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RESUMO

Neste trabalho estudamos o transporte eletronico em sistemas com desordem quater-
naria correlacionada. Consideramos um modelo unidimensional constituido por quatro
tipos de atomos. As energias de ligagao do elétron em cada um destes atomos foi dada
por (€1, €, €3, €4). A distribuicdo das energias foi feita seguindo correlagoes de longo
alcance semelhantes as utilizadas no trabalho de Moura e Lyra [F.A.B.F. de Moura and
M.L.Lyra, PHYS. REV. LETT., 81 3735 (1998)]. Desta forma, com a utilizagao de méto-
dos numeéricos foi estudado as propriedades de localizacao da funcao de onda, o espectro
de absorcao 6ptica e a dinamica temporal de um pacote de onda. Em relagao as propri-
edades de localizagao da funcao de onda, mostramos numericamente que a participacao
para correlagoes fracas (y < 2) é finita e os estados sdo localizados. Para v > 2 nossos
resultados sugerem que o sistema apresenta estados metalicos. Nossa anélise da absorcao
6ptica mostrou um padrao interessante e bastante dependente do grau de correlagao. Na
auséncia de correlacao v = 0, a absorcao 6ptica em boa parte da banda ¢ nula, entretanto
em torno do topo da banda (E ~ 2), existe uma regiao de absor¢ao nao nula. Em linhas
gerais, o mesmo foi obtido para quaisquer valores com fracas correlagoes v < 2. Para
~v > 2 nossos resultados indicam a presenca de diversos picos de absorc¢ao. Utilizando um
formalismo heuristico explicamos qualitativamente e quantitativamente a existéncia de
cada pico. Além disso, estudamos os efeitos de campo elétrico e suas competigoes com o
espalhamento causado pelas vibragoes da rede. Na auséncia de acoplamento elétron-fénon
a = 0, a presenca de um campo elétrico produz oscilagdes coerentes se a desordem tiver
correlagoes fortes (v > 2). Quando o acoplamento com a rede ¢ ligado, nossos resulta-
dos indicam que o espalhamento por fénons destroi totalmente as oscilagoes de Bloch.
Também investigamos o papel da interagao com a rede sobre a dindmica eletréonica no
caso de desordem correlacionada. Nossos resultados numéricos indicam que o acopla-
mento elétron-fonon, na abordagem aqui utilizada, promove transporte de carga mesmo
na presenga de desordem sem correlagao.

Palavras-chave: Desordem correlacionada. Espectro de absorcao. Localizacao eletro-
nica.



ABSTRACT

In this work we study the electronic transport in systems with correlated quaternery
disorder distribution. We consider a one-dimensional model with four kinds of atoms .
The on site energy of each of these atoms are given by (€1, €2, €3, €4). The distribution of
energies was taken following a correlated rule similar to those used in the work of Moura
and Lyra [F.A.B.F. de Moura and M.L.Lyra, PHYS. REV. LETT., 81 3735 (1998)]. By
using numerical methods, the localization properties, the optical absorption spectrum and
the time dependent dynamic was studied. Regarding the localization properties of the
wave function , we show numerically that for weak correlations (v < 2 ) the participation
number is finite and the eigenstates are localized. For v > 2 our results suggest that
the model displays metalic eigenstates. Our analysis of the optical absorption showed an
interesting pattern and a strong dependence with the degree of correlation. In the absence
of correlations (v = 0), the optical absorption is zero for the most part of energy spectrum
except around to the top of the band (E ~ 2), where a region of non-zero absorption is
observed. In general, the same was obtained for any values weak correlations with v < 2.
For v > 2. our results indicate the presence of several absorption peaks. Using a heuristic
formalism we have explained qualitatively and quantitatively the existence of each peak.
Furthermore we studied the effects of electric field and its competition with the scattering
by lattice vibrations. In the absence of electron-phonon coupling (o = 0), the presence of
an electric field promotes the appearance of wave packet oscillations at the limit of strong
correlations (7 > 2). When we switch on the coupling with the lattice vibrations, our
results indicate that the scattering by phonons totally destroys the Bloch oscillations. We
also investigated the role of interaction with the lattice vibrations on dynamic electronics
in case of uncocorrelated disorder. Our numerical results indicate that the electron-
phonon coupling, within the approach used here, promotes electronic transport even at
the presence of uncorrelated strong disorder.

Keywords: Correlated disorder. Absorption spectrum. Electronics localization.
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1

INTRODUCAO

1.1 Introducao histérica

Durante muitos séculos as propriedades dos sélidos vém despertando interesse em di-
versos cientistas, dentre esses cientistas entao os fisicos. Podemos iniciar esse discussao a
partir de 1900 [1, 2, 3|, quando P. Drude propos um modelo em que os solidos metalicos
fossem formados por fons positivos em posicoes fixas e os elétrons pudessem se mover
livremente por todo o sélido. Nesse modelo, os elétrons nao interagem com os fons, entao
o sistema se comporta como um gas de elétrons livre. Apesar do modelo de Drude ser
considerado simples e ter falhado em alguns aspéctos, como por exemplo, na distin¢ao
entre condutores e isolantes, este modelo pode explicar propriedades importantes para os
solidos, como por exemplo, a deducao da lei de Ohm. Com o desenvolvimento da teoria
quéantica, o modelo de Drude sofreu algumas reformulagoes. Em 1927 [4] A. Sommerfeld
trabalhou com a mesma hipotese de Drude, entretanto, ele foi capaz de acrescentar as-
pectos quanticos da matéria ao modelo de Drude, mas este modelo também nao foi capaz
de descrever a distingao entre metal e isolante.

No ano seguinte, foi proposto um modelos no qual os elétrons se moviam sobre a agao
de um potencial periédico. Essa abordagem teve como objetivo estudar propriedades
elétricas de um cristal. Nesse modelo, a energia cinética dos elétrons era muito menor
que a energia potencial de interagao entre eles. O presente modelo foi proposto por Felix
Bloch [5]. Usando este modelo, foi mostrado que a fun¢do de onda do elétron em um
cristal perfeito é estendida, entao a probabilidade de encontrar o elétron é a mesma em
todo o cristal. Além disso a teoria de Bloch introduziu o conceito de banda de energia
e desta forma foi possivel fazer uma distingdo entre metal e isolante. Em 1958 [6, 7]
Anderson propos um modelo que propiciou o estudo dos efeitos da desordem sobre o
transporte eletronico. Esse modelo definiu o conceito de localizacao eletdonica na presenca
de desordem. O modelo de Anderson considera os elétrons se movendo sob a influéncia de
um potencial aleatério. Anderson mostrou que a func¢ao de onda eletronica sofre diversas
reflexdes no potencial aleatério e desta forma acontecem interferéncias destrutivas que
localizam a funcao de onda em uma regiao finita do material. Posteriormente usando

uma teoria de escala bem elaborada [8] Anderson e colaboradores mostraram que o efeito
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1.2. Modelo de Bloch 11

da localizacao da funcao de onda é muito mais intenso em baixas dimensoes, ou seja,
quando a dimensao do sistema for menor igual a dois. A teoria de escala diz que para
d < 2 todos os estados sao localizados mesmo no limite de desordem fraca. A teoria da
localizacao eletronica teve um sucesso consideravel explicando por exemplo, transi¢oes de
fases existentes em certos semicondutores. Em linhas gerais, a teoria de Anderson funciona
bem se a distribui¢ao de desordem nao apresentar correlagdes intrinsecas. Contudo, no
final dos anos oitenta [9, 10, 11] foi mostrado que se correlagoes forem introduzidas na
distribuicao de desordem a localizacao de Anderson pode ser suprimida. Alguns trabalhos
envolvendo este tipo de correlagao [12, 13, 14| mostraram inclusive a existéncia de uma
banda de estados estendidos.

Dentro do contexto de estados estendidos e localizados em modelos de baixa dimensi-
onalidade com desordem correlacionada, efeitos de interacao representam sempre desafios
e propriedades importantes. Neste trabalho, vamos analisar a dinamica de um elétron
em um sistema unidimensional idealizado composto por quatro tipos de atomos com de-
sordem correlacionada. Com isso, estudamos as propriedades de localizacao da fungao
de onda eltronica, o espectro de absorcao Optica e a dindmica temporal de um pacote
de onda. Também, foi feita uma analise desse problema considerando a presenca de um
campo elétrico externo ao nosso sistema. Outro tema de fundamental importancia, que,
aqui foi estudado é passar a considerar o termo de interacao elétron-rede. Dai, vamos
considerar que a rede atomica é um sistema harmonico massa mola. O acoplamento entre
a dindmica eletronica e as vibragoes da rede sera feito escrevendo a energia cinética local
do elétron em funcao das distancias atémicas.

Antes de concentrarmos nossa atencao em nosso modelo, é necessario definir alguns
conceitos. Vamos definir primeiro o que vém a ser um sistema sem desordem, onde
podemos apresentar de maneira mais clara o modelo de Bloch, e posteriormente, definir
o que vém a ser sistemas desordenados. Com isso, podemos apresentar o modelos de
Anderson com mais facilidade, bem como, descrever um pouco os resultados ja existentes

na literatura em relagao ao tema em questao.

1.2 Modelo de Bloch

Antes de iniciarmos nossa discussao a respeito do modelo de Bloch, vamos considerar
inicialmente um sistemas sem desordem [15], ou seja, uma estrutura cristalina perfeita.
Para isso, considere a figura (1.1), lado esquerdo. Ela é uma representagao bidimensional
de uma rede cristalina perfeita, ou seja, um conjunto de &tomos ou moléculas iguais com
espagos regulares. Na abordagem de Bloch [16, 17, 18], que por sua vez, é aplicada
apenas a sistemas sem desordem, as interacoes entre elétrons sao desprezadas. Entao, ha
interagao do elétron apenas com os fons da rede, que por sua vez, é representado por um

potencial de interagao U(r), onde r indica a posigao do elétron no material. O fato dos

Instituto de Fisica - UFAL



1.2. Modelo de Bloch 12

Figura 1.1: Rede sem desordem e rede desordenada. Na figura da esquerda temos uma
representacao esquematica de uma estrutura de rede quadrada bidimensional de um cristal
perfeito. Na figura da direita temos uma representagcao esquematica de uma estrutura
de rede quadrada bidimensional com a implementacao de lacunas na rede, distorgoes e

diferentes dtomos.

o0 0 0000
.....d.

. 000.o~00
00 g@ Vo
@+ QO+ é 0O
000 0000

Fonte: Autor 2014

Figura 1.2: Representagao de um potencial periédico tipico de um cristal, com os niicleos

dos ions representados pelos circulos fechados.
U(r)

fe——R——

NN YT

Fonte: C. Kittel, 1976 [17]

fons ocuparem posigoes regulares implica uma periodicidade espacial do potencial U(r),
onde R é o vetor de Bravais tipico da rede. Veja a figura (1.2). Dai, o potencial tera a

seguinte propriedade:

U)=U(r+R). (1.1)

Como bem sabemos, nesse problema nao levamos em consideracao a interacao elétron-
elétron. Entao, os autoestados de um elétron que se move em um cristal sao dados pela
quagao de Schrodinger. Dai, a fungao de onda associada ao potencial U(r) deve satisfazer
a equacao abaixo:

1= 292+ U] = B, (1.2)
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1.2. Modelo de Bloch 13

Devido a periodicidade da rede ao substituirmos R + r por r a equacao permanece
inalterada nos operadores que atuam sobre . Portanto, o teorema de Bloch mostra que

as solugoes para a equagao de Schrodinger devem ser:
Vni(T) = Up s (r)e™” (1.3)

nessa equagao temos ¥, x(r) que representa os autoestados, u, k(r) ¢ a fun¢do periodica

ik-r

ou a chamada funcao de Bloch e e™7T indica uma onda plana. Com a substituicao de

R + r por r temos:

Unx(r) = upx(r + R). (1.4)

Contudo, u,x(r) tem a periodicidade da rede, o subscrito k indica que a fungao de onda
unx(r) depende do vetor k, e por fim, n representa as multiplas solu¢oes da equagao de

Schrédinger para um vetor de onda k. Combinando as equagoes (1.3) e (1.4)

Yni(r + R) = ™Ry, 1 (1), (1.5)

que é conhecido como teorema de Bloch. Sem duvidas, o modelo de Bloch tem funda-
mental importancia no desenvolvimento da fisica do século X X. A partir do seu trabalho
divérsos fatores foram compreendidos, dentre estes fatores podemos destacar o fato de
que quando o elétron esta contido em uma rede periddica e interage apenas com os ions
da rede, a funcao de onda do elétron se estende por todo o sistema. Outro fato impor-
tante que foi explicado em sistemas cristalino, foi a diferenga entre condutores, isolantes
e semicondutores. Entretanto, boa parte dos sistemas reais nao sao cristalinos, em geral
exibem defeitos ou total auséncia de quaisquer simetrias ou periodicidades. Desta forma,
vem a necessidade de estudar a presenca de desordem nos sistemas [15]. Para entender
a defini¢do de desordem considere a figura (1.1), lado direito. Enquanto na figura (1.1),
lado esquerdo, temos um conjunto de &tomos ou moléculas iguais e com espagos regulares,
a figura (1.1), lado direito, inclui lacunas na rede, distorgao e impurezas ou ions distintos.
Portanto, a periodicidade que foi imposta no potencial de Bloch é violada em um sistema
desordenado. Dentro desse contexto vamos apresentar o formalismo de Anderson que foi
proposto em 1958 e o mesmo permite entender a natureza dos autoestados eletronicos em

sistemas desordenados.
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1.3 O modelo de Anderson

Em 1958 Anderson propds um modelo, em que passou a ser possivel o estudo dos efeitos
da desordem sobre o transporte eletronico. Esse modelo definiu o importante conceito de
localizagao eletdnica na presencga de desordem. Com esse modelos, Anderson mostrou que
a funcao de onda eletronica sofre diversas reflexoes no potencial aleatorio e dessa forma
acontecem interferéncias destrutivas que localizam a fun¢ao de onda em uma regiao finita
do material.

O modelo de Anderson [19, 20, 21| considera um elétron movendo-se em um sistema
desordenado sobre a influéncia de um potencial aleatério. No presente modelo, vamos
considerar dois termos de fundamental importancia, eles sao: a energia potencial que
representa o acoplamento do elétron com os atomos da rede e a energia cinética entre
atomos vizinhos (também chamado de “hopping”). Vamos assumir uma representagao
unidimensional, como na figura (1.3).A.

No modelo de Anderson o elétron pode ocupar os sitios i's, que tém energia potencial
€;. E o que vai caracterizar a desordem nesse sistema é o fato de que as energias de
cada sitio estarem distribuidas de forma aleatoria. Na figura (1.3).A, esta aleatoriedade ¢
representado pelos diferentes tamanhos e texturas das bolinhas. Tais energias estao com-
preendidas dentro do intervalo [-W/2,W/2], onde W caracteriza a largura da desordem.
Para que o elétron salte de um sitio ¢ para um sitio vizinho 7, ou como na figura, salte de
i para ¢ £ 1 por exemplo, é necessario uma energia 7; ;. Esse termo ¢ chamado termo de
“hopping”, ou seja, ele é a energia cinética necessario para o elétron saltar do sitio ¢ para

o sitio j. O operador Hamiltoniano que descreve esse modelo é expresso por:

- Zei|i)<i| + )l il

i#]

(1.6)

i) indica o estado que representa o orbital atémico centrado no sitio . Uma representagao

matricial N x N do hamiltoniano de Anderson para o caso unidimensional é

€1 T12 O O
To1 € Toz 0
0 732 €3 T34
H =
0 0 T43 €4
TN—-1,N
0 0 0 TN,N—1 EN

O conjunto formado pelos vetores |i) representa uma base em que podemos expandir
seus autoestados ¢ do hamiltoniano ) = . ¢;]i), onde ¢; caracteriza a amplitude da
funcao de onda no sitio 7. Para determinar os autoestados e as autoenergias basta usar

a equagao de autovalores, ou seja, H|¢) = E|¢). Assim permutando i,j e atuando |i) na
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expressao(1.6) iremos obter a seguinte expressao:

Hli) = &li) + ) milj)- (1.7)

J#

Agora, se atuarmos |¢)) em H, iremos obter

H) = 37 coHli). (18)

7

Combinando as expressoes (1.7) com a expressoes (1.8) fica

H|ypy = aciliy + > micsl3), (1.9)

i i
Ao fazermos uma nova mudanga de variavel no segundo termo da equagao (1.9),

Hly) =" (eici + ch]) B (1.10)

i i#]

cOomo

Hy) = E) (1.11)

logo
EZCZ|Z> = Z (6@@ + ZT@Cj) |Z>, (112)
i i i#]

dai obteremos a seguinte expressao

ECi = €,C; + Z TijCj- (]_]_3)
J

Portanto se considerarmos um sistema unidimensional de sitio ¢, e utilizando o hopping
deste sistema como sendo constante e diferente de zero entre os primeiros sitios vizinhos,

e deixando 7 em evidéncia na expressao (1.13) iremos obter

j=i+1
ECi =€C+ T Z & (114)
j=i—1
que vai resultar em
ECi =€C + T (C¢_1 + Ci+1) (115)

Instituto de Fisica - UFAL



1.4. Teoria de escala para a transicao de Anderson 16

Para o caso de um sistema unidimensional sem desordem, ou seja, um sistema cristalino
onde a largura da desordem seja (/W = 0) e com as energias potenciais do sitio €,s iguais,
como representado por bolinhas de mesmo tamanho na figura (1.3).B a equacao (1.15)

com ¢; = 0, fica
Ec; =7 (¢i—1 + ¢it1) . (1.16)
as solugoes para esta equagao é dada por
Cp = coe’™ (1.17)
a equacao a cima é satisfeita se
E =271 cos(k), (1.18)

Entao a energia E estd compreendida dentro do intervalo —27 < E < 27. Logo, para
um cristal 1d a largura da banda permitida é B = 47. De forma geral a largura da banda
permitida é expressa por B = 2z7, onde z representa o ntmero dos primeiros vizinho de
uma rede de dimensao d. Anderson em 1958 em seu modelo, mostrou que se a razao entre
W/ B for suficientemente grande, todos os estados eletronicos sao exponencialmente loca-
lizados e se a razao entre W/ B for aproximadamente 1 o sistema apresenta uma desordem
intermediaria. No caso de desordem intermediaria, Anderson mostrou a possibilidade de
uma transcao de fase entre estados localizado e estendidos. Esta transicao ficou conhe-
cida na literatura como transicdo de Anderson. Durante a década de setenta Anderson
e colaboradores perceberam a dependéncia da teoria da localizacao com a dimensao do
sistema através de uma teoria de escala bem elaborada. Vamos revisar a teoria de escala

apresentada por Anderson e colaboradores na proxima secao.

1.4 Teoria de escala para a transicao de Anderson

O estudo da transicao de Anderson s6 veio a ser possivel devido a teoria de escala
proposta por Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrishnan [8]. Ela mostra que
sistemas de baixa dimensionalidade, ou seja, com dimensoes menores iguais a dois, ha
auséncia de uma transicao de Anderson para qualquer grau de desordem.

A Teoria de escala tem como base a dependéncia de escala da condutancia generalizada
g. Esta teoria foi aplicada na reformulagao do modelo de Anderson feita por Thouless [22].
Nessa abordagem os s6lidos sao formados por vérias caixas acopladas umas com as outras
e cada caixa tem volume L¢, onde L indica os lados da caixa e d indica as dimensées da
mesma. As energias W e 7 do modelo de Anderson serao generalizadas para este modelo

de hipercubos. A largura da desordem W seré substituida pelo espacamento médio entre
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1.4. Teoria de escala para a transicao de Anderson 17

os niveis de energia AE. AFE tem que satisfazer a condiggo AE =~ % J& o termo de
hopping 7 iré corresponder ao deslocamento causado pelas alteragoes nas condigoes de

contorno de cada volume que ocupa o sélido dE. Logo (%) no modelo de Anderson nos
fornece uma medida do grau de desordem, agora analogamente (%) tem caracteristica
de parametro de desordem do sistema. Se um elétron executa um movimento aleatério

semelhante ao Movimento Browniano no interior de uma caixa de lados L, entao
T = — (1.19)

Sendo D a constante de difusao e Tp o tempo necessario para um pacote de onda eletronica
difundir até os contornos da caixa. Fazendo uso da relagao de incerteza (0T9FE > h), temos

que:

I
oF = —. 1.20
= (1.20)
Por meio da relagao de Einstein entre a condutancia o e as propriedades de difusao, temos

que:
o =e’Dn(E), (1.21)

aqui n(F) indica a densidade de estados média. Fazendo uso das equagoes (1.19), (1.20)

e (1.29), iremos encontrar:

oh
0= —r—— 1.22
e2L*n(E)’ (122)
ou seja, 0 F no limite macroscopico pode ser expresso em funcao da condutividade 0. E

por sua vez,

1

n(B) = ix (1.23)

onde n(FE) indica a densidade média de estados escrita em func¢ao do espagamento médio

entre os niveis de energia AE. Se substituirmos a equacao (1.22) em (1.23), iremos

encontrar
oF h
E == e—ZLd72 (124)
Essa mesma equacao pode ser reescrita como
oF ho
g(L) = N ng 2, (1.25)

Nessa expressao g(L) vai indicar a condutancia generalizada. Como esperado a equa-
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gao (1.25) é semelhante a rezao 7/ no modelo de Anderson tradicional, que por sua vez,
indica uma medida na intensidade do grau de desordem no sistema. Logo:

e (JF > AF) indica estados estendidos que sao sensiveis & mudanga nas condigoes de
contorno;

e (0F < AF) indica estados localizados que nao sao sensiveis & mudanga nas condigoes
de contorno.

A equagdo (1.25) é aplicada somente para o caso de estados estendidos no limite
macroscopico, desde que a equagao (1.22) seja satisfeita nesse limite. Na equagao (1.25),
g(L) indica a condutéancia generalizada em unidades de %, pois o termo o L?"? indica a
condutancia de um cubo de lados L e dimenssao d. Portanto, a teoria de escala examina
a dependéncia de g(L) de acordo com o comprimento da escala utilizada. Agora sendo g

a condutancia generalizada para um sistema formado por uma caixa acoplada de volume
SE(Lo) _

AB(Lo) . 90
teoria de escala assume que podemos obter uma nova condutancia g em termos de uma

Ld, ou seja, g(Lg) = Dai, dado gy numa escala de comprimento Lg, a
nova escala maior L = bLy. Portanto, a nova condutancia é claramente determinada
pelas quantidades gy e pelo fator de escala b. Esta ideia é bem ilustrada na figura (1.4).
Tratando b como uma tranformacao continua, podemos analisar o comportamento de
escala da fungao ¢ a partir da seguinte funcao:

B dlng(L)

B9) = — 7 (1.26)

Analisando esta fungao, observamos que se (8 > 0), logo L cresce com o crescimento de
g, enquanto que (8 < 0), g decresce com o crescimento de L. Na figura (1.5) ha uma
representagao qualitativa de [(g) para os seguintes valores de d = 1,2 e 3, tal figura foi
proposto por Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrishman [8]. O comportamento

qualitativo de 5(g) pode ser melhor entendido tomando os limites assintoticos de g — 0

Figura 1.3: Representacao esquematica de uma rede unidimensional de sitios i's. A parte A
representa uma rede com desordem correlacionada, a desordem é caracterizada por bolinhas
de tamanhos e texturas diferentes, semelhante ao modelo de Anderson unidimensional. B
representa um rede unidimensional sem desordem correlacionada, semelhante ao modelo de

Bloch unidimensional.

RN IR

i-1 i+1 i+2

B
- & & o o
2kl i1 i+2 L

Fonte: Autor 2014
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e g — oo na equagao (1.26). Portanto:
e Para (g — o0), ou seja, no limite de forte acoplamento e baixo grau de desordem,

g(L) é dada por:

lim f(g) ~ d — 2, (1.27)

g—0o0

g cresce com o aumento de L, dai

1 parad=3,
Blg—+o00)=4 0 parad=2, (1.28)
—1 parad=1.

Ver lado direito da figura (1.5).

e Para (¢ — 0), ou seja, no limite de fraco acoplamento e forte desordem, o teorema
de Anderson prevé que os estados eletronicos sao localizados e apresentam decaimento
exponencial com a distancia. Considerando um elétron confinado dentro de uma caixa
de dimensoes L, a amplitude da funcao de onda desse elétron ¢ da ordem de e~'*, nesse
caso I' indica o expoente de Lyapunov, que por sua vez, é o inverso do comprimento de
localizacao .

O acoplamento entre as caixas também apresenta decaimento exponencial com L, ou

seja, g(L) oc e7 1. A partir da equacgio (1.26), teremos que:

lim f(g) =~ Ing. (1.29)
g—0
Nesse contexto podemos fazer as seguintes observagoes. Vejamos como g ~ e 'L ou

seja, quando L aumenta a condutancia diminui. Dai, apartir da quagao (1.29) observamos
que quando g — 0, logo #(g) — oo, independente da dimensao. Analisando a figura (1.5)
e assumindo que ((g) varia lentamente e monotonicamente entre ((g) — 0 e (g) — 00),
observamos que para d = 1 e d = 2, g diminui a medida que L cresce, logo nao existe uma

transicao metal isolante. Agora para d = 3, observamos dois comportamentos, eles sao:

Figura 1.4: Tlustragao da teoria de escala da condutancia generalizada com o fator de escala

b.

pry

R

% g(g.b)
!% % 0

Fonte: W. S. Dias, 2011 [20]
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e (5(g) > 0) g cresce a medida que L também cresce, caracteristica de sistema con-
dutor;

e (8(g9) <0) g diminui a medida que L cresce, caracteristica de sistema nao condutor.

Isso nos mostra que para d = 3 observamos uma transicao metal-isolante no sistema
em um ponto critico g. que separa (5(g) < 0) e (8(g) > 0). Com isso, fica claro que
a transicao de Anderson esté inteiramente ligada com a dimensao do sistema, ou seja,
ha transicao em sistemas com 3 dimensoes. Tal observacao também é encontrada nas

seguintes referéncias [19, 23, 24].

1.5 O modelo de Anderson com correlacao na desordem

Estudando a teoria de escala para o modelo de Anderson vimos que sistemas com uma
ou duas dimensoes apresentam um comportamento isolante com estados localizados. Por
outro lado, sistemas com trés dimensoes podem apresentar uma transicao metal-isolante.
Entretanto, nas ultimas décadas varios trabalhos trazem outra caracteristica em relagao
aos resultados apresentados anteriormente |25, 26, 27|. A implementagao de desordem
correlacionada ou sequéncia pseudo-aleatéoria mostra um comportamento nao previsto
pela teoria de escala para o modelo de Anderson. Em 1976, o modelo tight-binding
unidimensional proposto por Theodorou e Cohen com amplitudes de hopping aleatorias
mostra uma energia critica no centro da banda, onde a fun¢ao de onda esta no estado
estendido [28, 29, 30]. No ano seguinte foi mostrado por Fleishman e Licciardello [31] que
para este caso a funcao de onda apresenta um comportamento assintotico definido por
Y(r) oc e VT,

Durante a década de oitenta alguns trabalhos consideraram a distribuicao de energias

dos sitios definidos pela equagao (1.30),
€n = V cos(k|n|”). (1.30)

Na equagao a cima k = 2w« onde « indica um ntmero irracional compreendido entre
0eleV, v sao parametros caracteristicos do potencial. Aspectos referentes a discus-
sao podem ser vistos nas referéncias [32, 33, 34]. Considerando o modelo tight-binding
unidimensional com energias regidas pela equagao (1.30), foi demonstrado a existéncia
de estados localizados e estados estendidos dependendo dos valores de V' e v da seguinte
forma:

e Para 0 < v < 1eV < 2, o sistema apresenta estados estendidos compreendidos
entre —2+V < E < 2—1V e estados localizados compreendidos entre 2 —V < F <2+ V
e 2-V<FE<-24V,

e Para0 <v <1leV <2, osistema apresenta estados localizados;

e Pararv =1eV <2, o sistema apresenta estados estendidos;
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e Parav=1eV > 2, o sistema apresenta estados localizados;

e Para 1l < v < 2, todos os estados do sistema sao localizados. Entretanto, o expoente
de Lyapunov! se aproximam de zero no centro da banda;

e v > 2, todos os estados do sistema sao exponencialmente localizados, uma caracteris-
tica semelhante ao modelo de Anderson unidimensional com desordem nao correlacionada.

Em 1989 Flores [35, 36] mostrou de maneira generalizada que quando existe correlagoes
entre o termo de hopping e o potencial diagonal (energia on-site) existe uma ressonancia
no centro da banda. Outro trabalho de grande importancia na literatura foi o estudo feito
por Dunlap e colaboradores 37| referente a liga binaria com correlagoes tipo dimeros. No
modelo de liga binéria estudado na referéncia [37], ha uma discretizagao na desordem do
sistema, em que, os sitios da cadeia apresentam dois tipos de energias €4 e ¢, distribuidas
na cadeia de forma aleatéria com probabilidades p e 1 — p. Para introduzir correlagoes
tipo dimeros, basta considerar que uma das energias, €4, por exemplo, aparecem na cadeia
sempre aos pares. Usando métodos numéricos e analiticos foi mostrado que este modelo
binario apresenta uma ressonancia com energia £ = €4. O modelo tight binding unidi-
mensional com distribuigao de desordem tipo dimeros foi também investigado em 1992
por Bovier [38]. Nesse trabalho ele usou teoria de perturbacéo para analisar o compor-
tamento da densidade de estado e o coeficiente de Lyapunov. Agora vamos apresentar
de forma sucinta o formalismo numérico de fundamental importancia para demonstrar a
existéncia das energias ressonantes em cadeias binarias com correlagoes tipo dimeros [39].

Considerando o modelo thigt binding unidimensional dado pela hamiltoniana:
H=> en)(n|+7> [n){n+1]+|n)n— 1], (1.31)

aqui |n) representa o orbital atéomico centrado no sitio n e com ¢, sendo o potencial

aleatorio. Usando |1)) = )" ¢,|n) a equacao de Schrodinger fica:
T (Cn+1 + Cnfl) = (E — Gn) Cp. (132)

Usando técnicas de matriz de transferéncia |7, 19] a expressao anterior pode ser escrita

Cn+1 (E—cn) —= Cp,
= T v . (1.33)
Cn, 1 0 Cn_1

Agora usando uma redefini¢ao de variaveis, temos,

CcOo1mo

Cni1 = Thep, (1.34)

lyer pagina 17.
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Cnp1 = ( ) (1.35)
Cn

T, é a matriz de transferéncia, que por sua vez, pode ser escrita como:

(E—enp) 1
T, — v . 1.36
- (1.36)

Logo, usando a equagao anterior e a equagao (1.34), podemos obter as amplitudes

onde

da funcao de onda nos sitios N — 1 e N através do produtoério de todas as matrizes de

transferéncia, ou seja,

n
Cn+1 = H,-TZCO' (137)
1=0
Dai teremos o comprimento de localizagao

1
A= lim —1In|c,|. (1.38)

n—oo M

Como o expoente de Lyapunov é expresso por I' = A7!, entdo

= JL%O%IH|C”\ (1.39)

No limite termodinamico se I' é finito, a largura da funcao de onda é finita e o estados é
localizado. Por outro lado, se no limite termodinamico I' tender a zero, o estado eletronico
é estendido. Agora podemos obter as energias de ressonancia aplicando o formalismo de
matriz de transferéncia ao modelo de dimeros aleatérios. Considere uma cadeia com
N atomos com energias €4 e €g, com respectivas probabilidades p e 1 — p, como dito
anteriormente €4 sempre se apresenta aos pares. O termo de hopping 7;,41 = 1.0 com
i=1,...N. Agora analisando a figura (1.6) com 107 d&tomos, p = 0.5, ¢4 = 0.8 e eg = 0.0.
Observe que I' é finito para todos os valores de E, exceto para E = 0.8, entao este valor
¢ o valor do dimero ¢4. Em F = €4 = 0.8, para os dtomos com energia €4 o termo
E —e4 = 0.0 da matriz de transferéncia é zero. Logo, para esta energia o produto de duas
matrizes de transferéncia é —I. Os dimeros com estas energias nao espalham a fungao de
onda com energia E = €4, eles apenas alteram sua fase. Com o comportamento de \, ver
equacao (1.36), proximo da ressonancia (E — E.)? o sistema apresenta /N estados nao
espalhados. Uma das aplicagoes deste modelo é encontrada em um tipo de polimero de

alta condutividade chamado polianilina [40].
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1.6 Correlacao de longo alcance no modelo de Anderson

Nos ultimos anos vérios trabalhos que envolvem correlagao no modelo de Anderson vém
despertando interesse da comunidade cientifica [41, 42, 43]. Como visto anteriormente, a
presenca de correlagoes na desordem promove o aparecimento de um comportamento nao
previsto pelo modelo de Anderson. Entretanto, como estudamos anteriormente, a presenca
de uma correlagao de curto alcance na desordem do modelo de Anderson unidimensional
induz o aparecimento de algumas energias ressonantes. Por outro lado, a presenca de
uma correlacao de longo alcance na desordem pode induzir uma transicao metal-isolante
em sistemas unidimensionais. Agora iremos apresentar efeitos causados pela inclusao da
correlagao de longo alcance na desordem do modelo de Anderson unidimensional [44,
45, 46]. Inicialmente vamos considerar um sistema unidimensional, em que cada sitio
da cadeia tenha interacao apenas com seus sitios vizinhos e a distribuicao de desordem
apresente correlacoes de longo alcance. Esta distribuicao de desordem apresenta uma
densidade espectral que segue aproximadamente uma lei de poténcia com a seguinte forma
S(k) = k=7, onde k é obtido através da transformada de Fourier da fungao correlagao de
dois pontos < €€; >, k = 1/A, onde A é o comprimento de onda das ondula¢do no
potencial; v ¢ um parametro que mede o grau de correlacao da distribuicao das energias.

Em 1998 Moura e Lyra [47] mostraram que sistemas com correlac¢ao de longo alcance
podem induzir uma fase metalica. No trabalho de Moura e Lyra, a desordem no sistema
foi escolhida de maneira que obede¢a um Movimento Browniano Fracionario (M.B.F) com
uma densidade espectral S(k) = 1/k7.

O (M.B.F), na verdade ¢ uma generalizagdo de uma fungao aleatoria [48, 49]. Sendo
z(t) a posicao da particula em (M.B.F) num instante ¢, onde z(t = 0) = 0. Agora secja

C(t) uma fungao encarregada de medir a correlagdo entre os incrementos no passados

Figura 1.5: Representagao qualitativa do comportamento da funcao de escala (5(g)) em

relagdo as dimensées d = 1,2 e 3 perante a teoria de escala mostrada por [8].

_dlng
B atL

d>2 /

Fonte: Abrahams , 1979 [§]
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—xz(—t) e no futuro z(t), entao,

) =221 1, (1.40)

onde H é o expoente de Hurst. Percebe-se que se H = 1, C'(t) = 0 e isso nos caracteriza
um Movimento Browniano Simples, caso em que néo ha correlagao entre x(t) e —x(—t).
Com intuito de gerar uma sequéncia aleatoria x(t), em que apresenta uma densidade
espectral tipo lei de poténcia S(wy) = w™7, Moura e Lyra utilizaram o formalismo da

transformada de Fourier [50, 51, 52| e obtiveram a equagao a baixo:

N/2

zp(t) = Z(S(wk)Aw)l/2cos(wktn + Pk), (1.41)

k=1

onde wy é multiplo da frequéncia fundamental Aw = 27 /T, ou seja, wy = kAw. A N/2
fases ¢ no intervalo [0,27] representa a tnica fonte de ruido da série. Supondo 7 =1 e

S(wy) = w, ", temos

N/2

() =Y [k;—v (%”)M] " cos <2W;K + ¢k) (1.42)

k=1

Que ¢é a equacgao para os térmos da série e v controla a correlagao. Dai, para gerar a
correlacao de longo alcance no modelo de Anderson unidimensional Moura e Lyra consi-
deraram as energias dos sitios como sendo €, gerada pela equagao (1.42), logo a equagao

para induzir a desordem nas energias dos sitios é:

N/2 1-~71/2
€n = kz [k;_7 (%) 7] Ccos <2W]$K + gzﬁk) (1.43)

1

Através da equagao (1.43) Moura e Lyra demonstraram que para:

e~ = 0 temos uma sequéncia sem correlacao, que recupera o modelo de Anderson
original;

e~y > () temos uma distribui¢ao de desordem com correlagao de longo alcance;

ey > 2 o sistema pode apresentar estados estendidos, ou seja, um comportamento
metalico.

O trabalho de Moura e Lyra realmente merece destaque, pois neste trabalho eles
mostraram pela primeira vez uma verdadeira transicao metal-isolante em sistemas unidi-
mensionais desordenados.

Outro trabalho que merece nossa atencao foi feito em 1998 por Izrailev e Krokhin [53].
Nesse trabalho eles mostraram que na presencga de correlagao de longo alcance sistemas

unidimensionais podem exibir uma transicao de Anderson com a presenca de “mobility
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edges’? Esse estudo foi feito usando teoria de perturbacao para relacionar a funcao de
correlagao com o comprimento de localizacao. Eles apresentam um algoritimo para a
construcao numeérica de potenciais “mobility edges” dentro da banda de estados permiti-
dos. Através de alguns calculos ver referéncia [53| eles chegaram a seguinte equagao,

-1 Gorlp) (1.44)

- 8sin’
Onde A é o comprimento de localizacdo e p(p) = 1+ 2> "7, (k) cos(2uk) é dada pela
série de Fourier com coeficientes (k) que sao dispositivos de correlagdo dos sitios €.
Essa equacao estabelece um vinculo entre o comprimento de localizacao e a correlacao.
Isso permite-nos calcular o comprimento de localizagao se as propriedades estatisticas da
sequéncia €, forem conhecidas. Para revelar o papel da correlagao, basta aplicar uma

relagao geral na equagao (1.44) para modelos conhecidos, entao, considere o potencial
€n = €0V/2 cos(2mynt). (1.45)

Sendo 7 irracional, a fungao correlagao para esta sequéncia é dada por:

N
o 1 r-1
E(k) = 71113;0 N El cos(2ml'vkn' 7). (1.46)

Para 0 < T" < 1, {(k) sao independentes de k e iguais a 1, assim ¢(u) =0 em 0 < p < 7.
Para esse caso o resultado coincide com o caso em que €, = €y, potencial constante. Em
ambos os casos o comprimento de localiza¢ao desaparece. A equagao (1.44) permite-nos
construir o potencial local com “mobility edges”.
2 32
k) = = [ ol cos(2hmyd (1.47)

™ Jo

Dai, eles mostraram que para alguma dependéncias do expoente de Lyapunov existe um
conjunto de sequéncias €, com correlagao (k). Entao, reescrevendo a sequéncia em termos
de ¢(k) fica:

) =A 3 €0y (1.49)

k=—o0

onde A é uma constante de normalizacdo e os Z’'s sdo numeros aleatorios compreendidos
entre [0,1]. Portanto, esses resultados sdo muito importantes, pois eles demonstraram
analiticamente a existéncia de “mobility edges” para potenciais unidimensionais com cor-

relagao de longo alcance.

2Limites de mobilidade eletrénica [53].
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1.7 Modelos com Desordem Correlacionada Discreta

A partir de agora, iremos fazer uma discussao sobre modelos com desordem discreta.
Na maioria dos modelos estudados anteriormente a distribuicao de desordem era continu-
amente escolhida dentro de um dado intervalo [—W/2,W/2], sendo W a largura da desor-
dem. No caso de modelos com desordem discreta, as energias dos sitios podem assumir
um conjunto discreto de valores. Por exemplo, o modelo de dimeros proposto por Dunlap
se encaixa nesta classificagao, uma vez que, temos apenas dois tipos de dtomos (e4 e €p).
Em geral, nesses problemas com desordem discreta correlacionada é feito um mapeamento
que transforma um sistema com desordem correlacionada continua em uma cadeia com
desordem correlacionada discreta. Vamos revisar de forma sucinta alguns trabalhos com
modelos binério e ternarios. Em relacao a sistemas binarios, em que os sitios do sistema
apresentam dois tipos de energias. Em 2002 Carpena e colaboradores [54] investigaram as
propriedades fisicas das func¢ao de onda de um elétron em solidos binérios unidimensionais
com desordem correlacionada. Utilizando métodos numéricos foi demonstrado que para
uma dada intensidade das correlagoes na liga binaria o sistema apresentava uma transicao
metal-isolante. Agora iremos apresentar alguns trabalhos que envolvem um mapeamento
ternéario. Tais trabalhos, foram publicados recentemente e merecem nossa atencao. Em
2010 E. Lazo e E. Dias [55] analisaram o comportamento das correntes em linhas de trans-
missao dupla onde a distribuigao dos valores das capacitancias C segue uma distribuicao
ternaria com correlagoes de longo alcance. Nesses trabalhos eles introduziram desordem
correlacionada mantendo a densidade espectral como sendo S(k) o< k~27=Y onde 7 ¢é o
expoente de correlagao e v > 0,5. Eles mostraram que se 7 = 0,5 a linha de transmissao
de energia elétrica apresenta um comportamento isolante para todas as frequéncia. Com
a introducao da correlacao de longo alcance na distribuicao do capacitor, as linhas de
transmissao de energia elétrica podem ser alteradas, e com isso, surge um valor critico
para v em que ha uma transi¢ao de estado nao condutor para um estado condutor.

Em 2011 Lazo e Dias [56] publicaram outro trabalho que também se trata de ma-
peamentos ternarios. Neste trabalho eles estudaram o comportamento das bandas de
estados estendidos e estados localizados que aparecem nas linhas de transmissoes elétri-
cas desordenadas. Isso com a utilizacao de um mapeamento ternario e o processo de
Ornstein-Uhlenbeck (OU) para gerar a desordem correlacionada de longo alcance nas
distribuigdo da capacitancia C;. O (OU) é mais uma técnica para gerar desordem nos
sistemas. Nesse trabalho eles conseguiram obter os diagramas de fases que separam os
estados localizados a partir dos estados estendidos.

Em 2012 Sales e Moura [57] estudaram cadeias harmonicas ternarias unidimensionais
com distribuigdo em massa usando o processo (OU) correlacionado. Eles mapearam uma
sequéncia (OU) em uma sequéncia de massas com trés valores. A Probabilidade de cada

valor dessas massas foi controlada usando um parametro b. Sales e Moura analisaram os
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Figura 1.6: O expoente de Lyapunov I', que na figura é representado por v(FE), versus F para
o modelo de dimeros aleatdrios. Os sitios podem ter energias ¢4 = 0.8 com probabilidades
p e eg = 0.0 com probabilidades 1 — p. O sitio com energia ¢4 sempre aparece em pares.

Observe que o Lyabunov é zero em uma tnica energia ressonante £ = ¢4 = 0.8.

2e-03 . T . T T T T

1e-03

Y(E)

5e-04

Oe+0%

Fonte: F. A. B. F de Moura [19]

aspectos de localizagao do problema a partir das solu¢oes numéricas das equacgoes de ha-
milton e pelo processo de matriz de transferéncia. Os resultados encontrados no presente
trabalho indicam que a distribuicao de massa ternaria correlacionada nao promove o apa-
recimento de novos modos prolongados. Eles obtiveram modos estendidos para b — oo.
Tais trabalhos tém fundamental importancia literaria para esse contexto, pois tém atraido
mais pesquisadores para a averiguacao da existéncia da transi¢ao metal-isolante em siste-

mas unidimensionais desordenados.

1.8 Interacao elétron-féonon

Até o presente momento foram apresentados varios trabalhos relacionados ao trans-
porte eletronico em sistemas com desordem atomica. Tais trabalhos investigam a natureza
da funcao de onda eletrénica bem como sua dependéncia com o tipo da desordem existente.

Entretanto, na aproximacao usada por Anderson, a rede atdémica é “congelada”, ou seja,

Figura 1.7: Representacdao esquematica de uma rede unidimensional com um conjunto de

atomos acoplados por molas.

mﬁm‘
1 n

Fonte: Autor 2014
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os atomos estdao parados (também conhecido na literatura como aproximagao de Born-
Oppenheimer). Nesta segao, iremos descrever de forma sucinta como podemos estudar a
dindmica de um elétron em uma rede atomica que apresente modos normais de vibragoes.
Ou seja, vamos considerar a presenca de acoplamento do elétron com os féonons na rede.
Em linhas gerais, este tema tem sido objeto de muitos estudo na literatura |20, 58, 59].
Alguns trabalhos vém demonstrando que a presenca da nao linearidade na rede pode
induzir o aparecimento de um par elétron-fonon com alta mobilidade. Em nosso estudo
iremos assumir que os fons de uma rede unidimensional como ilustra na figura (1.7)
possuam movimentos oscilatéorios em torno de um ponto de equilibrio. Para isso, sera
necessario tratar classicamente os modos de vibracao da rede. Em nosso estudo vamos
considerar uma abordagem harmonica para o Hamiltoniano dos modos de vibracao.
Para melhor entender esse problema, vamos considerar o hamiltoniano completo do
sistema elétron-rede. Lembrando que a parte eletronica seré descrita pelo Hamiltoniano
de Anderson e a rede sera abordada considerando que os dtomos estao acoplados com

molas harmonicas. Desta forma, o Hamiltoniano pode ser escrito como:

P2
2m,,

H = S el + 3 mln)n+ 1]+ o)+ >

+ Z %[ﬁn(Qn-‘rl - Qn)2 + ﬁn—l(Qn - Q”_1)2]'

(1.49)

O primeiro e segundo termo representam o Hamiltoniano de Anderson para um elétron
com energia on-site €, e termo de hopping 7,,. O terceiro e quarto termos do Hamiltoniano
representam respectivamente a energia cinética e potencial da rede. @), e P, representam
posi¢ao e momento respectivamente. Vamos considerar em nossa abordagem que a massa
m, de cada atomo, bem como, &s constantes da mola 3, sao uniformes com valores
m, = B, = 1. O acoplamento entre a parte eletronica e a rede serd feito através da
energia de hopping 7,. Para introduzir acoplamento elétron-rede vamos considerar o

termo de hopping:
T = _e_a(Qn+1_Qn)’ (150)

onde (), é a posicao do atomo no sitio n e a um parametro que controla a intensidade
da interacao elétron-rede. Basicamente a serd o acoplamento elétron-fonon. Analisando
a equagao (1.50) podemos perceber que, se os atomos localizados nas posi¢oes n e n + 1
estiverem proximos o hopping é forte, caso contrario é bem fraco. A abordagem apre-

sentada na equagao (1.50) é uma generalizagdo da aproximagdo Su, Schrieffer e Hee-

ger(SSH) [60, 61, 62]. Para pequenas vibragoes, nossa abordagem recupera o modelo
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SSH: 7, = —e (@170 & —[1 = a(Qne1 — Q).

A equagao de Schrodinger dependente do tempo, H|V) = ih% pode ser escrita
facilmente considerando o estado |¥) = > , f,/|n). Lembrando que a parte classica do

Hamiltoniano (1.49) ndo atua no estado |¥) temos:
HIT) = > enln)(n] + D 7a(In)(n+ 1] + c.)} D). (1.51)

Com a atuagao de |¥) em H podemos escrever a equagao de Schrodinger dependente do
tempo para cada componente f,, da fun¢ao de onda como sendo:
 dfn

i o= €ntn+ Tnfos1 + Tno1fo1- (1.52)

Considerando o termo de hopping definido na equagao (1.50) chegamos na equagao que
descreve a dinamica eletronica neste modelo com acoplamento elétron-fénon.
dfn

ZHE — enfn — e_a(Qn+l_Qn)fn+1 _ e—a(Qn_anl)fn_l. (153)

Uma vez deduzida a equagao que rege a dinamica do elétron precisamos descreve a evo-
lu¢ao da rede. Vamos utilizar o formalismo de Hamilton para encontrar a equacao que

controla as vibragoes atomicas. Do ponto de vista de mecanica classica a equagao de

Hamilton para o momento P, neste problema pode ser escrito como P, = —%, onde
(H) = (V[H[¥).
Substituindo o Hamiltoniano da equagao (1.49) temos:
. o(H 0 P2
B o= 8<Qn> - 30 <\m; ealn)(n] + ;Tn(\nxn 1 +eo) + ; =
1
+ 3 18 @ui = Q)+ But(@n — Quoa 1Y),
(1.54)

Podemos observar que apenas o termo de hopping 7, ¢ o tempo da energia potencial

classica dependem de @),,, desta forma, a derivada —% serd composta pelos dois termos

abaixo:

O(H) B 0
Q.  9Q,

> }l[ﬁn(QnJrl — Q) + Bu1(Qn — Qu1)?]} ).

(T Valln)(n+ 1] + co) +

(1.55)
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No primeiro termo podemos observar que os termos de ordem n — 1 e n contém a
posicao (), e desta feita, serao submetidos a derivada parcial %. Os demais termos do
somatorio nao contém (), portanto a derivada deles é nula. Para o segundo somatoério
temos que os termos de ordem n—1, n e n+1 contém a posicao (), e assim irao contribuir
com a derivada, os demais valores tém derivada nula. Dessa forma, podemos organizar a

derivada como sendo:

. 0 B 2
B = o (UH[rans((n = ]+ ) (1] + )+ [3(Qurs — @)+

5n1

(Qn = Qu-1)?]}9).

(1.56)

Agora substituindo 7, e 7,1 como definido na equagao (1.50) e atuando (¥| e |¥) temos:

Bo = = o (=00 = DaEe @9 g co) 4 (—(Ufn)n + LBy @9 4 o)
0 n—
= o UHIG Qo = QuP + P52 Q= Qi PIY)
(1.57)
Lembrando que, <\I/‘7”L - 1><n’l1/> = f:b—lfnv <\Ij|n><n + 1|\Ij> = f);fn+1 € (frt—lfn)T =
fno1fl. Essa tltima equagao pode ser reescrita como sendo:
P = aQ {(facif+ Faa [ @0 4 (f frga + fuf i)™ @m0}
0 n—
e (VUG Qo = Qo + P2 Qu = Qe P ).
(1.58)
Portanto, calculando a derivada e lembrando que (¥|¥) =1,
Pn = Bn(Qn—H - Qn) - Bn—l(Qn - Qn—l) - O‘{e_a(QnJrl_Qn)(flfn—i-l + fnf:L-i-l) -
S VAR AR TN E
(1.59)

Dessa forma, deduzimos a equagao que controla as velocidades das vibragoes da rede.
O problema composto elétron-rede pode ser resolvido através da resolugao numérica da
equagao de Schrodinger (1.53) e da equag@o anterior (1.59). A resolu¢ao numérica dessas
equagoes podem ser feitas através de métodos tradicionais de calculo numérico como

métodos de Runge-Kutta de alta ordem. Para o = 0 nao temos acoplamento elétron-
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fonon e as equagoes funcionam como dois problemas separados: um elétron propagando-
se em uma cadeia com 7, = 1, equagao (1.53), e uma cadeia harmonica com m,, =
B, = 1. Para a > 0 o acoplamento elétron-fénon introduz uma dependéncia temporal
na energia de hopping 7,. Em alguns estudos anteriores, o acoplamento elétron-fénon
foi investigado considerando um limite adiabatico onde a vibragao de cada atomo seria
proporcional a densidade eletrénica local, ou seja, @Q,,  |f,|?>. Nessa abordagem [20] foi
demonstrado que a presenca de nao linearidade na equagao de Schrodinger dependente
do tempo pode revelar diversos novos fendmenos, entre eles, a chamada transicao de self
trapping onde o elétron fica preso na rede devido ao intenso potencial diagonal oriundo
da nao linearidade. A abordagem aqui apresentada, que contempla tanto a dindmica
eletronica quanto a dinadmica da rede, foi pouca estudada na literatura, entretanto, ja
concebe resultados bem interessantes. Nesse contexto, trabalhos de Manuel Velarde, por
exemplo [58], vém sendo demonstrado que a existéncia de acoplamento elétron-fonon pode
ser um fator de amplificacao do transporte de carga. Vale salientar, que, na abordagem
utilizada na referéncia [58] a rede apresenta interagdes nado harmonicas entre os atomos,
favorecendo assim, o aparecimento de modos solitonicos. O acoplamento elétron-séliton
vem sendo apresentado como um possivel mecanismo para transporte de carga em baixa

dimensionalidade.

1.9 Interagao com campo elétrico estatico

Outro aspecto importante dentro da teoria de transporte de carga em sistemas de
baixa dimensionalidade consiste na interagdo com um campo elétrico estatico [63]. Vamos
apresentar aqui uma descri¢ao sucinta sobre as propriedades de transporte de um elétron
sob a influéncia de um potencial periédico 1d e um campo elétrico estatico uniforme
paralelo ao sistema. Vamos aplicar uma abordagem semicléssica para obter as equacoes

de movimento para a posicao r e o momento p do elétron. Assim pela equacao de Hamilton

temos: SH
A 1.
0H
D= —— 1.61
multiplicando a primeira equagao temos
oH 0 Oe(p/h)  10e(k)
_ _ — = _ _ 1.62
V=G0 = g le/m) + V()] = S = (1.62)

A equacgao anterior mostra a velocidade de um pacote de onda, também conhecida como
velocidade de transmissao de energia no meio ou velocidade de grupo. Vemos que a velo-

cidade é proporcional a inclinagao da curva de energia em rela¢ao a k. A equagao (1.61)
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pode ser reescrita como,
hk = 2 _ —VV(r). (1.63)
or
Porém, se V (7) é a energia potencial de um elétron num campo fixo eletrostético, o lado
direito da equacgao acima é simplesmente a forga classica agindo sobre o elétron. Em nosso

caso trata-se de forca oriunda do campo elétrico E, ou seja,
hk = (—e)E. (1.64)

Essa equacao nos mostra que a variacao temporal de k é proporcional a forga elétrica,

E
k(t) = —%t +ko. (1.65)

Para o elétron livre, a relacao entre energia e momento é dada pela pardbola cléssica
¢ = p*/2m. Entretanto, o elétron em um sistema cristalino tem suas energias restritas a
primeira zona de Brillouin. Neste caso, k fica restrito ao intervalo [—7/a,m/a]. Portanto
considerando que em ¢t = 0 o elétron tem momento zero, ou seja, ky = 0, temos que a
equagao (1.65) descreve um movimento periddico dentro da zona de Brillouin. O periodo

deste movimento oscilatério pode ser estimado fazendo %T = 27 /a, logo temos:

2mh
T = . 1.66
(e)Ea (1.66)
Desta forma, obtemos a frequéncia de oscilacao, que é dada por:
2t eFa
— 1.67
w="=— (1.67)

Podemos também encontrar a largura do segmento no qual se d& oscilagoes do elétron.

Para isso, vamos considerar a equagao (1.62), ou seja,

_dr  10e(k)
T dt h Ok (1.68)
sabendo que r, €(k) e k sdo continuas no intervalo [—7/a,7/a] temos:
©1 0e(k) 1 (" 0e(k) dk
1
— ey elk(t) ~ E((0)) (1.69)

Portanto, apdés o tempo T' o elétron retorna a sua posicao inicial. Este movimento osci-
latorio é chamado de Oscilagao de Bloch e foi previsto por Bloch e Zenner para sistemas
cristalinos. Recentemente foi mostrado que oscilagoes de Bloch também podem ser encon-

tradas em sistemas desordenados se a desordem apresentar correlagoes de longo alcance. A
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existéncia de Oscilagao de Bloch foi experimentalmente verificada inicialmente em estrutu-
ras semicondutoras chamadas de superredes. Essas estruturas consistem de um substrato
semicondutor sobre o qual é depositado dois ou mais tipos de outro tipo de semicondutor.
De um ponto de vista tedérico uma superredes ¢ uma sequéncia de pogos quanticos. Nessas
estruturas o parametro de rede a é bem maior que os cristais normais favorecendo uma

deteccao mais eficiénte dos periodos de Bloch.
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2

MODELOS E RESULTADOS

2.1 Modelo de Anderson com desordem quaternaria

Neste capitulo, vamos apresentar nossa contribuicao sobre as propriedades fisicas de
sistemas de baixa dimensionalidade com desordem correlacionada. Vamos investigar a
natureza dos estados eletronicos em um sistema unidimensional com desordem quaterna-
ria correlacionada. O termo “desordem quaternaria” agora introduzido representa uma
distribuigdo de desordem contendo apenas quatro valores (€1, €, €3, €4). Dali, nosso
sistema unidimensional serd composto por apenas quatro tipos de atomos distribuidos
aleatoriamente. Vamos aplicar um formalismo que permite construir a supracitada distri-
buicao quaternéria com correlagoes intrinsecas semelhantes as correlagoes apresentadas no
capitulo I. Com isso, vamos introduzir pela primeira vez distribui¢coes quaternérias corre-
lacionadas nas energias potenciais atomicas de sistema de baixa dimensionalidade. Vamos
inicialmente apresentar uma descri¢ao sucinta do procedimento utilizado na construcgao
da desordem quaternaria correlacionada. Para construir a desordem quaternaria correla-
cionada, vamos proceder com um mapeamento de uma série correlacionada continua {V,, }
em uma série discreta de quatro valores (€1, €, €3, €4). A série discreta resultante apos
o mapeamento mantém as funcoes de correlacoes internas compativeis com as existentes
na série continua original. A série continua {V,,} seré obtida através do procedimento

numérico que gera um trago de um movimento browniano fracionério,

AL 2mnk
Vo= ; 7 o8 | + o |- (2.1)

A equagao anterior foi a mesma utilizada nos trabalho de Moura e Lyra [47], a sequén-
cia dos valores {V,} estdo contidas em um intervalo [—W/2,W/2] e tém espectro de
potencia aproximadamente 1/k7/2. ¢, representam fases aleatorias no intervalo de [0,27].
Para v = 0 a sequéncia é totalmente descorrelacionada. vy > 0 representa o limite onde
a sequéncia continua {V,,} contém correlagoes de longo alcance. Seguindo a abordagem

utilizada nos trabalho de Moura e Lyra vamos normalizar esta sequéncia de maneira que

<V,>=0e \/ <V?2>— <V, >2=1. Unma vez construida a sequéncia continua correla-
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cionada {V}, }, vamos proceder com o mapeamento e concomitante construgao da sequéncia
quaternaria correlacionada. O mapeamento pode ser definido através da equagoe abaixo.

A energia on-site €, sera obtida através da seguinte equagao:

€1 seV, <—b
-b<V,<0
¢, =4 2% (2.2)
€5 se0<V,<b

€, seV, >b.

O parametro de mapeamento b introduzido na equacao anterior controla o tipo de
mapeamento que serd utilizado. Em linhas gerais b controla a probabilidade de cada
um dos quatro valores (€1, €, €3, €4) aparecerem na distribui¢do quaternaria. Os valores
escolhidos para o parametro de mapeamento quaternério, foram escolhidos de maneira que
possam caracterizar desordem em nosso material. Contudo, escolhemos b < 2, que por sua
vez, ¢ um valor satisfatorio para os nossos estudos. Com isso, vamos utilizar os seguintes
valores para as energias on-sites: ¢, = —2, ¢g = —1, €3 = 1 e ¢4 = 2. Gostariamos de
enfatizar que estamos considerando o Modelo de Anderson unidimensional com energia
de hopping 7 = 1, desta forma, as energias citadas anteriormente estao parametrizadas

em unidades de hopping.

2.2 Metodologia

Agora iremos descrever os métodos tedricos e computacionais necessérios para o estudo
de cadeias quaternérias com correlagao de longo alcance. Como visto no capitulo anterior
sec¢ao (1.6), a hamiltoniana de Anderson pode ser escrita em uma forma matricial do tipo
tridiagonal como pode ser vista a baixo. Desta forma, para determinar as autofungoes
e as autoenergias da hamiltoniana de Anderson usaremos o método da diagonalizagao
numérica. Este método consiste em resolver a equacao secular H|iy) = E¢) e dai poder
extrair as autofungdes [1)) e as autoenergias E. Entao, a representacao matricial de H

pode ser escrita como:

€1 T12 0 0
To1 € To3 0
0 732 € T3
O O T43 €4

TN—-1,N

0 0 0 ... TN,N-1 EN

onde €; representa a energia dos dtomos que sera a distribui¢ao quaternéria correlacionada
gerada através do formalismo apresentado na seccao anterior. Para o estudo via diago-

nalizacao, vamos usar a energia de hopping 7;; = 1. O procedimento de diagonalizagao
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consiste em resolver numericamente a equagao abaixo
det(H — \I) = 0. (2.3)

A resolucao da equacao secular pode ser feita utilizando métotos de algebra linear,
dependendo da dimensao da matriz. Em nossos estudos utilizamos rotinas numeéricas
apropriadas, como por exemplo, biblioteca LAPACK. Com a diagonalizacao matricial
temos os autovalores e autovetores, dai podemos estudar algumas quantidades fisicas
como o numero médio de participagao e o espectro de absor¢ao 6ptica do sistema. Com

isso, é possivel fazer analises da natureza dos estados eletréonicos do sistema.

2.2.1 Paticipacgao

As propriedades de conducao em determinados sistemas sao entendidas a partir da
natureza dos seus estados eletronicos. Lembrando que, em linhas gerais, os estados podem
ser estendidos ou localizados, respectivamente apontam para comportamentos metalico
e isolantes. De maneira qualitativa é de fundamental importancia que a caracteristica
dos estados eletronicos sejam descritas através da analise de algumas quantidades que
possam ser mensuraveis. Através da diagonalizacao apresentada na secgao anterior e das
autofuncgoes obtidas através dessa diagonalizaccao podemos calcular o ntimero médio de
participagdo P(FE) |64, 65| e analisar a natureza estendida/localizada das autofungoes. A

participagao é definida por:

s (fa(E))?
et (fa(B))!

A participagao é uma média de quantos atomos participam da func¢ao de onda de um

P(E) =

(2.4)

dado estado eletronico. Para entender a dependéncia da participagao com o ntmero de
atomos que participam do estado eletronico, vamos inicialmente considerar a expansao
dos autoestados na base de wannier' [66] [(E)) = SN f.(E)|n), onde f,(E) repre-
senta a amplitude de Wannier no dtomo n associada para uma dada energia F em uma
cadeia composta por N atomos. Como os autoestados sao normalizados, a soma das

probabilidades de encontrar o elétron no sistema ¢é igual a 1. Entao teremos que:

N

> (fa(E))? =1, (2.5)

n=1

considerando o caso onde f,(F) é constante, ou seja, um estado estendido uniforme, temos

Jn(E) = 17, e substituindo na equagio (2.4), teremos:

1 As funcées Wannier constituem um conjunto completo de funcdes ortogonais utilizados em fisica do
estado solido [17].
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1 1
() Yan(mm)t e 20

Portanto, para estados eletronicos estendidos, a participagao é proporcional ao ntimero

de atomos que compoem o sistema, ou seja:

P(E
<T) — constante. (2.7)

Para estados eletronicos localizados a participagao permanece finita, e como no limite

termodindmico o nimero de d&tomos que compoem o sistema tende ao infinito, temos

P(E)
— 0 (2.8)

Com isso, podemos analisar a natureza dos estados eletronicos como sendo localizado
(P(E) P(E)
N N
funcao participagao, vamos aplicar esse formalismo para investigar as propriedades de

— 0) e estendido ( — constante). Através da anélise de tamanho finito da

localizagao em sistema com desordem quaternéria correlacionada.

2.2.2 Absorcao 6ptica

Agora iremos apresentar outra quantidade fisica estudada neste trabalho, o espectro
de absorgao optica |67, 68, 69]. A absor¢ao 6ptica em uma transi¢do de niveis de energia
cria uma lacuna ou buraco na banda de valéncia, isso devido a locomoc¢ao de um elétron
de um nivel menos energético para um nivel mais energético. O fendémeno apresentado
cria um éxciton, que é a formacao do par elétron-buraco. Os éxcitons sao apresentados
na natureza em duas formas, os excitons de Mott e os éxcitons de Frenkel [70, 71, 72]|.
Neste trabalho apenas os éxcitons de Frenkel sao abordados, que por sua vez, também
sao conhecidos como éxcitons de raio zero, isso devido ao seu tamanho que é na ordem de
escala atdmica. Ele normalmente é usado para descrever propriedades de espectroscopia,
dindmica de estados eletronicos e fluxo de energia de estados excitados em sélidos amorfos.
Também vele destacar que o éxciton de Frenkel é um estado localizado. Dai, a absorcao

Optica ¢é obtida acumulando a forga de oscilagao dos estados excitdnicos.
Fi= () fa(E)), (2.9)

onde Fg ¢ a forca de oscilagdo de uma dado estado |¢)(E)) com autovalores E. Entao, a

absorcao optica fica:F

A(E) = % > 4(E - E,)Fg, (2.10)
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Contudo, podemos usar os autovalores e os autovetores obtidos através da diagonalizagao e
calcular o espectro de absorcao 6ptica, equagao (2.10), para obter as propriedades opticas

do sistema.

2.2.3 Dinamica do pacote de onda, interagao com campo elétrico e interagao

elétron-rede

Outra metodologia que vamos utilizar consiste em estudar a dinamica do pacote ele-
tronico [57, 65] considerando a desordem quaternaria na presenga de campos elétricos ex-
ternos [63], bem como a existéncia de interagao elétron-fonon. A presenga de um campo
elétrico F' paralelo a cadeia pode ser estudada introduzindo um termo adicional na energia
dos atomos: €,(F # 0) = €,(F = 0)+ F(n— N/2) onde ¢,(F = 0) representa a desordem
quaternaria correlacionada sem a presenga do campo e F'(n — N/2) representa a energia
potencial devido a presenca do campo elétrico. O termo de interacao elétron-féonon estéa
relacionado com a presenca de modos normais de vibracao na rede atémica. A interacao
elétron fonon foi abordada na sec¢do (1.8). Dessa forma, as equagbes que descrevem a
dinamica do elétron na presenga de campo e acoplamento elétron-fébnon podem ser resu-
midas como segue abaixo. Inicialmente temos a equacao de Schrédinger, que descreve a

dindmica eletronica (2.11),

2 dfn
1h——

di = [En + F(n - N/Q)]fn + ann+1 + Vn—lfn—l- (211)

Por fim, temos a equacao que controla as vibracoes atomicas da rede:

Pn = Bn(Qn—&-l - Qn) - Bn—l(Qn - Qn—l) - O‘{e_a(QnJrl_Qn)(flfn-i-l + fnf;:-i-l) -

e~ @u=@u-n(ft ey D)
(2.12)

O termo elétron-fonon aparece na energia de hopping que, nesta abordagem, passa a
ser dependente das vibragoes atomicas como foi discutido no capitulo I. Apds a solugao
numeérica deste conjunto de equacoes vamos calcular a posicao média do elétron e a largura

média do pacote de onda. A posicao média é definida por:

<a(t) >= ) nlfa()] (2.13)

n

Instituto de Fisica - UFAL



2.3. Resultados 39

A largura o do pacote eletrénico é definida por:

o(t) =) V(= <a(t) > fu(0) (2.14)

Utilizando estas quantidades podemos investigar a presenca de oscilagoes de Bloch,

bem como, investigar as propriedades de conducao eletronica na presenca desses efeitos.

2.3 Resultados

Neste capitulo, sera apresentado os resultados das analdlises numéricas da dinamica
de um elétron em um modelo unidimensional de cadeias quanternarias com correlagao de
longo alcance. Através dos resultados apresentados nesta anélise estudamos com detalhes
as propriedades de localizagao, espectro de absorcao 6ptica, bem como a investigacao das
oscilagoes de Bloch e a interacao elétron-fénon na presenca do campo elétrico estatico.
Desta forma, foi aplicado um formalismo no qual seja possivel nos fornecer estimativas
precisas para a dependéncias do parametro de correlagao e o parametro de mapeamento
com as quantidades fisicas citadas a cima. Tais informacgoes, foram expostas de maneira

detalhadas com a utilizagao de argumentos heuristicos.

2.3.1 Resultados em relagao ao niimero médio de participacao

Agora vamos apresentar nossos primeiros resultados. Inicialmente apresentaremos
nossa analise da participagao média. Vamos analisar a Participagao versus Energia em
cadeias quanternarias com correlagdo de longo alcance. Na figura (2.1), apresentamos a
participagao versus energia para cadeia quaternéarias com v = 0, b = 0.5, 1.0, 1.5 e 2.0,
e N = 2000, 4000, 8000 e 16000. Nossos dados foram obtidos através da diagonalizacao
da representacao matricial do Modelo de Anderson. Para efetuar a diagonalizacao utili-
zamos as rotinas da biblioteca de algebra linear LAPACK. Observamos na figura que a
participagao apresenta pouca dependéncia com o tamanho do sistema. Os graficos para
diversos tamanhos de cadeias dos sistema estao praticamente sobreposto. Este resultado
sugere que todos os autoestados sao localizados. Lembrando que, para v = 0 temos uma
distribuicao quaternéria sem correlacao. Realmente era de se esperar que as autofuncoes
fossem localizadas segundo a teoria de Anderson. Portanto, nossos resultados para desor-
dem quaternaria sem correlagao sao compativeis com os resultados obtidos no Modelo de
Anderson tradicional.

Vamos agora aumentar um pouco o grau de correlacao na desordem quaternéria. A
figura (2.2), mostra a participac¢@o versus energia para uma cadeia quaternéria com y = 1;
consideramos os mesmos valores de b e N que foram utilizados na figura (2.1). Podemos
observar na figura (2.2) uma suave dependéncia da participa¢do com o tamanho do sis-

tema, entretanto, os calculos apresentados indicam novamente estados localizados. Para
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Figura 2.1: Participacao versus Energia para o parametro de correlagao v = 0, niimero de
sitio sendo N = 2000, 4000, 8000 e 16000 e pardmetro de mapeamento b = 0.5, 1.0, 1.5 e 2.0.
A figura mostra que a medida que o tamanho do sistema cresce, a participagao permanece

constante, e isso nos caracteriza um sistema isolante.
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~v = 2, como mostrado na figura (2.3), observamos uma dependéncia mais intensa da
participagao com o tamanho do sistema. Comparando nossos resultados apresentados até
o presente momento com os resultados obtidos na referéncia [47], podemos concluir que
existe uma consideravel compatibilidade entre nossos resultados e os resultados 14 obtidos.
A participacao dos autoestados em sistemas com desordem quaternéria cresce considera-
velmente a medida que a correlagao torna-se mais forte. Esses resultados também foram
obtidos na referéncia [47|. Vamos analisar agora o comportamento da participa¢do quando
v cresce ainda mais. A figura (2.4), apresenta a participacao versus energia para 7 = 3.
Os valores de b e N sao os mesmo utilizados nas figuras anteriores. Observamos nessa
figura que a participagao apresenta uma forte dependéncia com o tamanho da cadeia.
Analisando as figuras com mais cuidado podemos observar que a participagao pratica-
mente dobra a medida que o tamanho da rede é duplicada. Estes resultados é um forte
indicio de que os estados sao estendidos. Nessa classe de sistemas quaternério corre-
lacionados é importante mencionar que existem dois aspectos fundamentais que podem
modificar a natureza dos estados eletronicos. O primeiro aspecto importantissimo é o
grau de correlacao intrinseco na distribuicao de desordem quaternéria. Nossa distribuicao
de desordem quaternaria contém correlacao de longo alcance similares as correlagao im-

petradas na referéncia [47|. Este ingrediente tem um papel importante na propagagao do
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Figura 2.2: Participagdo versus Energia para o parametro de correlagio v = 1, niimero
de sitio sendo N = 2000, 4000, 8000 e 16000 e parametro de mapeamento b = 0.5, 1.0, 1.5 e
2.0. A figura mostra uma suave dependéncia da participacao com o tamanho do sistema,

entretanto, os calculos apresentados indicam estados localizados.
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Fonte: Autor 2014

elétron em cadeias desordenadas. Tém sido mostrado ao longo dos anos que as correla-
¢ao podem promover o aparecimento de estados estendidos, aspectos que aparentemente
estao sendo observados novamente em nosso trabalho. Entretanto, nessas distribuicao
com desordem discreta precisamos salientar que existe outro ingrediente importante que
¢ a probabilidade de cada classe de atomo aparecer na distribuicao. Na desordem qua-
ternéria utilizada em nosso trabalho, a probabilidade de cada um dos quatro valores de
energia (€1, €, €3, €4) aparecerem é controlado pelo parametro b. Desta forma, seguindo
o mapeamento que utilizamos, quanto maior o valor de |b|, a distribuigdo quaternaria se
aproxima de uma sequéncia pura (sem desordem). Podemos observar que para b = 2
a participacao é consideravelmente maior que as participacao obtidas para b < 2. Por-
tanto, é importantissimo salientar que o parametro b da forma como foi construido nosso
mapeamento nao deve ser utilizado em quaisquer limites e também sem a averiguacao
da distribuicao quaternaria obtida. Em um passado recente, modelos com distribuicoes
de desordem discretas baseadas em mapeamentos similares ao que foi utilizado, foram
investigados numericamente [54, 55, 56]. Nesses trabalhos, os valores escolhidos para o
parametro de mapeamento quaternario, foram escolhidos de maneira que, a sequéncia
quaternéria geral contenha desordem interna nao nula. Conforme vamos mostrar adiante

através de analises numeéricas os valores de b < 2 serao suficientes para satisfazer esta
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Figura 2.3: Participacao versus Energia para o parametro de correlagao v = 2, niimero de
sitio sendo N = 2000, 4000, 8000 e 16000 e pardmetro de mapeamento b = 0.5, 1.0, 1.5 e 2.0.
A figura nos mostra que a medida que o tamanho do sistema aumenta, observamos uma
dependéncia mais intensa da participagao com o tamanho do sistema, e isso sugere que o
sistema passa a ter caracteristicas de sistema condutor.
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premissa.

Gostarfamos de enfatizar que neste limiar o sistema é puro, e obviamente a existéncia
de uma transicao de Anderson nao tem sentido. Portanto, como mencionado anterior-
mente, em nossos estudos vamos concentrar nossos esforcos numérico no limiar onde o
modulo de b < 2. No regime supracitado a probabilidade de aparecimento de quaisquer
uma das quatro energias de nossa rede quaternéria ¢ aproximadamente constante e nao
nula. Vamos apresentar uma anéalise da quantidade de desordem intrinseco em nossa
distribuicao de desordem quaternaria. Essa analise é importante para que possamos nos
certificarmos que nos regimes de correlagao b aqui considerados estamos trabalhando com
sistemas desordenados. Calcularemos entao, o desvio padrao local Ay, da energia on-site

dos atomos de um segmento com Ly dtomos. O desvio padrao local Arg é definido por

Ap, = (i Apro)/M, (2.15)
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Figura 2.4: Participagao versus Energia para o parametro de correlagao v = 3, niimero de
sitio sendo N = 2000, 4000, 8000 e 16000 e pardmetro de mapeamento b = 0.5, 1.0, 1.5 e 2.0. A
figura nos mostra que a participagao cresce a medida que o sistema também cresce. Com
isso, a participagao apresenta uma forte dependéncia com o tamanho da cadeia, e isso é um

forte indicio de que o sistema seja condutor para este valor de 7.
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em que Ay, ¢ dado por
n=kLg n=kLg
A, = Y (@)/L—( Y /Lo (2.16)
n:(k:—l)Lo—‘rl n:(k—l)L()-i-l

e M = N/Lyg. Ar, é uma medida de intensidade da desordem local em um segmento com
Lo atomos. Na figura (2.5), plotamos o desvio padrao local Arg versus o grau de correlagao
v para b= 0.5, 1.0, 1.5 e N = 2'7 até 2%°. Nesses calculos mantivemos a razao N/Lg = 8
para todos os casos considerados. Podemos observar claramente que a desordem local nas
cadeias quaternarias consideradas é sempre maior que zero. Esse fato afasta a possibili-
dade de nosso estudo repetir os erros que foram cometidos nas referéncias [54, 55, 56]. Ou

seja, em nosso trabalho dentro da faixa de valores de b utilizados garantimos que a de-

Instituto de Fisica - UFAL



2.3. Resultados 44

Figura 2.5: (a-c) Desvio padrao local Ay, versus o grau de correlagao v para b = 0.5, 1.0,
1.5 e N = 217 até 2?9, Nestes calculos mantivemos a razao N/Ly = 8 para todos os casos
considerados. Com isso, observar claramente que a desordem local nas cadeias quaternarias

consideradas é sempre maior que zero.

2 I ‘ I
b=0.5

Fonte: Autor 2014

sordem esta sempre presente. Por outro lado, outra informacao importante que pode ser
extraida da figura (2.5) consiste no fato da diminuigao da intensidade da desordem local
a medida que 7 cresce. Esse é um aspecto importante que tem consequéncias drasticas
na natureza dos estados eletronicos. A medida que a correlacao fica mais forte a desor-
dem local efetiva diminui consideravelmente. A superposicao das divérsas curvas para
distintos tamanhos (N = 217 até 2%), sugere que estes resultados sao também validos no
limite termodinamico. Ou seja, uma cadeia quaternaria desordenada tem uma redugao
de sua quantidade efetiva de desordem local a medida que as correlacao intrinsecas sao

intensificadas. Esssa conclusao aqui chegamos sobre as propriedades da distribuicao de
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Figura 2.6: Absorgao versus energia e parametro de correlagdo b. ~ = 0, N = 2000 e
b variando de 0.2 até 3.0, com varidncia A = 0.2. Observamos que para o sistema sem

correlagao a figura apresenta apenas um pico de absorc¢ao com (F ~ 2).

A(E)

Fonte: Autor 2014

desordem quaternaria sao importantes para se compreender melhor quais sao os meca-
nismos responsaveis pelo aumento da participacao. Dessa forma podemos concluir, que,

nossos resultados indicam a presenca de estados estendidos para v > 2.

2.3.2 Resultados em relagao a absorgao 6ptica

Com intuito de analisar as propriedades de absor¢ao 6ptica do nosso sistema, vamos
considerar o espectro de absorgao optica dado pela equacao (2.10). Em nossa andlise,
vamos plotar (A(E) x E x b), ou seja, um grafico 3D da absor¢ao éptica versus energia
e parametro b. Para este estudo vamos considerar N = 2000 e v = 0, 1, 2 e 3. Vamos
apresentar inicialmente os nossos resultados para o caso sem correlagao v = 0 (ver fi-
gura (2.6)). Em v = 0, ou seja, na auséncia de correlagao, podemos ver que a absorgao
é praticamente nula em boa parte da banda de energia, entretanto, em torno do topo da

banda de energia (E ~ 2), existe um pico largo de absor¢do. Tal fenomeno é esperado
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Figura 2.7: Absorcao versus energia e parametro de correlagdao b. v = 1, N = 2000 e b
variando de 0.2 até 3.0, com variancia A = 0.2. Para uma grande faixa de energia a absorcao

é nula, entretanto, em torno do limite da banda temos uma regiao de absorcao nao nula.

A(E)

Fonte: Autor 2014

na literatura para sistemas desordenados sem correlagao |73, 74, 75]. Em sistemas com
desordem nao correlacionadas e hopping positivo os estados no topo da banda tém maior
forca de oscilagao e portanto, contribuem efetivamente para a absorcao optica. Nossa
analise para v = 0 é bastante compativel com este comportamento. Para v = 1 o grafico
da absorcao tem algumas semelhancas com os resultados obtidos para o caso sem corre-
lagao(ver figura (2.7)). Para uma grande faixa de energia a absorgao é nula, entretanto,
em torno do limite da banda temos uma regiao de absor¢ao nao nula. Podemos obser-
var que para v = 1 a regiao com absor¢ao macroscopica é consideravelmente mais larga
em energia do que o caso de v = 0. Em alguns trabalhos de [73, 74| esta expansdao em
energia da regiao de absorgao foi também observado para correlagoes intermediarias. Em
geral, um grau de corralagao fraco promove uma maior localizacao dos estados de borda
e este comportamento promove uma expansao da banda de absor¢ao. Outro aspecto que
podemos observar na figura (2.7) consiste na presenga de alguns picos bem pronunciados.

Vamos proceder com nossa analise e no final apresentar uma argumentacao que possibilita
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Figura 2.8: Absorgao versus energia e parametro de correlagdo b. v = 2, N = 2000 e b
variando de 0.2 até 3.0, com varidncia A = 0.2. Podemos observar que a absorc¢ao apresenta
uma estrutura de picos bem definidos na regiao de energia alta, mas podemos vislumbrar

também de regioes de absorgao nao nulas além da presenga dos picos de absorcgao.

A(E)

O P N W b~ O

Fonte: Autor 2014

explicar essa estrutura de picos. A figura (2.8) mostra nossos resultados para absorgao
6ptica com v = 2. Podemos observar que a absor¢ao apresenta uma estrutura de picos
bem definidos na regidao de energia alta. Para v = 3 (ver figura (2.9)) os resultados da
absorcao optica sao bem parecidos com os resultados obtidos para v = 2. Podemos ob-
servar pequenas diferencas no valor da absor¢ao entre os picos; para v = 3 a absorgao
¢ nula em todas as regioes de energia alta exceto na regiao dos picos. Por outro lado,
para v = 2, podemos vislumbrar regioes de absor¢ao nao nulas além da presenca dos
picos. Essa estrutura de picos merece uma analise mais detalhada que permita inclusive
prever a posicao de cada pico. Vamos iniciar nossa analise entendendo o que acontece
com desordem quaternaria quando a correlagao cresce (7 > 0). Com base na anélise
apresentada na figura (2.5), a desordem local intrinseca em uma sequéncia quaternaria
diminui consideravelmente a medida que a correlacao cresce. Desta forma, a medida

que 7y cresce a sequéncia quaternaria evolui para uma estrutura mais ordenada contendo
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Figura 2.9: Absorcao versus energia e parametro de correlagdao b. v = 3, N = 2000 e b
variando de 0.2 até 3.0, com variancia A = 0.2. Podemos observar que a absorc¢ao é nula em

todas as regioes de energia alta exceto na regiao dos picos.

A(E)
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Fonte: Autor 2014

seguimentos finitos com energias (€, €9, €3, €4). Portanto, de uma forma aproximada po-
demos considerar que para 7 grande a nossa distribuicao quaternéria pode ser vista como
uma concatenacao de quatro sistemas unidimensionais cada um deles com energias (e,
€9, €3, €4). Para obtermos a posi¢ao dos picos de absor¢ao de maneira qualitativa, basta
analisarmos a expressao |¢; — 27, ¢; + 27| |75], como bem sabemos, o termo de hopping,
aqui considerado, ¢ 7 = 1. Desta forma, a banda de energia do nosso sistema consiste
de uma sobreposi¢ao de quatro bandas unidimensionais sendo elas: [e; - 2, €; + 2], [e2
-2, 6+ 2|, |es - 2, €3 + 2| e [es - 2, €4 + 2|. Portanto, considerando que esse sistema
tem hopping positivo os estados com absor¢ao nao nulas devem estar em torno do topo
de cada sub-banda, ou seja: € + 2, €5 + 2, €3 + 2 e ¢4 + 2. Utilizando os valores de (e,
€9, €3, €4) considerados em nosso mapeamento (—2,—1,1,2) conseguimos reproduzir de

forma precisa a posigao dos picos de absorgao (0,1, 3,4).
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Figura 2.10: Alargamento médio o do pacote eletrénico versus o tempo (painel da esquerda)
e a sua transformada de Fourier (painel da direita). Usamos o parametro de correlagao v = 0,
acoplamento a = 0, namero de sitios N = 500, campo elétrico F' = 0.2 e b sera considerado
de 0.5 até 2.0. Observamos que o pacote nao apresenta uma oscilagao coerente indicando a

presenca de muitas frequéncias fundamentais.
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2.3.3 Dinamica eletronica na presenca de campo elétrico e interacgao elétron-

fonon

Nesta seccao vamos apresentar nossos resultados para a dindmica eletronica em uma
cadeias quaternaria correlacionada na presenca de interagao com as vibragoes da rede ato-
mica e com um campo elétrico externo. Vamos considerar inicialmente no tempo ¢t = 0,
o elétron esta totalmente localizado no centro da cadeia. Desta forma, a amplitude da
fungao de onda pode ser escrita com: f,,(t = 0) = 0, n/2. Vamos resolver numericamente
as equagoes (2.11) e (2.12) e calcular a posigao média do pacote de onda em func¢ao do
tempo. Utilizamos uma cadeia de tamanho N = 500 e os valores do parametro de corre-
lacao v =0, 1, 2 e 3. b seréa considerado de 0.5 até 2.0. Vamos inicialmente considerar o
caso sem acoplamento com a rede (o = 0). A figura (2.10) mostra o alargamento médio
o do pacote eletronico para v = 0 versus o tempo (painel da esquerda) e a sua transfor-
mada de Fourier (painel da direita). O campo elétrico considerado foi F' = 0.2. Podemos
observar que o pacote nao apresenta uma oscilagao coerente indicando a presenca de mui-
tas frequéncias fundamentais. Esta observacao é confirmada na transformada de Fourier.
Podemos observar um espectro largo com diversus picos confirmando a auséncia de uma

oscilagao coerente com uma tnica frequéncia. Na figura (2.11) podemos ver os resultados
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Figura 2.11: Alargamento médio o do pacote eletrénico versus o tempo (painel da esquerda)
e a sua transformada de Fourier (painel da direita). Usamos o parametro de correlagao v = 1,
acoplamento a = 0, namero de sitios N = 500, campo elétrico F' = 0.2 e b sera considerado

de 0.5 até 2.0. Observamos auséncia de uma oscilacao coerente por parte do alargamento

médio.
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para v = 1. Novamente observamos a auséncia de uma oscilagao coerente por parte do
alargamento médio o o que sugere a presenca de muitos picos na transformada de Fou-
rier. Podemos ver claramente no painel direito que a transformada de Fourier realmente
apresenta muitos picos, o que prova a auséncia de oscilacao coerente. Para v = 2 os
resultados sao semelhantes aos resultados obtidos anteriormente. Podemos ver que para
b pequeno a largura do pacote eletronico oscila de forma nao coerente. A transformada
de Fourier para b pequeno é compativel com nossa observacao da posicao média uma vez
que observamos uma colecao de picos em sua estrutura. Para b = 2 observamos uma os-
cilagdo aproximadamente coerente e uma transformada de Fourier tipica de oscilagao de
Bloch. Como mencionamos anteriormente o limite de b > 2 representa uma evolucao da
distribuicao quaternéria desordenada para um sistema puro. Desta forma, este resultado
em vy = 2 e b= 2 é controverso devido a possibilidade do sistema nao apresentar um perfil

de sistema desordenado. Portanto, nossos resultados para correlagoes fracas e intermedia-
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Figura 2.12: Alargamento médio o do pacote eletrénico versus o tempo (painel da esquerda)
e a sua transformada de Fourier (painel da direita). Usamos o parametro de correlagao v = 2,
acoplamento a = 0, namero de sitios N = 500, campo elétrico F' = 0.2 e b sera considerado
de 0.5 até 2.0. Podemos ver que para b pequeno a largura do pacote eletrénico oscila de
forma nao coerente e para b = 2 observamos uma oscilacao aproximadamente coerente e

uma transformada de Fourier tipica de oscilagao de Bloch.
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rias indicam a auséncia de oscilagoes coerentes induzidas por campo elétrico (oscilagao de
Bloch). Na figura (2.13), apresentamos nossos resultados com v = 3 mantendo o mesmo
valor do campo elétrico F' = 0.2, e sem intera¢ao com a rede (o = 0). Podemos obser-
var que o padrao de oscilagao encontrado apresenta um comportamento mais coerente.
Para alguns casos observamos uma pequena envoltoria abrigando a oscilacao principal do
pacote eletronico (quadro da esquerda). No quadro da direita podemos observar a trans-
formada de Fourier obtida usando 100 médias. Podemos ver claramente a presenca de
uma frequéncia fundamental de valor aproximado w = F para todos os valores de b con-
siderados. Este resultado é um forte indicio que o comportamento oscilatério observado
no quadro da esquerda é compativel com a classe de oscilacoes chamada de oscilagoes de
Bloch. Nossos resultados indicam que modelos unidimensionais com desordem correla-

cionada quaternaria na presenca de um campo elétrico esterno estatico apresentam uma
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Figura 2.13: Alargamento médio o do pacote eletrénico versus o tempo (painel da esquerda)
e a sua transformada de Fourier (painel da direita). Usamos o parametro de correlagao v = 3,
acoplamento a = 0, namero de sitios N = 500, campo elétrico F' = 0.2 e b sera considerado
de 0.5 até 2.0. Podemos ver claramente a presenca de uma frequéncia fundamental de valor

aproximado w =~ F' para todos os valores de b considerados.
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oscilagdo do pacote eletronico compativel com as oscilagdes previstas para cristais (osci-
lagoes de Bloch). Gostariamos de enfatizar que nossos resultados foram obtidos através
de solugoes numéricas das equagdes de movimento (equagao de Schrédinger). A solugao
numérica foi obtida do método de Runge-Kutta de quarta ordem com discretizacao tem-
poral dt = 0.001. Usando este formalismo obtivemos uma precisao numérica consideravel
de forma tal que: |1 — Y |f.]*] < 107%. Agora vamos iniciar nossa anélise dos resul-
tados incluindo a interacao com as vibracoes da rede. Gostariamos de enfatizar que a
analise que sera apresentada a seguir foi feita através da solugao numérica do conjunto de
equagoes acopladas envolvendo a parte quantica usamos a equagao de Schrodinger para
o elétron, e a parte classica usamos a equacao de Hamilton para as vibragoes da rede. O
acoplamento entre as equagoes, como foi apresentado anteriormente, sera feito através do
termo de hopping que dependera do termo de acoplamento elétron-rede ov. Em linhas ge-

rais esta analise consiste em repetir os calculos apresentados anteriormente considerando
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Figura 2.14: Desvio quadratico médio o versus o tempo para v = 3, b = 0.5 e acoplamento
elétron-féonon o = 0.05, 0.1, 0.3, 0.5. Para o = 0.05 e 0.1, existe um comportamento oscilatério
bem caracterizado para tempos curtos e para tempos intermediario e longos observamos
que o padrao de oscilagao coerente desaparece. Para o = 0.3 e (0.5 observamos uma total

auséncia de oscilagao por parte do pacote de onda.
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agora o > 0. Para v < 2, devido a inexisténcia de oscilagoes de Bloch neste limiar, o
efeito da interacao com os fonos da rede nao introduz nenhum novo efeito. Cadeias com
desordem quaternérias com correlagoes fracas (7 < 2) na presenca de intera¢do com as
vibragoes da rede atomica e com o campo, apresentam oscilagoes incoerentes com muitas
frequéncias fundamentais. Vamos conectar nossas atengao no caso de correlagoes fortes
~v > 2. Na figura (2.14) mostramos no quadro da esquerda o desvio quadratico médio o
versus o tempo para v = 3, b = 0.5 e acoplamento elétron-fénon o = 0.05, 0.1, 0.3, e
0.5. Vale salientar que a solu¢ao numérica do conjunto de equagoes diferenciais acopladas
pertinentes ao estudo em foco torna-se extremamente complicada para « grande. Por-
tanto, os valores aqui apresentados estao dentro da faixa de valores onde nossa solugao
numérica foi confiavel. Podemos observar que, para o = 0.05 e 0.1, existe um compor-
tamento oscilatério bem caracterizado para tempos curtos. Para tempos intermediario e
longos observamos que o padrao de oscilagao coerente desaparece. No quadro da direita
a transformada de Fourier revela a presenca de uma frequéncia dominante em torno de
w = F. Para um acoplamento elétron-fonon mais intenso (o = 0.3 e 0.5) observamos

uma total auséncia de oscilacao por parte do pacote de onda. A transformada de Fourier

Instituto de Fisica - UFAL



2.3. Resultados o4

Figura 2.15: Desvio quadratico médio o versus o tempo para v = 3, b = 1.0 e acoplamento
elétron-féonon o = 0.05, 0.1, 0.3, 0.5. Para o = 0.05 e 0.1, existe um comportamento oscilatério
bem caracterizado para tempos curtos e para tempos intermediario e longos observamos
que o padrao de oscilagao coerente desaparece e no quadro da direita encontramos uma
estrutura de alguns picos com o pico dominante em torno de w = F. Para a = 0.3 e 0.5

observamos uma total auséncia de oscilagao por parte do pacote de onda.
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Fonte: Autor 2014

encontrada é compativel com esta observacao.

Os resultados para b = 1 e 1.5 sao semelhantes aos resultados encontrados para b = 0.5
(ver respectivamente figuras (2.15) e (2.16)). Podemos ver novamente que para a = 0.05
e 0.1, existe um comportamento oscilatério para tempos muito curtos e posteriormente
a destruicao desta oscilagoes. Para a = 0.3 e 0.5 o pacote eletronico apresenta uma
dindmica claramente nao oscilatéria. As Transformadas de Fourier para os casos ante-
riormente citados (ver quados da direita das figuras (2.15) e (2.16)) seguem a tendéncia
que foi encontrada na figura (2.14). Para a interacao elétron-fonon fraca (o = 0.05 e 0.1),
encontramos uma estrutura de alguns picos com o pico dominante em torno de w = F.
Para acoplamento elétron-fonon um pouco mais intenso (o = 0.3 e 0.5) a transformada
de Fourier apresenta alguns modos em torno da frenquéncia zero.

Vamos discutir de forma sucinta o que esté acontecendo na dindmica do elétron, origi-
nando assim, os resultados apresentados nas figuras (2.14), (2.15) e (2.16). Para tempos
curtos as avibragoes atdmicas sao fracas, logo, o termo do campo elétrico domina a diné-
mica. Logo, para tempos curtos o termo de campo elétrico, termo dominante na energia,
impoe oscilagoes do pacote eletronico semelhantes as oscilagoes de Bloch. Para tempos
intermediarios as vibracoes atdmicas se propagam de forma mais intensa pela cadeia ge-
rando uma aleatoriedade na energia de hopping. Desta forma, este ruido dindmico agora

impetrado na cadeia comeca a competir com o termo de campo elétrico e assim destruir
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Figura 2.16: Desvio quadratico médio o versus o tempo para v = 3, b = 1.5 e acoplamento
elétron-fonon o = 0.05, 0.1, 0.3, 0.5. Semelhante a figura anterior para o = 0.05 e 0.1,
existe um comportamento oscilatério bem caracterizado para tempos curtos e para tempos
intermediario e longos observamos que o padrao de oscilagcao coerente desaparece e no
quadro da direita encontramos uma estrutura de alguns picos com o pico dominante em
torno de w = F. Para a = 0.3 e 0.5 observamos uma total auséncia de oscilagao por parte do

pacote de onda.
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as oscilacoes do pacote eletronico. Vale salientar que a medida que o acoplamento elétro-
fonon fica mais intenso este transiente inicial onde ainda se encontra oscilagoes diminui.
Podemos observar claramente isso analisando as figuras de o versus ¢t para o = 0.05, 0.1,
0.3, e 0.5. Particularmente para a = 0.05 e 0.1, o tempo de transiente inicial onda a osci-
lacao eletronica ainda é mensuravel é tao grande que a transformada de Fourier registra
a frequéncia de oscilagao associada. Podemos ver que em todas as figuras (2.14), (2.15)
e (2.16) a transformada apresenta a frequéncia w = F' remanescente do tempo inicial de
oscilacao que, neste limite de acoplamento elétron-fénon, é um tempo consideravelmente
grande.

Para o caso sem correlagao ou correlacoes fracas a presenca de campo elétrico e intera-
¢ao elétron-fonon nao introduz nenhum comportamento novo, basicamente encontramos
uma localizagao dindmica do pacote de onda sem oscilagoes coerentes. Entretanto, gosta-
riamos de apresentar aqui uma analise breve e inicial da dinamica eletronica na presenca

de acoplamento elétron-fénon e auséncia de campo elétrico. Portanto, vamos considerar
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Figura 2.17: Desvio médio quadratico o versus o tempo t para v =0, a = 0.1, 0.2, 0.4, F = 0,
b=0.5,b=10e b=15. Os resultados indicam que, apesar do forte grau de desordem nao

correlacionada considerado (v = 0), o alargamento médio cresce um pouco com o tempo.
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v=0,a>0e F =0 einvestigar o alargamento médio de um pacote de onda inicialmente
localizado no centro da cadeia. Ou seja, vamos considerar novamente f, = d, n/2 € re-
solver numericamente o conjunto de equacoes diferenciais usando discretizacao temporal
dt = 0.001. Nesta analise, devido a auséncia de campo elétrico e concomitante auséncia
de localizacao do pacote eletronico vamos necessita utilizar cadeias maiores para evitar
efeitos de reflexao na borda. Uma possibilidade seria utilizar N consideravelmente grande
para assim evitar a chegada do pacote de onda na borda (por exemplo N = 10000 ou
20000 sitios). Entretanto, esta solu¢do é pouco recomendével, uma vez que, o nimero
de equagdes cresce com o tamanho N, e desta forma, o tempo computacional torna-se-
4 grande e invidvel computacionalmente. Para transpor esta dificuldade técnica vamos
aplicar o procedimento da cadeia auto expandida. Este procedimento consiste em iniciar
os calculos com uma cadeia pequena (N = 200 ou 300 sitios) e crescer a cadeia a me-
dida que o pacote eletronico se aproxima de suas bordas. Em termos préaticos quando o

moédulo quadrado da fungao de onda nas bordas for maior que zero dez novos sitios sao
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acoplados a cada extremidade da cadeia, expandindo assim, a cadeia de forma dinamica.
Este procedimento reduz o tempo computacional por um fator de dez.

Agora vamos analisar os resultados obtidos. Em relagao figuras (2.17), apresentamos o
desvio médio quadratico o versus o tempo ¢ para vy =0, a = 0.1, 0.2, 0.4, F =0, b = 0.5,
b=10eb = 1.5 Nossos resultados indicam que, apesar do forte grau de desordem
nao correlacionada considerando (v = 0), o alargamento médio cresce um pouco com
o tempo. Para tempos longos podemos observar um crescimento aproximadamente sub
difusivo (o o t%2). Nos reconhecemos que essa anélise ¢ ainda um pouco incipiente devido
as escalas de tempo considerada. O tempo méximo utilizado, ¢4, ~ 10°, apesar de ser o
limite de nossa capacidade computacional ainda é um pouco curto para estabelecer com
mais precisao a dindmica eletréonica em tempos longos. Entretanto, dentro de nossa atual
precisao computacional nossos resultados sugerem que a interacao elétron-fonon pode, de

certa forma, “empurrar” o elétron e assim promover mobilidade eletronica na cadeia.
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CONCLUSOES

Neste trabalho foi estudado o transporte eletronico em sistemas com desordem quater-
naria correlacionada. Nosso objetivo foi compreender as propriedades de localizagao da
funcao de onda do elétron, absorcao éptica e a dinamica eletronico. Em nosso trabalhos
aplicamos uma metodologia que possibilitou a inclusao do termo de acoplamento elétron-
fonon bem como a presenga de um campo elétrico estatico. Em linhas gerais consideramos
um modelo unidimensional constituido por quatro tipos de atomos. As energias de ligacao
do elétron em cada um desses atomos foi dada por (1, €s, €3, €4). A distribuigao das ener-
gias foi feita seguindo correlagoes de longo alcance semelhantes as utilizadas no trabalho
de Moura e Lyra equagdo (2.2). Desta forma, com a utilizagdo de métodos numéricos foi
estudado as propriedades de localizacao da funcao de onda, espectro de absorcao 6ptica
e a dindmica temporal de um pacote de onda. Em relacao as propriedades de localizacao
da funcao de onda, mostramos numericamente que a participacao para correlacoes fracas
(7 < 2) ¢ finita e os estados sao localizados. Para v > 2 nossos resultados sugerem que o
sistema apresenta estados metalicos.

Nossa analise da absorcao 6ptica mostrou um padrao interessante e bastante depen-
dente do grau de correlacao. Na auséncia de correlagao v = 0, a absor¢ao 6ptica em boa
parte da banda é nula, entretanto em torno do topo da banda (E ~ 2), existe uma regiao
de absor¢ao nao nula. Em linhas gerais, o mesmo foi obtido para quaisquer valores com
fracas correlagoes v < 2. Para v > 2 nossos resultados indicam a presenca de diversos
picos de absorcao. Utilizando um formalismo heuristico explicamos qualitativamente e
quantitativamente a existéncia de cada pico.

Por fim, nossa analise dos efeitos de campo e suas competi¢oes com o espalhamento
pelas vibragoes da rede apresentou resultados interessantes e instrutivos. Na auséncia
de acoplamento elétron-fonon v = 0, a presenca de um campo elétrico produz oscilagoes
coerentes se a desordem tiver correlacao forte (v > 2). Quando o acoplamento com a rede
é ligado, nossos resultados indicam que o espalhamento por fénons destroi totalmente as
oscilagoes de Bloch. Nossa metodologia também permitiu investigar o papel da intera-
¢ao com a rede sobre a dinamica eletronica no caso de desordem correlacionada. Nossos

resultados numéricos indicam que o acoplamento elétron-fénon, na abordagem aqui utili-
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zada, promove transporte de carga mesmo na presenca de desordem sem correlagao. Um
aspecto importante é estudar qual a magnitude desse transporte de carga induzido por
fonons e qual o papel do tipo de acoplamento elétron-fonon utilizado. Outro aspecto im-
portante consiste em entender qual o papel da interagao elétron-elétron nestes sistemas e
quais propriedades fisicas emergem da competigao entre o termo de Coulomb e a interagao
elétron-fonon. Estas questoes em aberto sao pontuadas aqui como algumas perspectivas

deste estudo.
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