeco a todos os professores e funcionarios do Instituto de Fisica que contribui-
ram com minha formacao académica. Em especial, Aos Profs. Iram M. Gléria, Dilson P.
Caetano, Francisco A.B. Fidelis de Moura e Prof. Marcelo L. Lyra, pelas aulas ministra-

das durante o curso de mestrado.

Aos professores do CEFET-AL, em especial, aos Professores Fdnaldo Tendrio e
Carlos Argolo, que com suas amizades, prestatividade e com seus grandes conhecimentos

muito contribuiram com o inicio de minha vida profissional.

Aos amigos que conquistei durante estes anos no IF, obrigado pelos momentos de
descontracao, e pela ajuda nas horas dificies, tenho a todos muita estima. Em particular,
agradeco aos meus grandes amigos, Cirero Rita, André de moura, Caio Faustino, Be-
ethoven dos Santos, Jorge Luis, Thais Freitas, Askery Alexandre e Samuel Albuquerque,

pessoas estas que hoje fazem parte de minha vida.

Aos meus familiares que vem me apoiando durante toda mimha vida e que também
fazem parte desta conquista, meu muito obrigado por toda a forca oferecida a mim, que

continuemos juntos seja nos bons ou nos maus momentos, e que possamos passar aque-

Instituto de Fisica - UFAL



il

les velhos fins de semana juntos com nossos amigos do bom Jacintinho, nos divertindo e

aprendendo que humildade ¢ super importante pra se viver bem.

A minha querida Célia, por todo carinho e compreensao, e também por sua enorme

paciéncia. A vocé, meus agradecimentos especiais e todo meu amor.

Ao meus pais, Manoel e Marineide e minha irma, Manoelle, por todo o amor e

todo apodio dado a mim em todas as etapas de minha vida. Sou eternamente grato.

Ao CNPq e Fapeal pelo apdio financeiro dado a mim durante minha graduacao.

Agradeco a CAPES pelo apoio finaceiro que possibiltou a continuidade de meus estudos.

Em Especial, agradeco a DEUS por esta oportunidade.

Instituto de Fisica - UFAL



v

Resumo

Sistemas de um elétron com desordem nao correlacionadas apresentam autoestados de
energia exponencialmente localizados para qualquer grau de desordem e para dimensoes
d < 2. Entretanto, uma série de recentes estudos tém mostrado que a presenca de correla-
coes de longo alcance sobre a distribuicao de desordem ou acoplamentos de longo-alcance
pode estabilizar estados extendidos em sistemas de baixa dimensionalidade. Nesta disser-
tacao nos investigaremos o problema de percolacao quantica em sistemas unidimensionais
com acoplamentos de longo-alcance cuja probabilidade de ocorréncia de uma ligacao entre
sftios separados por uma distancia r decai com p(r) = 1/r'*?. Neste trabalho concentrare-
mos nossa atencao no intervalo 0 < o < 1, visto que para o > 1 este modelo se comporta
como os modelos de acoplamentos de curto-alcance visto na literatura. Utilizando um
formalismo de diagonalizacao exata, computamos os autoestados de energia, estimamos a
largura espacial destes estados e calculamos a densidade de estados (DOS). Analisamos
o espalhamento de um pacote de onda inicialmente localizado, aprensentado o nimero
de participacao dependente do tempo, bem como, a probabilidade de retorno. Nossos
resultados mostra a existéncia de uma fase de estados estendidos. Através da andlise da
flutuacao do nimero de participacao em cadeias de tamanho finito constatamos que existe
uma transicao de percolagao quantica para o expoente de decaimento o. = 0,68, onde
abaixo deste valor os estados sao verdadeiramente estendidos. Este valor é maior do que
os obtidos na literatura para o surgimento de estados estendidos em modelos de Anderson
unidimensional com acoplamentos de longo-alcance com decaimento tipo lei de poténcia.
Assim nao ha uma ligacao direta entre as transicoes de Anderson e de percolacao quantica

em cadeias com acoplamentos de longo alcance.
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Abstract

The one-eectron systems with an uncorrelated disorder distribution that do present expo-
nentially localized for any degree of disorder and for dimensionsd < 2. In recent years,
several studies showed that the presence of long-range correlations in the disorder distri-
buition or long-range coupling can stabilize delocalized states. In this master degree thesis,
we analize the quantum percolation phenomena in power-law diluted chains for which the
probability of occurrence of a bond between sites separated by a distance r decays as
p(r) = 1/r'*?. Using an exact diagonalization scheme on finite chains, we compute the
eigenstates, the participation number and density of states. We analize the spreading of
an initially localized wave-packet,the time dependent participation number as well as the
return probability. Our results show the existence of a phase of extended states. By consi-
dering the scale invariance of the fluctuations of the participation number at the Anderson
transition, we obtained that extended states emerges for o < 0.68. This limiting value
is larger than the one reported in the literature for the emergence of extended states in
one-dimensional Anderson models with power-law decaying couplings. Therefore, the pre-
sent results indicate that there is not link between the quantum percolation and Anderson

transition in chains wirh long-ramge coupling
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Capitulo 1

Introducao as propriedades de

transporte eletronico em solidos

1.1 Introducao

A maioria dos modelos relacionados a sélidos se baseia em sblidos com arranjos
estruturais ordenados, simetria translacional. Em geral, as formulagoes da Mecanica Es-
tatistica e da Mecanica Quantica prediz, que quasi-particulas e excitacoes coletivas, como
por exemplo elétrons, fonos e magnos, em modelos com simetria translacional, sejam des-
critas através de uma funcao de onda estendida por todo o sistema.

Entretanto, grande parte dos so6lidos reais, seja os naturais ou criados em labo-
ratérios, nao possuem uma estrutura cristalina perfeita. Quando um sistema tem sua
estrutura cristalina quebrada, dizemos que este sistema é desordenado. Um sistema desor-
denado pode ser classificado como: sistema de desordem estrutural, quando os &tomos do
sistema sao distribuidos de forma aleatoria, sem arranjo espacial; e sistema de desordem

composicional, quando impurezas, fons ou sitios vazios ocupam de forma aleatéria os pon-
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tos de uma rede cristalina. Em geral, a desordem em solidos reais pode ser causada por
impurezas, distor¢oes na rede, deslocacoes na estrutura cristalina, etc. Sistemas desor-
denados possuem propriedades fisicas distintas das previstas para os sistemas cristalinos.
Um exemplo disto é o modelo de Bloch que prevé a auséncia de resisténcia elétrica para
cristais perfeitos, diferentemente do encontrado para solidos reais. Por volta de 1958, P.
W. Anderson|[1] introduziu um modelo que ajudava a entender a influéncia da desordem
nas fungoes de onda eletronica. Originalmente, tal modelo considerava apenas os elétrons
movendo-se sobre a influéncia de um potencial aleatorio devido a desordem no meio. De
forma suscinta, Anderson mostrou que graus de desordem fortes induz a localizagao das
funcoes de onda eletronicas, ou seja, as funcoes de onda fica restrita a uma regiao finita da
rede, tornado o material isolante. No entanto, para graus de desordem fracas as funcgoes
de onda eletronicas se estende pela rede, tendo este um comportamento metélico. Para
graus de desordem intermediarios, pode haver mudanga do estado estendido para o estado
localizado, o que chamamos de transicao metal-isolante ou transicao de Anderson.

O modelo de Anderson prevé que em sistemas com dimensao d < 2 todos os estados
eletronicos sao localizados|2|, independente do grau da desordem. Contudo, nas tltimas
décadas uma série de trabalhos tem sido apresentados, nos quais correlacoes de curto e
longo-alcance na distribuigao da desordem|3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15] induz
transicoes de Anderson mesmo em sistemas de baixa dimensionalidade. Este comporta-
mento em sistemas de baixa dimensionalidade, vem motivando o estudo de sistemas com
desordem correlacionadas em outras areas de conhecimento, como por exemplo, a conjec-
tura de que correlacoes de longo-alcance sejam responsaveis pelo transporte eletréonico no
DNA.[16]

Atualmente, devido as melhoras na tecnologia de manufaturacao de soélidos em

escala nanoscopica, é possivel fabricar materiais em que uma ou mais dimensoes sao con-
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1.2 Sistema sem Desordem: Modelo de Bloch 3

finadas de tal maneira que os graus de liberdade transversais encontram-se congelados em
baixas temperaturas|17|. Isto faz com que sistemas de baixa dimensionalidade deixem de
ser problemas de interesse puramente académico para se tornarem sistemas fisicamentes
realizaveis.

Esta Dissertagao tem como objetivo estudar o problema da percolacao quantica de
um elétron em uma cadeia com desordem correlacionada. Este trabalho esta organizado
da seguinte forma: no restante deste capitulo, faremos uma revisao teérica sobre as pro-
priedades de transporte eletronico em solidos cristalinos e com desordem, com o objetivo
de apresentar o contexto cientifico no qual esta dissertacao se insere. No segundo capitulo,
estudaremos o problema da percolacao quantica com ligacoes de longo-alcance, buscando
entender como as correlagoes influéncia na dinamica das fungoes de onda eletronica. No
terceiro capitulo, apresentaremos nossas conclusoes bem como perspectiva para futuros

estudos.

1.2 Sistema sem Desordem: Modelo de Bloch

Grande parte dos estudos em fisica do estado solido sao realizados levando-se em
conta as quasi-particulas ou excitacoes coletivas em cristais. O interesse dos fisicos por
esta drea aumentou consideravelmente apds a descoberta da difracao por raios X por W.L.
Bragg em 1913, tornando possivel a comprovacao de vérios calculos e previsoes tedricas
simples sobre propriedades cristalinas, tal como, o parametro de rede, ou espacamento
atomico médio.

Um cristal ideal ¢ construido por uma repeticao espacial, em escala atomica, de
unidades estruturalmente idénticas, células unitarias. Podendo esta unidade ser composta

por um ou mais atomos, sendo de um tnico elemento ou nao. A estrutura de todos cristais
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1.2 Sistema sem Desordem: Modelo de Bloch 4

sao descritas em termos de uma rede periédica, comumente chamada de rede de Bravais,
com um grupo de atomos fixados em cada ponto da rede. A relagao logica para a formacao

de uma estrutura cristalina pode ser escrita por

L J L L J L L
L L J L L J L J
L L L L J L
L L L L L
(a) Rede
®

(b) Base, contendo 2 ions

(¢) Estrutura cristalina

Figura 1.1: Construcao de um cristal. Em (a) temos uma rede periodica, que adicionada a uma
base (b), forma-se uma estrutura cristalina (c).

Instituto de Fisica - UFAL



1.2 Sistema sem Desordem: Modelo de Bloch 5

Rede Periddica + Base = Estrutura Cristalina (1.1)

Toda base de um cristal correspondente a cada ponto da rede, sao idénticos em com-
posi¢do arranjo e orientacdo. A figura (1.1) mostra a formagao de um cristal adicionando

uma base aos pontos de uma rede periddica.

1.2.1 Modelo de Bloch

O problema de életrons em um so6lido é de dificil tratamento teérico, pois em prin-
cipio, consiste de um problema de muitos corpos interagentes. O estudo completo deste
problema deve levar em conta as interacoes elétron-elétron e elétron-ion. Contudo, se uti-
lizarmos uma aproximacao de elétrons independentes em uma rede cristalina, a interacao
elétron-ions pode ser representada por um életron em um potencial ionico efetivo U(r).
Considerando que os ions estao dispostos em uma rede periddica, podemos supor que o

potencial U(r) também é periodico e com a mesma periodicidade da rede, ou seja:

Ur)=U(r+R) (1.2)

onde R é um vetor da rede periddica subjascente ao cristal. Um tipico potencial cristalino
¢ mostrado na figura (1.2)

Devemos levar em consideracao que a ordem dos espacamentos atomicos, ou seja,
a ordem de grandeza de R, é de 10~® c¢m, ou seja, da ordem de um tipico comprimento
de onda de De Broglie. Com isso, devemos utilizar conceitos quanticos na anélise deste
problema.

Utilizando o potencial introduzido na equagao (1.2), a equagao de Schrodinger para

Instituto de Fisica - UFAL



1.2 Sistema sem Desordem: Modelo de Bloch 6
T_-I
f lons
E — - = l,;'.—"_\‘._.—\"‘.f =
AY \ [ —\Tf [ \/
Figura 1.2: Padréo tipico de um potecial cristalino unidimensional
um elétron se torna:
h? 9
— V() + U)(r) = e(x) (1.3

Quando o potencial U(r) é nulo, temos a equagao de Schrodinger para o elétron livre. Os

elétrons independentes que obedecem a equacao de Schrodinger com potencial periddico é

chamado de elétron de Bloch.

Uma importante propriedade dos estados estacionarios dos elétrons de Bloch, é

que as solucoes da equacao de Schrodinger sao dadas na forma de ondas planas com a

periodicidade do cristal. Como segue:

Unie(r) = € U (1)
onde
Unk(r + R) = tyi (1)

para qualquer R da rede de Bravais.

(1.5)
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1.3 Sistemas Desordenados 7

Esta propriedade é conhecida como teorema de Bloch[22] e as fungdes ux(r) sao
chamadas de funcoes de Bloch. Os valores dos vetores de onda k sao determinados pelas
condi¢oes de contorno imposta ao problema, tendo propriedades semelhantes ao vetor de
onda k do modelo do elétron livre. O teorema de Bloch também pode ser escrito na

seguinte forma alternativa:
Y(r+R) = e “Fo(r) (1.6)

Nos cristais perfeitos, as funcoes de onda, ou fungoes de Bloch, se estende por toda
a rede, e devido ao cardter periddico, o elétron tem igual probabilidade, nao nula, de estar
em qualquer posicao da rede. Portanto os elétrons podem mover-se livremente pelo sélido,
caracterizando uma fase metélica.

Entretanto, como ja foi dito anteriormente, a estrutura cristalina de solidos reais
nao é perfeita. Assim, temos que levar em consideracao a desordem de sua estrutura para
se obter resultados mais realistas. Um dos modelos que leva em consideracao os efeitos da

desordem é o modelo Anderson.

1.3 Sistemas Desordenados

Grande parte dos solidos naturais, e até os produzidos em laboratorio, possuem
defeitos que destroem a invariancia translacional. A nao consideracao desses defeitos em
alguns modelos teodricos, resulta em previsoes erroneas de algumas propriedades fisicas.

Em 1958, P.W. Anderson introduziu um modelo em que a dinamica quéantico-
mecanica de certas entidades (magnos ou eletétrons, por exemplo) de sistemas desordena-
dos era descrita, nao em termos da temperatura, e sim através de saltos quanticos, hopping,

entre sitios da rede. Com este modelo Anderson mostrou que, na presenca de desordem,

Instituto de Fisica - UFAL



1.3 Sistemas Desordenados 8

a natureza da funcao de onda pode mudar de estendida, como as ondas de Bloch, para
localizada.

Para entender melhor o papel da desordem, consideremos o modelo de Bloch com
potencial periodico nulo (U(r) = 0), ou seja, um elétron livre. Ao introduzirmos uma
tnica barreira de potencial, a funcao de onda serd parcialmente transmitida e parcial-
mente refletida. Agora, se ao invés de uma tnica barreira, introduzirmos duas barreiras
de potencial. Estas duas barreiras provocara reflexdes na funcao de onda, gerando ondas
incidentes e refletidas que poderao sofrer interferéncias construtivas ou destrutivas a de-
pender da diferenca de fase existente. As interferéncias podem mudar bastante a forma da
funcao de onda. Consideremos agora a existéncia de um potencial aleatorio, o que pode
ser representado por barreiras de potencial posicionadas aleatoriamente ou de intensidades
aleatérias. Assim a funcao de onda sofrera diversas reflexoes perdendo sua coeréncia de
fase.

Para pequeno grau de desordem do potencial, a funcao de onda continua esten-
dida, perdendo apenas sua coeréncia de fase, sendo este ainda um regime metalico. O
comprimentro de coeréncia é seu livre caminho médio(fig. 1.3a). Se o grau de desordem
do potencial for forte, as reflexoes sofridas pela funcao de onda causam interferéncias des-
trutivas que induzem uma localizacao exponencial da fungao de onda, ou seja, a funcao
de onda se concentra em uma pequena regiao e tem valor desprezivel em qualquer outro
lugar do solido. A probabilidade de encontrar um elétron a uma distancia r do centro da
funcao de onda é 1 (r) o €’/*, ou seja, decai exponencialmente, dai o termo localizacio
exponencial. O parametro A é chamado de comprimentro de localizacao(fig. 1.3b). Este

consite de um regime isolante.

Instituto de Fisica - UFAL



1.3 Sistemas Desordenados 9

—f—

(a) (b)

Figura 1.3: (a) Funcao de onda estendida. O comprimento de coeréncia é dado por I. (b) Fungao
de onda exponencialmente localizada. O parametro A nos da o comprimento de localizagao.

1.3.1 Modelo de Anderson

O modelo de Anderson é o modelo basico para o estudo de propriedades de trans-
porte eletronico em sistemas desordenados. O seu Hamiltoniano despreza a interacao
Coulombiana entre os elétrons, e introduz um termo cinético que descreve o hopping do
elétron entre sitios vizinhos na presenca de um potencial aleatorio. O hamiltoniano de

Anderson, escrito numa representacao de Wannier, é dado por:

H =2 eli)(il+ > tili) (j] (1.7)
i i#j
onde ¢; é a energia do sitio 7 e ¢;; € a integral de transferéncia entre os sitios ¢ e j, também
conhecido como amplitude de hopping, e decresce muito rapidamente com a distancia
entre os sitios |i — j|. O estado |i) é o orbital atomico centrado no sitio 7. O conjunto de
orbitais |i) sd@o ortogonais entre si e constituem uma base na qual podemos expandir os
autoestados de H. A desordem neste modelo é introduzida escolhendo aleatériamente as
energias €; dentro de um intervalo de largura W. O parametro W é chamado de largura
da desordem e este termo controla a transicao metal-isolante. O modelo de Anderson

tridimensional apresenta uma transicao metal-isolante para um valor critico W = W,

Instituto de Fisica - UFAL



1.3 Sistemas Desordenados 10

tornado-se metalico para W < W..

Para a obtencao dos autoestados e autovalores eletronicos do Hamiltoniano H,
torna-se nescessario resolver a equagao de Schrodinger (HY = Ev) com um termo alea-
torio. Para isto, utilizamos uma expansao dos autoestados na base dos orbitais atémicos,
|Y) = >, cili), obtendo-se assim, a equagao de Schrédinger para o Hamiltoniano de An-

derson:
ECi = € + Z tz'jCj (18)
J

Analizemos a equagao (1.8) em alguns casos limites. Consideremos que a rede
seja regular e que s existem termos de hopping nao nulos somente entre os z primeiros

vizinhos, sendo estes de mesma magnitude. Logo a Equagao (1.8) torna-se:
)=z
ECi = €C; + t Z Citj (19)
j=1

onde t é o termo de trasferéncia entre qualquer par de sitios vizinhos. O caso cristalino
(W = 0) pode ser obtido como um caso limite da Equacao (1.9). Fazendo as energias ¢;

constante e iguais a €. Para uma rede linear (2 = 2) a Equagao (1.9) fica:
(E — Eo)Ci = t(CZ'_l = Ci+1)~ (110)

As solugoes tipo onda de Bloch pode ser usada como solucao da equagao anterior. Assim,

escolhendo ¢, = coe™" e substituindo em (1.10), obtemos:

E = ¢y + 2tcos(k) (1.11)

Instituto de Fisica - UFAL



1.3 Sistemas Desordenados 11

sendo esta a relacao de dispersao obtida para o modelo de Bloch unidimensional. A banda

de energias permitidas é dada por:

€—2t<E <e+2t (1.12)

tendo uma largura de banda cristalina de B = 4t. De forma geral, a largura da banda
cristalina para uma rede de dimensdo d com nimero de primeiros vizinhos( ou nimero de
coordenagao) z é dada por B = 2zt.

O caso mais geral, tomando W e t diferentes de zero, foi estudado por Anderson
através de teoria da pertubagao, utilizando W e t como termos pertubativos. Ao longo dos
anos, este problema tem sido estudado por diversas técnicas matemaéticas sofisticadas como
métodos de fun¢ao de Green e técnicas de pertubacao diagramética. O modelo de Anderson
foi de importancia fundamental para compreensao e aprimoramento do conhecimento sobre
transicoes metal-isolante que ocorrem em diversos materiais com desordem, e tem sido uma

alavanca para muitos trabalhos relacionados as propriedades de tranporte eletronico.

1.3.2 Teoria de Escala para a Transicao de Anderson

Em 1979, Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrishman|2], apresentaram um
trabalho no qual obtiveram a dependéncia da transicao metal-isolante com a dimensao do
sistema. O escopo desta teoria de escala estd na hipotese de que uma tnica quantidade,
a condutancia generalizada g, é capaz de controlar a transicao metal-isolante em 7" = 0.
A teoria de escala foi utilizada por Thoules|24| na reformula¢ao do modelo da Anderson.
Na abordagem de Thoules as unidades fundamentais deixam de ser os sitios atomicos i,
passando a ser caixas de volume L? que contém muitos sitios. O solido é formado de varias

caixas acopladas umas as outras. As energias caracteristicas do modelo de Anderson, W
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e t, sao mapeadas respectivamente em AF, que representa o espacamento médio entre os
niveis dentro de cada caixa de volume L%, e em 0 F, que representa o deslocamento causado
por mudangas nas condi¢oes de contorno. A densidade de estado média n(E) é dada em

termos destas quantidades por:

1

n(E) = - (1.13)

O principio da incerteza de Heisenberg é usado para relacionar a variagao de energia
0F e o tempo tp necessario para um pacote de onda eletronica difundir até os contornos

da caixa de lado L.

sp— (1.14)
Ip

Considerando que o elétron difunde através de um movimento Browniano dentro da caixa,

podemos escrever:

L2
th =75 (1.15)

sendo D a constante de difusao. Usando a relagao de Einstein entre a condutividade o e

as propriedades de difusao
o =e’Dn(E). (1.16)

e combinando esta ultima com as Eqgs. (1.14) e (1.15), temos:

0F = €2<L‘;—Z<E)) (1.17)
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A razao AE/JFE é tomada como sendo a medida da “for¢a” da desordem no sistema,
analoga a razao W/t no modelo de Anderson tradicional. Estados estendidos sao sensiveis
as mudancas nas condicoes de contorno (% < 1), enquanto que estados localizados nao
osdo (52 > 1).

O parametro de desordem, g~!, que é depedente da escala é definido por:

1 _ap
g(l) — O0E°

(1.18)

Substituindo, as Eqgs. (1.13) e (1.17) em (1.18), obtemos a depedéncia de escala do para-

metro g:

g(L) = %aLH (1.19)
(&

Como a equagao (1.17) é vélida apenas para os estados estendidos no limite macros-
copico a equagao (1.19) também é valida apenas neste limite. O termo o L%~ ¢ a definigao
da condutancia de um cubo de dimensao d, lado L e condutividade o. Desta forma, g(L)
pode ser vista como a condutancia generalizada em unidades de ¢?/h. A teroria de es-
cala para a transicao de Anderson, exprime como a funcao ¢ escala com o comprimento
caracteristico do sistema.

Consideremos um sistema composto por caixas acopladas de volume LZ. Sua con-

dutancia generalizada gy é dada por

90 = 9(Lo) = AE(Ly) (1.20)

Dado gy em uma escala de comprimento L, a teoria de escala nos permite encontrar g

numa escala de comprimento maior L = bLy. Na nova escala, a condutancia generalizada
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g é completamnete determinada por uma fungao de escala f(go,b) que é fungao de gy e do
parametro de escala b. Se o fator de escala for tratado como uma transformagao continua
(b =1+¢, onde € < 1), o comportamento de escala de g pode ser determinado a partir

da funcao

B(g) = d;nl—i(LL) (1.21)

Condutéancia Generalizada g —

Figura 1.4: Comportamento qualitativo de 5(g), proposto por Abrahams et al[2], para dimensdes
d=1,2 e 3. Assetas do diagrama de fluxo sobre as curvas representam a dire¢do em que g varia
quando L cresce.

A figura (1.4), proposta por Abrahams et al|2]|, mostra o comportamento de (3(g)

definida na equagao (1.21). Para § > 0, a condutancia generalizada ¢ cresce com o

crescimento L, caracterizando um comportamento metalico; Para 3 < 0, g decresce com o
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crescimento de L, indicando um estado isolante. O comportamento qualitativo da funcao
B(g) pode ser determinado tomando os seus limites assintoticos (g9 — oo e g — 0). No

limite de g — 0o, podemos usar a equagao (1.19) e mostrar que

lim B(g) =d — 2. (1.22)
gHOO
Assim temos: )
+1 para d=3

—1 para d=3

\

Para ¢ pequeno, ou seja, g < 1, o modelo de Anderson prevé que os estados eletronicos
sao exponencialmente localizados. Deste modo, nos contornos de cada caixa de lado L,
a amplitude da funcao de onda de um elétron localizado no interior da caixa é da ordem
de ™%, onde 7 é o exponete de Lyapunov (inverso do comprimento de localizagdao \).
Como o acoplamento entre as caixas possui a mesma dependéncia exponencial com L,
a condutancia generalizada g também pode ser escrita por g(L) oc e”7%. Portanto, da
Equacao (1.21), temos:

lim B(g) =Ilng (1.24)
g—0

ou seja, [5(g) se aproxima de —oo quando g tende a zero, independente da dimensao. Ao
assumirmos que (3(g) tenha variagao lenta e monotonica entre os limites g — oo e g — 0,
certificamos que nossa analise reproduz o comportamento qualitativo da figura (1.4). Para
d=1ed=2 o diagrama de fluxo nos mostra que g sempre diminue com o crescimento de

L. Em d = 3, o diagrama de fluxo mostra a existéncia de um ponto fixo instavel em 3 =0
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e g = g.. O valor g. separa a regiao de forte acoplamento e baixa desordem (g < g.), onde
temos estados estendidos, da regido de fraco acoplamento e forte desordem (g > g.), onde
temos estados localizados. Este diagrama mostra claramente a dependéncia da transicao
de Anderson com a dimensao: em d = 1 e d = 2 nao existe transicao metal-isolante,
diferentemente do caso d = 3. O comportamento critico perto da transicao em d = 3
também foi estudado por teoria de escala, por exemplo, B. Kramer em 1993|25|. Estudos
mostram que o comprimento de localizagao (A) e a condutividade o, proximos da energia

critica de transigao (mobilty edge) apresentam comportamento tipo lei de poténcia:

(1.25)

Através de técnicas diagraméticas (Vollhard e Wolfle[25]) e expansao em d+¢ (Wegner|[26])
foi estimado que s = v = 1. Porém, recentemente, consideragoes de variaveis irrelevantes
e correcoes nao lineares na teoria de escala, fez com que se obtesse o exponte critico com
uma maior precisio numérica v ~ 1.57[27, 28, 29, 30].

Transi¢oes metal-isolante vem sendo observadas em varios experimentos. Um exm-
plo destes sdo os experimentos realizados em silicio dopados com fosforo ou bario[17, 25,
31, 32, 33|. Nestes experimentos a desordem é oriunda das posi¢oes aleatorias dos atomos
dopantes. A largura de desordem apresentada no modelo de Anderson é devido & concen-
tracao de dopantes (NN,) ou presenga de um campo. A energia critica do sistema (E,) é a
concentracao critica dos dopantes (N;j) ou o valor do campo (H,.) para os quais a transi¢ao
acontece. A classificacao dos materiais foi escolhida da seguinte forma: aqueles que apre-
sentavam v = (0.5 eram os semi-condutores nao-compensados; aqueles que apresentavam
v = 1 eram os semi-condutores compensados ou materiais amorfos. Recentemente, foram

encontrados um expoente v = 1 para o silicio dopado com fosforo nao compensado (Si :
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P)[33] e um expoente v = 1.6 para o silicio dopado com Béario (Si : B)[17|, violando as-
sim a classificacao anteriormente proposta. Em geral, a diferenca no expoente vem sendo
atribuida & presenca de outros efeitos no experimento, como por exemplo, a interacao

Coulombiana entre os elétrons [33].

1.3.3 Medidas do Grau de Localizacao

Para que possamos caracterizar as transicoes metal-isolante quantitativamente, pre-
cisamos definir alguns parametros com os quais possamos descrever o carater estendido
ou localizado de um certo estado. Um dos parametros comumente utilizados para esta
descricao é o comprimento de localizacao A que é definido a partir do comportamento
assintotico da funcao de onda. Como ja foi dito anteriormente, para grandes distancias r

do centro de localizacao, a funcao de onda apresenta um decaimento do tipo exponencial

o(r) = fr)e? (1.26)

Para estados estendidos A — oco. O comprimento de localizacao A pode ser calculado
através de varias técnicas, entre as quais, podemos citar o grupo de renormalizacao e
matriz de transferéncia.

Um outro parametro importante é o nimero de participacao & que é obtida a partir
da diagonalizacao numérica do Hamiltoniano H escrito na base dos orbitais atomicos

(I) =32, 14)). Assim, £ & definida por:

(1.27)

Analizaremos, agora, o caso de uma cadeia pura de N sitios onde todos os autoestados sao
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1.3 Sistemas Desordenados 18

estendidos com c¢; constante. Esta anélise nos ajudard a compreender como o nimero de
participacao esta relacionada com a natureza estendida-localizada dos estados eletronicos.
Lembrando que os autoestados do hamiltoniano sao normalizados, ou seja, Zj c;|? =1,
temos que |¢;| = \/LN logo, o numero de participacao se torna:

1 1
— — =N 1.28
S SR Tial S (1.28)

Assim, £ é a grandeza que define em quantos sitios da rede as amplitudes de probabilidade
c; sao diferentes de zero. No limite termodinamico, a participagao diverge para os estados
estendidos e se mantém finito para os estados localizados.

Também, é usual a utilizacdo da densidade de estados (DOS) para a caracterizagao
dos auto-estados de sistemas desordenados[18|. A densidade local de estados ¢ definida

por:

DOS(E) = 3" [a(ri) 28(E — By) (1.29)

n=1
que é a soma das amplitudes de todos os auto-estados na posicao 7;, sendo N o nimero
de sitios. A densidade de estados basicamente representa o nimero de estados dentro de
um intervalo de energia E + 0 E. Também podemos definir a densidade média de estados

como

DOS(E) = ﬁ > ) DOS(E) (1.30)

m=1n=1
onde M é o niimero de amostras. Quando os estados sao estendidos, o espacamento entre
os niveis sofrem pequenas flutuagoes devido a repulsao existentes entre eles. Com isso
pequenas flutuagoes surgem na densidade de estado quando os estados sao estendidos.
Por outro lado, os niveis de energia apresentam uma pequena superposi¢cao quando os

estados sao localizados. Estes estados nao interagem efetivamente e, portanto, nao ha
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correlacoes entre eles. Por isso a densidade de estado flutua muito quando os estados sao
localizados|19, 20, 21].

Outra forma de conhecermos a natureza dos estados eletronicos é, estudando a
dinamica do sistema. Consideremos um elétron inicialmente (¢ = 0) localizado no sitio m.
Assim, as condigdes iniciais sao: |c,(t = 0)]> =1 e |¢;(t = 0)]*> = 0, para i # m. Podemos
escrever a equacao de Schrodinger dependente do tempo, utizando se de [¢)) = ¢i), por:

Z—i% =€ + Z tijc; (1.31)

J
Se no limite termodinamico, a probabilidade de encontrar o elétron no sitio inicial for
zero, ou seja, |c,(t — oo)| = 0, o elétron é intinerante, caracterizando o estado estendido.
Caso contrario, se |¢,(t — 00)| # 0, a fungao de onda se concentra apenas na vizinhaga
do sitio m, caracterizando o estado localizado. A quantidade |c,,(t)| é conhecida por
probabilidade de retorno ao sitio inicial e normalmente é obtiba através de integracao

numérica do conjunto de equacoes de movimento do sistema, utilizando-se do método de

Runge-Kutta|23].

1.3.4 Correlacoes no modelo de Anderson

A teroria de escala para o modelo de Anderson mostra a existéncia de estados
localizados em sistemas de dimensao d < 2 para qualquer quantidade de desordem e a
possibilidade de uma transicao metal-isolante para um sistema 3d. Entretano, uma série
de trabalhos recentes indicam que sistemas de baixa dimensionalidade pode demostrar
transicoes metal-isolante, contrariando as previsoes do modelo de Anderson original. Tais
comportamentos inesperados surgem através de correlagoes na distribuicao da desordem

e/ou fazendo com que a distribuigdo de desordem obede¢a uma sequéncia pseudo-aleatoria.
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Em 1976, Theodorou e Cohen|[34] mostraram que um modelo de tight-binding unidi-
mensional com amplitudes de hopping aleatorias apresentava estados estendidos no centro
da banda de energia. Contudo, Fleishman e Licciardello|35] mostraram que a fungio
de onda tem um comportamento assintotico do tipo 1(r) oc e V7. Assim, o coefici-
ente de transmissao, que esta relacionado com a condutividade o, vai a zero no limite
termodinamico|36|, fazendo deste um estado localizado, apesar do comprimento de locali-
zagao ser divergente. Em 1989, D. H. Dunlap et al[5], mostraram que em um modelo com
correlagoes tanto nos potenciais dos sitios quanto nos termos de hopping, pode haver uma
delocalizacao de estados inicialmente localizados, para qualquer dimensao do sistema.

Nas décadas de 70 e 80 varios trabalhos envolvendo modelos de tight-binding uni-
dimensionais com potenciais incomensuraveis revelaram a presenca de transicao metal-
isolante[8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15|. Tais potenciais tem como caracteristica apresentar
um comportamento intermediario entre o caso periddico e o aleatéorio. Um exemplo é o

potencial descrito por:
€n = V cosk|n|” (1.32)

onde k = 2w« e o € um numero irracional entre 0 e 1, tornado o potencial incomensuravel.
Caso « seja um racional e o parametro v assuma o valor v = 1, ¢, tomaréa forma de um
potencial cristalino. Um exemplo de €, é mostrada na figura (1.5). S. Das Sarma et al [13],
assim como Griniasty et al [12] e Thouless [14], investigaram a localiza¢do de um modelo
tight-binding unidimensional, tendo o potencial regido pela Eq.(1.32). Os resultados sao

0s seguintes:

e ParaO<v<leV <2:

Estados estendidos na faixa 24+ V < E<2-V:
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‘ \ ‘ \ ‘ L]
0 500 N 1000 1500

Figura 1.5: Potencial aperiddico dado pela Eq.(1.32). Os parametros caracteristicos do potencial
sao: V=15ma=1erv=20.5

Estados localizados nas faixas 2 -V < E <2+ Ve -2-V<E<-24V

ParaO<v<leV > 2:

Todos os estados sao localizados

Parav=1eV <2

Todos os estados sao estendidos

Parav=1eV > 2

Todos os estados sao localizados

para 1l <v < 2:

Todos os estados sao localizados, mas o coeficiente de Lyapunov se aproxima de

zero no centro da banda
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e Quando v > 2:

O sistema se comporta como um modelo de Anderson unidimensional e todos os

estados sao exponencialmente localizados.

Em 1899, Flores|4] mostrou que o Hamiltoniano de Anderson Unidimensional, tendo
as energias dos sitios e as amplitudes de hopping aleatérios, pode apresentar uma energia
critica F., onde os estados permanecem estendidos caso sejam introduzidas correlacoes
entre as energias do sitios e os termos de hopping. Em 1990, Dunlap et al[5] estudaram
uma cadeia composta por uma liga binaria, através de um Hamniltoniano de Anderson.
Nesta liga as energias dos sitios podem assumir valores de €, e € com probabilidades p
e 1 — p, respectivamente, além dos sitios de energia €, aparecerem sempre em pares. O
termo de hopping entre os primeiros vizinhos é constante e igual a ¢t. Foi mostrado que se
—2t < €, — €, < 2t, 0 sistema apresenta uma energia ressonante onde a funcao de onda é
delocalizada e o pacote de onda evolue de forma superdifusiva. Porém se |e, — €| = 2t a
evolucao do pacote de onda é difusiva. Nos outros regimes a fungao de onda ¢ localizada.

Modelos de Anderson unidimensionais com desordem correlacionada vem sendo
amplamente estudado, visto que estes apresentam estados eletronicos estendidos|4, 5|, que
¢ uma propriedade nao usual de sistemas desta dimensao. Nesses modelos de baixa dimen-
sionalidades, a presenca de desordem de curto-alcance induz energias ressonantes onde, os
estados eletronicos sdo estendidos, formando um grupo de medida nula|37]. Porém, se
a correlagao é de longo-alcance é possivel ocorrer uma transicao metal-isolante em uma
dimensao|6, 38|. Efeitos relacionados com a presenca de correlagoes de longo-alcance em
sistemas desordenados tem sido recentemente analisados. Em 1998, Russ et al[39], apre-
sentou um modelo de Anderson unidimensional onde as energias dos sitios apresentam uma
fungao de correlagao dada por C(I) x (€;€j) o< [77, sendo v uma constante. Foi mostrado

que para 7y positivo todos os estados sao localizados. Contudo o comprimento de locali-
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zagao diverge quando 7 tende a zero. Moura e Lyra|6], em 1998, estudaram o modelo de
Anderson unidimensional com correlacoes de longo-alcance na diagonal do Hamiltoniano.
Neste modelo, as correlagoes de longo-alcance sao introduzidas escolhendo as energias por
sitio como sendo um movimento Browniano fracionario, cuja densidade espectral ¢ dada

por S(k) = 1/k*. Esta sequéncia é definida por:

N/2 .
€n = kz:; (;;_O;) cos <27]r\;k‘ + §Z5k) (1.33)
onde N & o namero de sitios, ¢y sao N/2 fases independntes e aleatorias distribuidas uni-
formemente no intervalo de [0, 27], a & o parametro que controla o grau de correla¢ao da
sequéncia e a costante C(«) é escolhida de forma que A¢, = 1. Utilizando um formalismo
de grupo de renormalizacao eles mostraram que, para o > 2, este sistema pode exibir uma
fase de estados estendidos no centro da banda. Pela primeira vez uma verdadeira tran-
sicao metal-isolante em sistemas unidimensional foi apresentada. Véarios outros trabalhos
que inclue correlacoes de longo-alcance em sistemas de baixa dimensionalidade tem sido
recentemente propostos|16, 40, 41, 42, 43, 44, 45|. Por exemplo, o estudo de micro-ondas

em guias retangulares com espalhadores correlacionados|[40] e a conjectura de que as cor-

relagoes de longo-alcance sao responséaveis pelo transporte eletronico no DNA[16, 43, 44].
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Capitulo 2

Percolacao Quantica em Cadeias
Diluidas com Ligacoes de

Longo-Alcance

2.1 Introducao

A percolagao classica é um problema puramente geométrico, cujo comportamento
critico conciste na existéncia de conectividade entre sitios de uma rede diluida. A diluicao
da rede pode ser nos sitios ou nos acoplamnetos. O parametro de ordem da percolacao é a
probabilidade p de um sitio ou uma ligacao entre sitios esta presente na rede. Quando um
grupo de sitios estao conectados entre si, diz-se que estes formam um cluster. Quando um
cluster liga um extremo ao outro da rede diz-se que ocorreu uma percolagao no sistema.
O valor extremo da probabilidade p, a qual se ocorre uma percolacao, designa-se de limite
de percolacao e depende da geometria e da dimensao da rede. Este simples modelo explica

uma série de fendmenos fisicos como fluxo de fliidos em meios porosos, resistores aleatorios,

24
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magnetos diluidos, entre outros.

Embora, percolagao classica seja extremamente usual para explicar uma série de
fenomenos, esta teoria falha quando aspéctos quanticos comecam a surgir. Em fendmenos
tais como a supercondutividade e o tranporte eletronico em soélidos amorfos, a utilizacao
do conceito de percolagao quantica torna-se necessario.

Em sistemas unidimensionais onde as ligacoes sao de curto-alcance, qualquer dilui-
¢ao nos sitios ou nas ligacoes inpedem a formacao de um cluster percolante. Por outro
lado, em cadeias onde as ligaccoes sao de longo-alcance, uma transicao de percolacao
pode ocorrer para um valor finito da probabilidade p. Estes modelos tem sido ampla-
mente explorados na literatura, sendo a classe de universalidade da percolacao classica
alvo debates|46, 47, 48].

No restante deste capitulo, estudaremos o problema da percolagao quantica para
uma cadeia diluida onde a probabilidade de ligacao entre sitios separados por uma dis-
tancia r, decai segundo p = 1/7'7°. Através da diagonalizacao exata do hamiltoniano,
ivestigaremos a natureza dos auto-estados eletronico computando a participacao depen-
dente do tempo, bem como, a probabilidade de retorno de um pacote de onda inicialmente

loclizado.

2.2 Percolacao Quantica

Estruturas desordenadas tém atraido o interesse da comunidade cientifica nas ulti-
mas décadas e, além do modelo de Anderson|1], o problema da percola¢do quantica tem
sido amplamente discutido[49, 50]. O modelo de percola¢ao quantica pode ser usado para
analisar as propriedades de transporte em semicondutores dopados|[51], transi¢ao metal-

isolante em heteroestruturas bidimensionais de GaAs|52|, transi¢oes de Hall quanticas|53,
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54], entre outros. O problema percolagao quantica leva em conta a transmisao de particulas
quanticas através de uma rede desordenada percolante.
Podemos formular o problema da percolagao quantica através do Hamiltoniano

tight-binding de um elétron, com desordem binaria nos sitios ou nas ligagoes, do tipo:

H= Zenyn (nl+ D Vamln)(m| (2.1)

n,m,n#m
onde V,, ,,, representa o termo de hopping entre os sitios n e m, €, a enegia no sitio n e
In) o estado de Wannier. Podemos definir dois tipo de percolagio, percolagao por sitio e
percolacao por ligagao. No caso de percolacao por sitio o termo de hopping V,, », é tido

como constante V e a energia no sitio, €,, segue a seguinte distribuicao:
P(en) = pd(en — €a) + (1 —p)d(en — €) (2.2)
onde
€p = —€A. (2.3)

Neste caso, 0 = |eq — €p|/2V = 2e4/zv representa o grau da desordem, sendo z o niimero
de primeiros vizinhos. Aqui, a probabilidade p representa a densidade de atomos do tipo
A, ou seja, a probabilidade de um dado sitio ser ocupado por um dtomo do tipo A.

Para percolagao por ligagao, a energia dos sitios permanecem constantes, enquanto

que o termo de hopping V,, , € dado por:

PVim) =00 (Vi — Va) + (1 — p) (Vi — Vi) (2.4)
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onde Vp = 0. No caso de percolacao por ligacao p representa a densidade de ligacoes, ou

seja, a probabilidade de ocorréncia de ligacao entre dois sitios.

2.2.1 Percolagao Quantica com Ligagoes de longo Alcance em Sis-

temas Unidimensionais

Varios trabalhos sobre as propriedades dos auto-estados eletronicos de sistemas di-
luidos tem sido apresentados nas tltimas décadas. Técnicas como funcoes de Green, teoria
de grupo de renormalizacao, matriz de transferéncia e diagonalizacao exata sao utilizadas
com a finalidade de calcular as diversas quantidades que caracterizam o problema, tais
como o complimento de localizacao da funcao de onda, coeficientes de transmissao e refle-
xa0, condutancia, entre outros[50, 55, 56, 57, 58, 59, 60]. Um dos pontos ainda em aberto
sobre percolacao quantica é a definicao sobre qual classe de universalidade esta transicao
pertence. Os resultados obtidos para os expoentes criticos da transicao de percolacao
quantica diferem, em geral, dos expoentes obtidos através do modelo de Anderson com
desordem no potencial|55, 56, 57, 58|. Contudo, alguns resultados de anéalise do estatistica
de espacamento de niveis indicam que a transicao de percolacao quantica pode pertencer
a mesma classe de universalidade da transi¢ao de Anderson[59].

O modelo de Anderson para sistemas unidimensionais cujas amplitudes de hopping
decaem com a distancia segundo uma lei de poténcia do tipo 1/r* apresenta uma transi¢ao
metal-isolante, que é funcao do expoente da lei de decaimento. Este modelo, conhecido
por PRBM (power-law random band matrix), apresenta uma transi¢ao metal-isolante em
a = 1, Sendo todos os estados localizados para a > 1 e estendidos para o < 1[61, 62].
Quantidades como o inverso do numero de participacao, estatisticas de espacamento de
niveis, espectro multi-fractal da fungao de onda e evolugao temporal do pacote de onda tem

sido calculadas no ponto critico, através de métodos analiticos e numéricos|[61, 62, 63, 64].
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No restante deste capitulo consideraremos um Hamiltoniano tight-binding que re-
presenta um unico elétron em uma rede unidimensional com condi¢oes de contorno aberto

dado por
H =Y eln){n|+ Y h(ln—ml)n)(m. (2.5)
n=1 n#m

Neste modelo o potencial nos sitios €, sao independentes assim, podemos fazer ¢, = 0
sem perda de generalidade. A presenca ou nao de uma ligacdo entre os sitios m e n é
controlada pelo termo de hopping h(r = |n —m|) que pode assumir os valores h(r) = 0 ou

h(r) =1 de acordo com a seguinte distribuigao
Plh(r)] = p(r)o[h(r) — 1]+ [1 = p(r)]o[h(r)] (2.6)

sendo a probabilidade p(r) dada através da seguinte lei de poténcia

d

r1+oz '

(2.7)

p(r = |n —mf) =

Neste trabalho utilizaremos apenas d = 1, fazendo com que toda cadeia se conecte através
de ligacoes com os primeiros vizinhos, permitindo assim, a possibilidade de percolacao
classica. O modelo apresentado nesta se¢ao apresenta um comportamento semelhante aos
modelos com ligagoes de curto-alcance discutidos anteriormente, quando o > 1. No res-
tante desta dissertacao concentraremos nossas atencoes ao intervalo 0 < o < 1, buscando
caracterizar a natureza dos auto-estados eletronicos e realizar uma comparacao direta en-
tre o comportamento critico da transicao de percolacao quantica com o da transicao de
Anderson.

Através da diagonalizagio direta do hamiltoniano descrito na equagio (2.5) para
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cadeias de tamanho finito, podemos computar todos os auto-estados e auto-energias para
cada realizacao de desordem e através, destes calcular as diversas quantidades relevantes
para a caracterizacao do problema. Um destas quantidades é o nimero de participacgao,
definida como sendo o inverso do segundo momento da densidade de probabilidade e dada

por:

. 1
R S— (2.8)

25:1 |
onde f7” é a amplitude de probabilidade de encontrar o elétron no sitio n do j-th auto-
estado e da v-th realizacdo de desordem. Como ja visto na se¢do (1.3.3), o nimero de
participacao escala linearmente com o tamanho da cadeia, divergindo no limite termodi-
namico quando os estados sao estendidos, e é invariante ao tamanho da cadeia quando
os estados sao localizados. Podemos também definir a razao de participacao média sobre

todos os auto-estados das distintas realizagoes de desordem por:

O = 3y P (2.9

onde M é o niimero de realizacoes de desordem e a flutuacao relativa da participagao, que

¢ dada por:
(2.10)

Na figura (2.1), apresentamos o comportamento da média sobre todas as realiza-
¢oes de desordem do niimero de participagao, definido na equagao (2.8), em funcdo da
energia dos auto-estados. Os dados foram obtidos diagonalizando o Hamiltoniano dado

pela equagao (2.5) em cadeias de 200,400 e 800 sitios e para dois valores do parametro
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o que controla o alcance das ligacoes. Na figura (2.1(a)) mostramos o ntimero de par-
ticipagao médio (p’) versus a energia F para ¢ = 0.5. Nesta figura podemos verificar
que o numero de participacao escala com o tamanho da cadeia indicando a presenca de
estados estendidos. Para 0 = 1.0, o ntimero de participacao nao escala com o tamanho da
cadeia, convergindo para um valor finito no limite termodinamico, sugerindo que todos os
auto-estados sejam localizados.
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Figura 2.1: Numero de participacio (p’) (média sobre todas as configuracdes de desordem) em
funcao da energia para varios tamanhos de cadeia (N=200,400 e 800). Em 2.1(a), 0 = 0.5, o
nimero de participacdo é proporcional ao tamanho da rede N indicando a presenca de estados
estendidos. Em 2.1(b), o = 1.0, o nimero de participagao converge para um valor finito indicando
que todos os auto-estados sdo localizado.

Outra quantidade relevante na caracterizacao do problema é a densidade de estados
(DOS) definida na se¢ao (1.3.3). Na figura (2.2), nos mostramos a densidade de estados,
DOS, versus energia para uma cadeia de 200 sitios e dois diferentes diferentes valores

de 0. Estes resultados foram obtidos fazendo uma média sobre mais 30000 realizacoes
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de desordem. A densidade de estados apresenta uma certa suavidade para o = 0.5 (fig.
2.2(a)), indicado que os estados sdo estendidos neste regime. Para o = 1.0 (fig. 2.2(b)), a
densidade de estados apresenta mais flutuacoes sugerindo que todos os auto-estados sejam
localizados. Outra caracteristica, esta no fato da densidade de estados ser tipicamente
mais larga quando os estados sao estendidos devido o maior alcance dos acoplamentos.

Este resultado esta de acordo com o obtido pela participacao.

T T I T T T
1 os-(0) -
0.2 — L i
1 0.4+ o=1 —
N 0.15 — N i T
'®) 10 0.3_— —_
a 0.1 10 0.2

005 ] 01_ —
0 L 0 _ L | L | L | L | |

6 -6 -4 -2 0 2

Figura 2.2: Densidade de estados DOS em funcdo da energia para uma cadeia de 200 sitios.
Em 2.2(a), o = 0.5, a densidade de estados é suave sugerindo a presenga de estados estendidos.
Em 2.2(b), 0 = 1.0, a densidade de estados flutua muito indicando a natureza localizada dos
auto-estados.

E importante notar, tanto na participagao, quanto na densidade de estados, a pre-
senca de singularidades nas energias £ = —1 e £ = (0. A presenca destas singularidades
esta associada com a existéncia de modos ressonantes fortemente localizados que se encon-

tram em pares de sitios que se conectam com os mesmos conjuntos de sitios da cadeia[58].
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Dinamica do Pacote de Onda

Em geral, a evolugao do pacote de onda é obitido através da resolucao da equa-
¢ao de Schrodinger dependente do tempo. Para isto, expandimos a funcao de onda na

representacao de Wannier

() =Y falt)In). (2.11)

e obtemos a equacao de Schrédinger dependente do tempo para cada componente da funcao

de onda f,(t), utilizando-se do Hamiltoniano dado na equagao (2.5) e fazendo h = 1:

iﬂ;—? =) h(ln = ml) fult). (2.12)
n#m

A equagao (2.12) na forma matricial é dada por:

df(t)
i—— = Hi() (2.13)

onde o vetor f(t) é formado pelas componentes f,(t) da fungdo de onda nos sitios. A

solugao da equagao (2.13) pode ser dada por:
f(t) = exp(—iHt)£(0). (2.14)

Sendo H independente do tempo, podemos escrever a solugao dada pela equagao (2.14),

na seguinte forma:

f(t) = Ulexp(—iDt)U (2.15)
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onde D é o Hamiltoniano(eq. 2.5) em sua forma diagonal e U é uma matriz unitaria.

Assim, podemos escrever a funcao de onda que é solucao deste problema por:
(1)) = Uleap(—iDt)U|®(t = 0)) (2.16)

Este formalismo numérico foi proposto por H.N. Nazareno et al[65]. Aqui consideraremos
o elétron inicialmente localizado em tnico sitio, ou seja, |®(t = 0)) = |ng).

Tendo em maos as autofuncoes dependente do tempo do sistema podemos calcular
as grandezas que nos auxilia na caracterizac¢ao da natureza dinamica destes estados. Uma

destas grandezas ¢ o ja conhecido nimero de participagao, cuja dependéncia temporal é

1
£(t) = <m> (2.17)

aqui, a média é feita sobre todas as realizacoes de desordem. Como ja vimos anteriormente,

dada por:

o ntimero de participacao indica o nimero de sitios por onde se espalha o pacote de onda.

Na figura 2.3, apresentamos o nimero de participagao escalado com o tamanho da
cadeia, £/N, versus o tempo t, para varios tamanhos de cadeia e dois diferentes valores
do parametro o. Para ¢ = 0.5 (fig. 2.3(a)), o namero de participagdo assintotico é
proporcional ao tamanho da cadeia N, indicando a presenca de estados estendidos. Para
o = 1.0 (fig. 2.3(b)), o namero de participacao escalado tende para zero no limite de
N — o0. Isto surgere que todos os autoestados sao exponencialmente localizados. Devido
aos acoplamentos de longo alcance o pacote de onda se espalha de forma exponencial
alcancado o regime assintotico logo ap6s um curtissimo tempo de evolugao.

A anélise dos resultados anteriores nos sugere a existéncia de uma transicao de
percolacao quantica para um valor critico 0. do expoente de decaimento, este valor deve

estar no intervalo 0.5 < o. < 1.0.
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Figura 2.3: Numero de participacdo escalada com o tamanho da cadeia, {/N, versus o tempo
t para varios tamanhos de cadeia (N=200,400,800 e 1600). Em 2.3(a), 0 = 0.5, o nimero de
participagdo assintético é proporcional ao tamanho da rede N indicando a presenca de estados
estendidos. Em 2.1(b), o = 1.0, o numero de participagao tende a zero no limite termodinamico
indicando que todos os auto-estados sdo localizados.

Com o intuito de descobrir o valor critico do expoente, no qual acontece a transi¢ao
de percolagao quantica, investigaremos sobre todo o intervalo possivel do parametro de
controle da transicao, 0.0 < o < 1.0, algumas quantidades relevantes. A primeira sera a
probabilidade de retorno R (probabilidade de retorno vezes o tamanho da cadeia), definida
por:

_ N fo 2
R—%A\mwﬁ (2.18)

como visto na se¢ao (1.3.3), a probabilidade de retorno nos mostra a probabilidade de
encontrar o elétron no sitio onde ele estava inicialmente localizado depois de um tempo

t. Em geral, R toma um valor constante finito quando os estados sao estendidos e escala
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com o tamanho da cadeia quando os estados sao localizados.

25 T T T T T

20— —

15 c-© N=100
o

Figura 2.4: Probabilidade de retorno R versus o expoente o para diversos tamanhos de cadeia
(N=100,200,400). A probabilidade de retorno toma um valor constante para ¢ pequeno e cresce
com o tamanho da rede quando o valor de o se aproxima de 1.0

A figura 2.2.1 mostra a probabilidade de retorno assintético R versus o expoente
de decaimento o, para diversos tamanhos de cadeia (N=100,200,400). A probabilidade de
retorno toma um valor constante finito para valores pequenos do parametro o, indicando
que para estes valores os estados sao estendidos. Para valores do expoente ¢ proximo
de 1.0, a probabilidade de retorno cresce com o tamanho da rede, indicando um carater
localizado dos estados eletronicos. Este resultado esta de acordo com obtido pela anélise
do nimero de participagao mostrado na figura 2.3.

Os efeitos relativos ao tamanho finito das cadeias estudadas nao nos permite cal-
cular a volor critico do expoente de decaimento com uma prescisao adequada. Contudo, a

flutuacao relativa do ntimero de participagao 1 versus o parametro de desordem calculados
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Figura 2.5: Flutuagao relativa do numero de participagdo 1 versus o expoente o para varios
tamanhos de cadeia (N=200,400,800,1600). O ponto invariante de escala indica o ponto critico
onde acontece a transi¢do de percolagdo quaéantica.

para diversos tamanhos de rede se mostra um dos métodos mais eficientes para o encontro
do ponto critico. A flutuacao do nimero de participacao tem um valor pequeno quando os
estados sao estendidos e seu valor relativo decresce com o aumento do tamanho da cadeia,
enquanto que para estados localizados a flutuacao independe do tamanho do sistema, e
seu valor relativo cresce e satura em um valor finito com o aumento do tamanho da cadeia.
No ponto critico a flutuacao relativa do nimero de participacao ¢ invariante de escala.
Na figura 2.2.1 apresentamos a flutuacao relativa do nimero de participacao n
versus o expoente o para varios tamanhos de cadeia (N=200,400,800,1600). O ponto
invariante de escala indica o ponto onde ocorre a transicao estendido-localizado dos estados
eletronico. Este resultado corrobora com o obtido com a probabilidade de retorno, e ainda

assinala o valor 0. = 0.68(2) como o valor critico do expoente de decaimento da lei de
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poténcia o qual controla a transicao de percolagao quantica.
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Capitulo 3

Sumario, Conclusoes e Perspectivas

Nos capitulos anteriores desta dissertacao apresentamos diversos trabalhos que mos-
tra como o conhecimento sobre tranporte eletronico vem evoluindo com o passar dos anos.
Nas ultimas décadas, novos ingredientes tém surgido e melhorado nossa compreensao sobre
o comportamento dos elétrons nos mais diversos sistemas. Ingredientes como a presenca de
correlacoes na desordem e interacoes elétron-fonon tem grande relevancia na natureza dos
estados eletronicos. Motivados por estes trabalhos desenvolvemos o estudo apresentado
nesta dissertacao. Mostraremos, agora os principais resultados obtidos neste trabalho.

Nesta dissertacao estudamos o problema de percolagao quantica em um sistema
unidimensional com ligacoes de longo alcance. O modelo utilizado foi um sistema de um
elétron em uma cadeia diluida cuja a probabilidade de ocorrer uma ligagao entre sitios
com uma distancia r entre si, decai com p(r) = 1/r'*?. Utilizamos um formalismo de
diagonalizacao exata e computamos o nimero de participagao £, bem como, a densidade
de estado (DOS). Utilizamos os autoestados calculados e analizamos a evolugao tempo-
ral de um pacote de onda eletronico inicialmente localizado, computando o nimero de

participagao dependente do tempo &(t), bem como a probabilidade de retorno R. Com

38



39

estes resultados verificamos a existéncia de uma fase de estado estendidos. Encontramos,
através da flutuacao do nimero de participacao, o valor de o, = 0.68 para o expoente
de decaimento critico, no qual separa a fase estendida da fase localizada. Para valores
maiores do que o, todos os autoestados sao localizados, mesmo existindo um cluster per-
colante. Esta é a assinatura tipica de sistema que apresenta percolacao classica mas nao
apresenta percolagao quantica. Para valores do expoente de decaimento abaixo do valor
critico, os acoplamentos de longo-alcance induz auto-estados estendidos, onde um pacote
de onda inicialmente localizado se espalha por toda a cadeia de forma exponencial, ati-
gindo um regime assitotico logo apos um curtissimo periodo de tempo. O atual modelo
de percolacao quantica apresentou um valor de expoente critico, o. = 0.68, maior do que
os encontrados em outras classes de modelos com acoplamentos de longo-alcance, como o
PRBM (power-law random band matrix) e os modelos com acoplamentos de longo-alcance
e desordem diagonal pura. Assim, existe uma faixa de exponentes de decaimento para a
qual este modelo de percolacao quantica apresenta uma transicao metal-isolante que nao
é encontrada nestes outros modelos. Com isso, a transicao de percolacao quantica é espe-
rada para estar numa classe de universalidade diferente das classe em que se apresentam
as transicoes de Anderson nos modelos com acoplamentos de longo-alcance, tanto com
desordem diagonal pura, quanto com desordem fora da diagonal.

A classe de universalidade das transicoes de percolacao quantica com acoplamentos
de longo alcance ainda é uma questao em aberto. Futuramente poderemos melhorar a
caracterizacao da classe de universalidade deste modelo, que pode ser complementada

com uma estimativa numérica do expoente do comprimento de correlacao.
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We investigate the namre of one-electron sigenstates in power-law diloted chains for which the probability
of occurrence of 4 bond between sites separated by a distance - decays a8 p(r) = 1/71+% Using an eract
diagonalization scheme oo Hnite chaing, we compute the spreading of an initially localized wave-packet, the
time dependent participation number as well as the retum probabdlity. Our results show the existence of a phase
of extended states. By considering the scale invariance of the fluctnations of the participation number at the
ANder 501 tran sition, we obtained that extended states emerges for o < 0.68. This imiting walue is larger than
the one reported in the liter ature for the emergence of extended states in one-dimensional Anderson models with

power-law decaying conplings.

Eeywords:

I INTRODUCTION

The Anderzon localization theory deserbes some relevant
azpects conceming the propertic: of non-interacting clec-
trom systemz with uniforrnly distibuted dizorder. In one-
dimensional (157 and two-dimensional (207 electronie sys-
tems with short-range hopping, the scaling theory [1, 2] pre-
dicts the absence of a diserderdriven metal-insulater transi-
tion (MIT) for any degrec of uncomelated dizorder Omn the
other hand, when longrange couplings are assumed, a tran-
sition from localized to delocalized slectronic states can be
found cven in 1D dizordered systems[3, 4], In this case, one
haz an interplay between the hopping range and the degree
of dizorder.  The former favors propagation while the later
inhibits it. It is worthwhils to mention that propagation of
camiers was alzo obtainad in low-dimensional medals with
short-range hopping but presenting correlated disorder, such
az random dimer chain: [5—8] and in chains with scale -frec
dizorder[9-11], az well axin chains containing quasi-periodic
structures, as for example Fbenacel, Thue-Morse and Harper
sequences [12-14]

It was shownthat an ordercd 1D system with hopping terms
decaying with a power-law characterized by an exponent o
recovers the result for the tight-binding model for ¢ = 2 [15].
More interesting iz the behavior corresponding to 0 < o< 1.
For o= 0 aninitially locali zed wave -packet presents self frap-
ping.i.c., the particle performs oscillations in a definite region
of the lattice, viziting periodically the starting position. By in-
crearing o, the localization iz lost. When the power exponent
equals umity, and for sufficient short times, the wave-packet
diffuzes with a diffuzion cocfficient that inereasss with the
number of sites. This effect is abzent in the model with only
nearest-neighbor hoppings [13].

More recertly, the dynamics of an electron in the one-
dimensional Anderson medel with nen-randem heppings
falling off asz some power ¢ of the distance between sites
was investigated [18]. It was found that the larger the hop-
ping range, the more extended the wave-packet becomes as
time evolves. When the dizorder izinersased, the wave-packot
tends to remain mere localized. For a low degree of dizorder,
the exponent & = 1.5 indicates the onset for fast propagation.

Morcover, the inclusion of a de clectric field introduces the
effect of dynamical localization. The fast propagation found
for = 1.5 iz in agreement with the reported delocalization of
states located close to one of the band edge=[17-19].

The power-law random band matrx (PREM) model alzo
exhibite a delocalization transition [3, 4], Thi= model
describes one-dimensional clectronic systems with random
long-range hopping amplitudes with standard deviation de-
caying az 1/+* for sites at a distance v > > b, where b iz a
typical bandwidth. It was shown that at @ = 1, this model
presents an Anderzon-like transition with all states being lo-
calized for ¢ > 1 and extended for ¢ < 1. At the critical peint
o = 1, the inverse participation mtie distnbution, the wave-
functions multifractal spectra, the level statistics and the time-
evolution of the wave-packet size have been investigated both
analytically and numenically [3, 4, 20-23]. Within the zame
spint of the PREM, a model for non-interacting clectrons in a
2D lattice with randem on-site potentials and random power-
law decaying transfer temms was numenically investigated by
exploring the finite-size scaling propertics of the fluctuations
in the mean level spacing(24]. It was found that the one-
clectron cipenstates become extended for transfer terms de-
caying slower than 1/#*. Finally, the Anderson transition in a
10 chain withrandem power-law decaying heopping terms and
nen-randem on-site nergies was mimerically charactenzedin

ref. [25].

Another clazs of models prezenting an Anderson localiza-
tion corre sponds to models for one-clectron moving in diluted
lattices. The states present the so called quantum percolation
franzition scparating regimes of extended and localized states.
The quantum pereolation threzhold is vesvally differert from
the elaszical percolation point onee dizorder in more effactive
in lecalizing wave-like than particle-like cxcitations. In this
work, we investigate the nature of one-lectron cigenstates in
power-law diluted chains for which the probability of eccur-
renee of a bond between sites separated by a distance rde-
caysas plr) = 1/71+. Although this chain iz fully connected
through the first-neighbors couplings and, thercfore, allows
for classical percolation, we will show that the disorder in-
troduced by the dilution of long-rangs hoppings may localize
the one-slectron cigenstates. Using an exact diagenalization
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scheme, we will provide a detailed analysis of the nature of the
one-clectron eigenstates and the wave-packet dynamies. Us-
ing a finite-size scaling analysiz, we will alzo locate the criti-
cal power-law sxponent below which extended state: smerge
in thiz moedel.

o MODEL AND FORMALLSM
A, Model Hanmodliondan

We comsider a single clectron in a 1D chain with open
boundaries, deseribed by the Anderson Hamiltonian

W W
H= EIS»IHWH §M|ﬂ—ml)|ﬂ){MI ) m

where |} represents the state with the clectron Localized at site
n. In the present mndom bond Anderzon model, the on-site
potentials £, arc st independent and in Eq. 1 were taken to
be £, = 0 without any loss of generality. Long-range disorder
iz introduced by asmuming the hopping amplitudes h(r — m)
to be distrbuted following a powerlaw decaying distobution.
The probability of eccurrence of a bond between sites # and
re decays ax

plr=|n—m|) = 1/#'%7. @

where A|r —m|) = 1 with probability p(r) and k(|r—m|) =0
with probability 1 — p(#). For 7 > 1 thiz modeliz cxpected to
have features similar to those presented by models with ran-
dom shertrange couplings. In this work, we will be particu-
larly inter=sted in the regime of 0 < 0 < 1.

E. Eigenfmnctons and Particdpation nmnmber

In the following investigation, we will analyze the guan-
tum pereolation transition in the above introduced model The
main quantities we used for such purpose were obtained by
the direct diagonalization of the Hamiltonian on finite chains
which provided all cigenstates and energy cigenvalues for
each dizorder realization In studying the nature of the one-
clectron cigenstates, the participation moments play a central
role. For a particular dizorder configuration ¥ and cigenstate,
the participation number iz defined as the inverse of the see-
ond moment of the probability density

; 1
P - i)

gl ®
where f,,” iz the amplitude at site k of the j-th cigenstate from
the v-th disorder realization In our numencal computation,
we performed a numerically exact diagenalization on chains
with sizes ranging from & = 200 up to & = 1600 sitez. We
averaged P5Y using all eigestates computed from distinet dis-
order realizations:

1 ow
= el )
WLk
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oS

FIG. 1: The normalized density of states DOS versus enerpy F for
N =7200and (a) o =0.5, (b) ¢ = 1. EResults for DOS were avel-
aged 1sNE moTe than 30000 disorder realization s. The participation
mumber P4y (averaged over several realizations of disorder) wersus
enerpy £ for several system sizes (& =200 up © 300), o =05
and (dig =1. Bor ¢ = 0.5 the participation number is proportional
do & indicating the presence of ertended states. The participation
number convergss 1o fmite values for @ = 1. This remlt supgsst a
localized nature of all sigentates.

Weuse WM =64 % 102 states for cach chain size. In addition,
we computed the nommalized density of states (DOE]) defined
by DOS(E) = (1/MN] L, 8(E — EX¥) and the fluctuation of
the participation number defined by

AR = B (5)

The relative fluctuation of the participation mumber iz given

by
n=aE/E}. ()

Within the framework of random and non-random Long-range
hopping models, it was demonstrated rigorously that the dis-
tribution function of the participation function is scale invan-
ant at the Anderson tranzition [26]. Such scale invariancs has
been used to monitor the critical point of long-range hopping
models [27] and zhall also hold for general models exhibiting
a Localization-delocalizati on transition.

C., Wave-packet Dynamilcs

In order to obtain the time-evolution of an initially localized
wave-packet (| =0)3), we cxpanded the wave function in
the Wannier reprezentation
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FIG. 2 Scaled participation number &/M versug time ¢ for several
system Bizes (W = 200 up to 1600}, (a)s =05 and (b)v = 1. For
¢ =0.5 the asymptotic participation number is proportional © &
indicating the presence of extended states among the wave-packet
compenents. Far o = 1, the Scaled participation oumber & /M tends
10 ZeT0 a5 the system size is increased. This result supgpests that all
eipenstates are localized.

LIGHES IAGIE )]

The main task iz to solve the time-dependent Schridinger
cquation for the wave-function components f,(#) (=11

W
S = L) ®

Using the numerical formalizm proposed in Ref. [28], the gen-
eral zolution of this problem can be written as:

(1)) = Ul exp (—DA)UIR(7 =0}, 9

where D iz the diagonal form of the Hamiltonian and U is
a unitary matrix. In what follows, we consider the electron
initially localized in a single site, ie [20f =00} = |ma).

Besides following the time evolution of the initially local-
ized wave-packst, we also recorded the asymptotic maled re-
turn probability (return probability times the chain size) de-
fined a=

N - ,
R= 2 (I Par (a0

In general R iz roughly a constant for extended states and
scales proportional to /Y for localized stater. We further cal-
culated the time dependent participati on number

1
&= <zf |f,,m|4> : an

averaged over distinet realizations. The paticipation number
(E(#)) has been commonly used as a measurement of the typi-
cal number of sites over which the wave-paclet i= spread.

. RESULTS

In Fgl, we show results for the nommalized density of
states DOS and the participation number. In Fig.la, we plot

FIG. 3: The asymptotic scaled retum probability £ versus o for sev-
eral gy stem sizes (Y = 100 up to 400). The scaled remin probability
FRizroughly a constant for small ¢ and inerease with M for @ aronnd
unit. This result reinforees the existence of an Anderson ansition
foro =1

the normalized density of states DOS versus energy K for
N =200 and g = 0.5. In Figlb, similar data are shown for
< = 1. Results for the DOS were averaged using more than
0000 dizorder realizations. In both cases, two delta-like sin-
gularitics are observed at £ =0 and £ = —1. These singular-
iticz are aszociated with rezomant localized modes which are
located at pair of sites with the same bonds to the remain-
ing ehain. It iz important to notice that for o0 = 0.5 the DOZ
presents much smaller Auctuations than that for =1, This
feature signals that the typical localization length becomes
larger as the couplings are made more long-ranged.

The average participation mumber (P4} versus energy £ for
several system sizes (W = 200 up to 800% iz showed in Fg 1(c)
for the particular caze of @ = 0.5, Fig.1(d) show our etz
for ¢ = 1. To compute ¢Pf), we averaped the participation
mmber of all sigenstates j within a small window aroimd £
considenng several disorder realizati ons. For @ = 0.5 the par-
ticipation number is proportional to iV indicating the presence
of extended states. The average participati on number docs not
scale propeortional to the system size for 0 = 1. This result
suggests an asymptotic localized nature of all sigentates. The
dips at £ =0 and £ = —1 ar dus to the strongly localized
nature of the rezonant states at these energies.

In Fig2, we show our results for the scaled paricipation
mumnber &€ /4 versus time ¢ for several system sizes (W = 200
up te 16007, (2l =0.5 and (b9 = 1. For = 0.5 the asymp-
totic participation number iz proportional to & indicating that
the wave-packet has components which are extended states.
For ¢ = 1, the scaled participation number & /4 tends to zero
as the system sze iz inereased. This result suggests that all
cigenstates have a localized nature. It 1z important to stress
that the azymptotic regime for 0 = 0.5 1z reached after a wery
short evolution time. Due to the presence of long-range hop-
pings, the initially localized wave-packet spreads exponen-
tially before the saturation.

The above resultz indicates that a quantum percolation tran-
sition iz taldng place in such power-law diluted chain model
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FIG. 4: The relative fluctnation of the participation function 1 =
Béf = & > versus ¢ and & = 200,400,800, 1600 sites. The scale in-
variant point sipnals the ransition between extend ad erponentially
localized states.

The main parameter poverning this transition iz the power-law
decay cxponent 7. In order to locate the critical decay cxpo-
nent, we computed some typical quantities over the full mnges
of 0« 3« 1. InKEg 3 we show the asymptotic scaled retum
probability & versus o for distinet systemn sizes (W = 100 up
to 4007 The scaled return probability £ iz roughly a constant
for small 7 aml increase with & for laree 0. In agrecment
with Fig 2, this result also indicate s the existence of extended
states for 0 = 0.5 However, duc to the strong finite size of-
fects, such quartity does not allow for an accumate estimate
of the critical point. To thiz end, the relative Souectuation of
the participation number plotted as a function of @ using data
computed from distinet chain sizes reprezents one of the most
cfficicrt and computationally suited tools. Extended states
dizplay wery weak participation mumber fluctuations and, as
zuch, the relative fluctuation decreases with the system size.
On the other hand, localized states have size independent Aue-
tuations with the relative value zaturating at a finite value az
the system size is increased. At the critical point, the partici-
pation number diztribution is scale invanant. InFig 4, we col-
lect results of the relative luctuation of the participation funec-
tion T = aé/ < & > versuz o with & = 200, 400,800, 1600
sites. The seale invariant peint around ¢ = 0.68(2) signals
the transition between extended and sxponentially localized
states.

I¥., SUMMARY AND CONCLUSIOMNS

In surmmary, we investigated the nature of one-clectron
cigenstates in power-law diluted ehains for which the prob-

M.P da Silva Jr etal

ability of occumrence of a bond between sites sepamated by
a distance » decays a p(#) = 1/r't°. This model iz a pro-
totype to study the quamtum percolation transition in low-
dimenszional systems with longrange couplings. Using an ex-
act diagonalization scheme on finite chain:, we computed the
D3 and participation number of all energy cigenstates which
were used tofollow the time-avolution of an initially localized
wave-packet. YWe found that the relative Auctuation of the par-
ticipation nurmber provides & precise estimate of the cotical
decay exponent g, = 0.68(2) scparating the regimes of Local-
ized and extended states. For decay exponents larger than this
critical value, all enerpy eigenstates are localized, a behavier
typical of dizorderced systems with short-range couplings. Itis
important to stress that in this regime the wave-paclet remains
localized over a finite region of the system even though the
chain iz fully connected. Thiziz atypical signature of systems
presenting elassical percolation but no guantum percelation
For  below the crtical walue, the long-ranpe couplings arc
enouph to stabilize ewtended states. An initially wave-paclet
develops a fast exponential spread over the chain As com-
pared with other classes of models with long-range couplings,
such ax the random band matnix model and models with Leng-
range couplings and pure diagonal disorder, the present model
iz the one on which the phase of extended states iz sustained
for the widest range of decay cxponents. Thercfore, there is
a range of decay exponents for which the present quantum
percolation model exhibitz a localization-delocalization tran-
sition that iz not zhared by these othermodels. A J-dependent
zet of new critical exponents shall govern this migue transi-
tion. Within thiz scenario, the quantum percolation tranzition
here reported 1= expected to belong to a umversality class dis-
tinct from the two classes Foverming the Anderson tranzition
in medsls with longrange couplings with pure diagonal as
well az off-diagonal dizorder. We expect the present results
can stimulate further studics along this dircction.
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