
UNIVERSIDADE FEDERAL DE ALAGOASINSTITUTO DE FÍSICA

THAÍLA FIGUEIREDO ASSUNÇ�O

DINÂMICA ELETRÔNICA E ESPECTRO DE ABSORÇ�O EMSISTEMAS UNIDIMENSIONAIS COM DESORDEMCORRELACIONADA

Ma
eió2011



THAÍLA FIGUEIREDO ASSUNÇ�O

DINÂMICA ELETRÔNICA E ESPECTRO DE ABSORÇ�O EMSISTEMAS UNIDIMENSIONAIS COM DESORDEMCORRELACIONADA
Dissertação apresentada ao Instituto de Físi
ada Universidade Federal de Alagoas, 
omo partedos 
réditos para a obtenção do título de Mestreem Ciên
ias.

Orientador: Prof. Dr. Fran
is
o Ana
leto Barros Fidelis de Moura
Ma
eió2011



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Catalogação na fonte 
Universidade Federal de Alagoas 

Biblioteca Central 
Divisão de Tratamento Técnico 

Bibliotecária Responsável: Helena Cristina Pimentel do Vale 
                      

                  A851d      Assunção, Thaíla Figueiredo. 

                                         Dinâmica eletrônica e espectro de absorção em sistemas unidimensionais  

                                   com desordem correlacionada / Thaíla Figueiredo Assunção. – 2011.  

                                         62 f. : il., grafs. 

 

                                         Orientador: Francisco Anacleto Barros Fidelis de Moura. 

                                         Dissertação (dissertação em Física da Matéria Condensada) – Universi- 

                                   dade Federal de Alagoas. Instituto de Física. Maceió, 2011. 

 

                                          Bibliografia: f. 58-62. 

                                     

      1. Desordem correlacionada. 2. Espectro de absorção. 3. Oscilação de  

Bloch. 4. Transporte eletrônico. I. Título. 

 

                                                                                                                                   CDU: 538.935 

  





Aos meus pais João e Maria,por todo o amor e in
etivo.



AGRADECIMENTOSEsse trabalho mar
a mais do que o �m de uma etapa ou a 
onquista de um título, trata-se de um divisor de água em minha vida. Foram muitos os obstá
ulos e a maioria deles nãovieram de fora, estavam em mim. A minha insegurança, os meus medos, os meus limitesforam 
oisas 
om as quais tive que aprender a lidar. Mas eu 
onsegui, e se hoje estou aquié porque tive ao meu lado pessoas muito espe
iais, que me a
olheram e tor
eram por mim.Gostaria de deixar registrado o meus sin
eros agrade
imentos:À Deus pela paz interior e sabedoria para enfrentar as turbulên
ias;Aos meus pais João e Maria, a quem dedi
o tudo o que sou, sofreram 
omigo 
ada páginadesse trabalho, mas não permitiram que eu desanimasse;À minha irmã Fabiana, à minha sobrinha Indira e ao meu irmão Rafael pela 
on�ançae 
arinho;Ao meu namorado Diorge por a
eitar a longa jornada de ausên
ia. Apesar das di�
ul-dades sei que sempre esteve 
omigo;À todos os meus meus familiares, tias (os), primas(os), meus avós, por tor
erem pormim;Ao meu orientador Professor Fidelis, pela amizade, pela pa
iên
ia, pelo apoio e portodos os ensinamentos, não somente em físi
a, mas pelas sábias lições de vida. �Mais do queaprender a bater é pre
iso aprender a apanhar� (levarei isso 
omigo). Sem dúvida, é umexemplo de pro�ssional, mais do que isso, uma referên
ia de pessoa, de uma generosidade esimpli
idade ímpar.Ao Professor Mar
elo Leite Lyra pela 
olaboração e in
entivo impres
indíveis para arealização deste trabalho.A todos os meus amigos (e não são pou
os), em espe
ial aos do IF, 
om quem dividir a



3maioria dos meus dias nos últimos dois anos, em espe
ial a Carlos, Cí
ero Julião, Wandearley,So
orro, Felipe, Rafael, Alex, Geovana, Samuel, Queila, Daniela e Ana Paula, amigos que me�zeram sorrir, es
utaram as minhas tristezas, preen
heram um pouquinho da minha solidãoe so
orreram-me nas di�
uldades;Aos professores do IF, em espe
ial aos Professores Elton Malta e Rodrigo Lima pelasin
ontáveis ajudas que possibilitaram o desenvolvimento do meu trabalho. E ao ProfessorÍtalo Nunes pela amizade;Aos demais fun
ionários do IF que sempre me trataram 
om muito 
arinho;À três grandes amigas, Lu
iana, Whinnie e Lu
elia, que apesar da distân
ia sempre se�zeram presentes;À Professora Cristina, minha orientadora na graduação, foi dela o in
entivo para fazero mestrado;À Dona Zoraide que muito me ajudou durante esses dois anos, pela atenção, pelo 
uidado,pelos aulas de 
ulinária e 
laro, pelos lan
hinhos;À Capes e à Fapeal pelo apoio �nan
eiro.

Instituto de Físi
a - UFAL



Não existe triunfo sem perda,não há vitória sem sofrimento,não há liberdade sem sa
rifí
io.Senhor dos Anéis- O Retorno do Rei -



RESUMODa teoria de poten
ias periódi
os é sabido que a função de onda do elétron é estendidapor todo o sistema. No entanto, a presença de desordem na rede pode provo
ar mudançasno 
omportamento do pa
ote de onda, 
omo foi mostrado por Anderson em sua teoria delo
alização. Para sistema desordenado unidimensional essa teoria diz que o pa
ote de ondaeletr�ni
o é lo
alizado independente da quantidade de desordem, porém a existên
ia de 
or-relação de longo al
an
e na desordem pode gerar estados delo
alizados mesmo em sistemasunidimensionais. Portanto, neste trabalho estudamos um modelo de Anderson unidimen-sional desordenado 
om 
orrelação de longo al
an
e fora da diagonal. A 
orrelação de longoal
an
e foi introduzida no sistema es
revendo a energia de hopping 
omo sendo o traço domovimento browniano fra
ionário, 
om densidade espe
tral tipo lei de potên
ia S(k) ∝ 1/k.Por meio de um modelo tight-binding revisitamos, através do 
ál
ulo da parti
ipação mé-dia e da �utuação relativa da parti
ipação, a existên
ia de estados estendidos no 
entroda banda para forte grau de 
orrelação α > 2 e ainda mostramos que o expoente 
ríti
o
α = 2, no qual o
orre a transição de Anderson (delo
alizado-lo
alizado), não depende daquantidade de desordem. Apresentamos também, a possibilidade de estudar esse tipo detransição através do 
ál
ulo da absorção ópti
a. Para o mesmo modelo, mostramos que amedida que aumentamos a 
orrelação da desordem, o pi
o da absorção alarga até um ponto
α > 2 onde a absorção ópti
a passa a exibir um pi
o duplo, 
ara
terizando portanto, umatransição de Anderson. Além disso, apresentamos o estudo da dinâmi
a de um pa
ote deonda, ini
ialmente lo
alizado, sob a ação do 
ampo elétri
o e mostrandos por meio do 
ál-
ulo da posição média que quando a 
orrelação da desordem é forte α > 2 o pa
ote deonda apresenta um movimento os
ilatório, o qual esta asso
iado a estados estendidos e 
ujafrequên
ia de os
ilação mostramos ser igual ao valor do 
ampo apli
ado, o que 
ara
terizao fen�meno de os
ilações de Blo
h, típi
o de sistemas estendidos. Con�rmando assim, quesistema desordenado unidimensional pode apresentar transição de Anderson.Palavras-
have: Desordem 
orrela
ionada. Espe
tro absorção. Os
ilações de Blo
h.



ABSTRACTIn this work we study an one-dimensional Anderson model with long-range 
orrelated o�-diagonal disorder. We 
al
ulates the average parti
ipation number and its s
aling behaviorthrough dire
t diagonalization. The s
aling analysis of the relative �u
tuations on the meanparti
ipation number around the band 
enter indi
ates the presen
e of extended states forhigh degree of 
orrelation and reveals that the 
riti
al spe
tral expoent does not depend ofthe disorder strength. We also numeri
ally demonstrated that the delo
alization-lo
alizationtransition reveal itself in the opti
al absorption. The emergen
e of delo
alized states is sig-naled by the development of a well-de�nined doublet. In addition, the numeri
al 
al
ulationsof the ele
tri
 �eld biased dynami
s of an initially lo
alized wave pa
ket have shown that, as-so
iated with extended states, sustainable Blo
h-like os
illations sets up with the frequen
yobeying a semi-
lassi
al predi
tion.Keywords: Correlated disorder. Blo
h-like os
illations. Absorption spe
tra.
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1
INTRODUÇ�O

A físi
a da matéria 
ondensada é uma extensa área da físi
a 
ontemporânea que tem
omo fo
o de estudo as propriedade físi
as da matéria, prin
ipalmente aquelas rela
ionadasas suas fases, abrangendo desde estudo de fases sólidas e líquidas até super�uidos, 
ondensa-dos Bose-Einstein, super
ondutores e inúmeras outras. Nas últimas dé
adas o interesse pelaárea aumentou 
onsideravelmente, prin
ipalmente devido ao grande número de apli
açõeste
nológi
as 
om as quais está ligada, 
omo por exemplo, transistores, mi
ropro
essadores,
ir
uitos integrados, �os super
ondutores, lasers semi
ondutores que deram origem a 
omu-ni
ação ópti
a, além das 
ontribuições para avanços na área da biote
nologias e outros (2).As propriedades eletr�ni
as dos sólidos foram sempre fonte de muito interesse na 
o-munidade, tanto devido as possibilidades de apli
ação, 
omo pelo estudo teóri
o em si. Ades
oberta do elétron em 1897 por J. J. Thompson permitiu o surgimento de modelos quebus
avam expli
ar tais propriedades. O primeiro desses modelos a apresentar resultados sa-tisfatórios foi proposto por Drude em 1900. Por esse modelo o metal era formado de íons �xose elétrons livres que moviam de a
ordo 
om a teoria 
inéti
a 
lássi
a dos gases, assumindoainda uma aproximação de elétrons independentes e aproximação de elétrons livres. Essemodelo previu 
orretamente a dependên
ia propor
ional da razão entre os 
oe�
ientes de
ondutividade térmi
a e elétri
a 
om a temperatura do sistema (lei de Wiedemann-Franz)e ainda mostrou que a densidade de 
orrente elétri
a no metal é propor
ional ao 
ampoelétri
o apli
ado nele, ou seja, J = σE (forma mais geral da Lei de Ohm). No entanto, essemodelo não foi 
apaz de expli
ar a diferença entre metais e isolantes e falhou na dependên
ia12



13da 
ondutividade elétri
a 
om a temperatura (3, 4).Com o advento da físi
a quânti
a e da me
âni
a estatísti
a no iní
io do sé
ulo XX,Sommerfeld aperfeiçoou o modelo de Drude, assumindo que o gás de elétrons livres seguiaa lei de distribuição de Fermi-Dira
 e desse modo, 
onseguiu preen
her algumas la
unasdeixadas pelo modelo anterior. Porém, ainda assim, esse modelo não foi su�
iente paraexpli
ar as diferenças nas propriedades de 
ondução entre metais e isolante. Isso somente foipossível em 1928, quando Blo
h prop�s um modelo no qual os elétrons interagem 
om os íonsda rede por meio de um poten
ial periódi
o. A periodi
idade do poten
ial fundamentou aorigem de bandas permitidas e não permitidas, essen
iais para diferen
iar o 
omportamentometáli
o e isolante dos sólidos (5).Até a dé
ada de 50 os estudos das propriedades de 
ondução 
on
entravam-se em sistemasde estruturas periódi
as, pois a simetria desses sistemas simpli�
am os 
ál
ulos; no entanto,as 
ara
terísti
as geradas pelas imperfeições são, em geral, mais interessantes. O trabalhopioneiro 
om sistemas não periódi
os foi proposto por Anderson (6) e mar
ou uma nova era nafísi
a da matéria 
ondensada. Dependendo da quantidade de desordem no sistema, Andersonmostrou que este poderia ser 
ondutor ou isolante. Extensões desse modelo foram propostas e
om elas novos ingredientes foram in
oporados aos sistema (7, 8, 9, 10), 
omo por exemplo,os efeitos de 
orrelação, que resultaram em importantes efeitos sobre as propriedades detransportes dos sólidos. Esse trabalho apresenta um estudo sobre o transporte eletr�ni
o emuma 
adeia desordenada 
om 
orrelação de longo al
an
e na energia de hopping e ainda oefeito da desordem sobre outras propriedades do sistema 
omo a absorção ópti
a além demostrar os efeitos da presença de 
ampo elétri
o nesse tipo de sistema.Para uma melhor 
ompreensão do assunto abordado nessa dissertação ela será divididaem dois 
apítulos. No 
apítulo 2 será apresentada uma visão geral do que existe na lite-ratura e é essen
ial para a 
ontextualização do modelo apresentado. Nas primeiras seçõesdesse 
apítulo falaremos sobre o modelo de 
ondução periódi
o de Blo
h e 
omo ele expli
aa diferença nas propriedades de 
ondução entre metais, isolantes e semi
ondutores. Falare-mos ainda 
omo o 
ampo elétri
o atua nesse sistema gerando uma lo
alização dinâmi
a dopa
ote de onda. Em seguida, será feito um breve estudo sobre transição de Mott, resul-Instituto de Físi
a - UFAL



14tado da interação entre elétrons, importante no 
ontexto do transporte eletr�ni
o. Para emseguida ser apresentado o modelo de Anderson. Dentro do 
ontexto de sistema desordenadoserá mostrado as predições da teoria de es
ala para sistemas de baixa dimensionalidade eos efeitos da 
orrelação de 
urto e longo al
an
e da desordem (
om espe
ial atenção a úl-tima, mais relevante nesse estudo), os quais geram 
omportamento não usual do modelo deAnderson. Para �nalizar o 
apítulo será apresentada um estudo de 
omo as propriedadesde absorção ópti
as dos sistemas podem ser modi�
adas 
om a presença de desordem 
or-rela
ionada, para isso apresentamos alguns resultados da literatura para essas propriedadesem sistemas desordenados. O 
apítulo 3 apresentará o modelo e os resultados estudado.Sendo os resultados divididos em duas partes. Na primeira parte abordamos o modelo sem aação do 
ampo elétri
o e mostraremos por meio do 
ál
ulo da parti
ipação média, �utuaçãoda parti
ipação e absorção as propriedades de transporte de um sistema desordenado 
om
orrelação de longo al
an
e na energia de hopping. Na segunda parte dos resultados sãoapresentados os 
ál
ulos para o sistema na presença de 
ampo elétri
o, onde nós estudamoso 
omportamento do pa
ote de onda eletr�ni
o no de
orrer do tempo. Por �m são apresen-tadas as nossas 
on
lusões e sugeridas variações do nosso modelo que podem trazer fatosinteressantes para o estudo de outros tipos de sistemas nessa mesma linha de interesse.
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2
MODELOS DE CONDUÇ�O

Apesar das importantes 
ontribuições dadas pelo modelo de elétrons livres propostopor Drude e, posteriormente, aperfeiçoado por Sommerfeld, elas não foram su�
ientes parades
rever 
ompletamente o transporte eletr�ni
o nos sólidos e expli
ar as diferenças nas pro-priedades 
ondutoras de metais, isolantes e semi
ondutores. Essas propriedades só puderamser entendidas por meio da teoria de bandas de energia, a qual é 
onsequên
ia do modelo depoten
iais periódi
os (3). Mais tarde, novos elementos são inseridos no estudo dos modeloseletr�ni
os, 
omo por exemplo, a presença de desordem no sistema ou a existên
ia de inte-ração entre os elétrons e diferentes resultados são en
ontrados, permitindo uma inovação noestudo do transporte eletr�ni
o.
2.1 Modelo de Blo
hConsiderando um sistema 
ristalino, ou seja, os íons dispostos em uma rede ordenada eperiódi
a, é possível assumir que os elétrons interajam 
om os íons por meio de um poten
ialefetivo U(r) que possui a mesma periodi
idade da rede, 
omo pode ser observado na �gura 2.1.E portanto, pode ser expresso da seguinte maneira:

U(r) = U(r+R), (2.1)15



2.1. Modelo de Blo
h 16Figura 2.1: Esquema de um poten
ial periódi
o típi
o.

Fonte: Ash
roft, 1976.onde R é o vetor de rede de Bravais.Por 
onveniên
ia, assume-se que não há interação entre os elétrons e sendo o espaçamento
ara
terísti
o da rede 
ristalina da ordem do 
omprimento de onda de De Broglie (1Å),o problema pode ter um tratamento quânti
o, o que nos leva à solução da equação deS
hrödiger
Ĥψ =

[

− ~
2

2m
∇2 + Û(r)]ψ = Eψ. (2.2)As soluções da equação 2.2 são autofunções, por meio das quais é possível estudar o
omportamento do elétron na rede.Blo
h demonstrou que as autofunções da equação de onda para uma partí
ula submetidaa um poten
ial periódi
o são dadas pelo produto entre uma onda plana e uma função 
omperiodi
idade igual a da rede 
ristalina, matemati
amente expresso pelo 
hamado teoremade Blo
h (11)

Ψk (r) = ukexp (ik · r) , (2.3)onde uk (r) tem a periodi
idade da rede e portanto,
uk (r) = uk (r+R) . (2.4)A função de onda de um elétron des
rito pela equação 2.3 é 
hamada função de Blo
h. Asfunções de Blo
h podem ser agrupadas em pa
otes de ondas que representam partí
ulas quese propagam livremente no poten
ial 
riado pelos íons da rede.Instituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 17Figura 2.2: Esquema reduzido de energia do elétron dentro da primeira zona de Brillouin. Para um mesmovalor de k é possível obter diferentes valores de energias.

Fonte: Kittel, 2006.Uma outra maneira de es
rever o teorema de Blo
h é dado pela equação abaixo:
Ψk (r+R) = Ψk (r) exp (ik ·R) . (2.5)Esta equação mostra que quando uma translação R da rede 
ristalina é feita, a funçãode Blo
h muda apenas por um fator de fase, ou seja, apartir da função de onda em um pontoda rede é possível 
onhe
er a função de onda do elétron em outros pontos da rede.É importante ressaltar, que assim 
omo no modelo de elétrons livres, k esta asso
iadoas 
ondições de 
ontorno do sistema, no entanto não pode ser de�nido 
omo k = p/~ poiso poten
ial não é 
onstante e portanto a autofunção não é simultaneamente autofunção dooperador momento linear, 
omo é utilizado para o elétron livre.Na teoria de Blo
h o vetor de onda k é um número quânti
o que 
ara
teriza a invariân
iatransla
ional do poten
ial periódi
o. Devido a essa periodi
idade para 
ada vetor k existeum 
onjunto de soluções que satisfaz a equação de S
hrödinger 2.2 
om diferentes autovalores(energias)1. Então, somente o índi
e k não é su�
iente para diferen
iar as autoenergias, oque sugere a ne
essidade de mais um índi
e n, 
onhe
ido 
omo índi
e de banda. Assim,para 
ada n existe um 
onjunto de níveis eletr�ni
os espe
i�
ado por ǫn(k) 
hamado banda1Para mais detalhe 
onsultar a referên
ia (3).Instituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 18Figura 2.3: (a) Energia versus número de onda para um elétron livre. (b) Energia versus número de ondapara uma rede de potên
ial periódi
o. A banda proibida está asso
iada à re�exão de Bragg, que a
onte
epara k = ±π/a.

Fonte: Kittel, 2006.de energia. Como pode ser observado no esquema reduzido de energia, onde �
a 
laro quepara um mesmo k é possível pode ter energias diferentes. A distribuição dos elétrons nessasbandas é o que origina as diferenças entre metais, isolantes e semi
ondutores, 
omo serámelhor entendido na próxima seção.2.1.1 Bandas de EnergiaA disposição periódi
a dos íons e a existên
ia de interação entre os elétrons e os íons pormeio de um poten
ial periódi
o deu origem ao modelo de bandas de energia. Por meio dessemodelo é possível expli
ar 
omo o
orre a 
ondução eletr�ni
a nos metais e nos isolantes.Essa foi, sem dúvida, a prin
ipal 
ontribuição do modelo de Blo
h.A função de onda do elétron ao se propagar pelo 
ristal é espalhada pelos átomos emtodas as direções, sendo que na maioria dos 
asos as 
ontribuições de diferentes átomos
an
elam-se umas 
om as outras. No entanto, em 
ertas regiões os feixes difratados sãoobservados, isso o
orre porque os raios re�etidos pelos diferentes átomos interferem de forma
onstrutiva. Para que essa interferên
ia 
onstrutiva o
orra é ne
essário que a diferença deper
urso entre os raios seje igual a um número inteiro n de 
omprimento de onda λ, ou seja,quando
2a sin θ = nλ, (2.6)

Instituto de Físi
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2.1. Modelo de Blo
h 19Figura 2.4: Diagrama esquemáti
o mostrando a o
upação dos níveis de energia permitidos em um isolante,um metal e um semi
ondutor. A es
ala verti
al indi
a as energias dos diferentes estados e as regiões som-breadas mostram os estados o
upados por elétrons.

Fonte: Yuri, 2008.onde a é a 
onstante de rede e θ é o ângulo de in
idên
ia da função de onda.A equação 2.6 foi proposta pelo físi
o W. L. Bragg e por isso é 
onhe
ida 
omo lei deBragg. Sendo válida apenas quando o 
omprimento de onda é da mesma ordem ou menorque a 
onstante da rede.Portanto, devido à periodi
idade da rede 
ristalina as ondas ao se propagarem sofremre�exões de Bragg. Em um 
ristal unidimensional a função de onda do elétron in
ide per-pendi
ular ao plano, de modo que θ = π/2. Sendo λ = 2π/k, a 
ondição para que o
orrare�exão de Bragg é k = nπ/a. Quando essa 
ondição é satisfeita uma onda se propagandopara a direita é re�etida e passa a se propagar para a esquerda e vi
e-versa, de modo quea onda torna-se esta
ionária. Como 
onsequên
ia, no ponto onde o
orrem essas re�exõesnão existe solução para a equação de S
hrödiger e se formam as 
hamadas bandas proibidas(band gap), 
omo pode visto na �gura 2.3. A largura da banda proibida é a diferença entreas energias de dois estados esta
ionários.Uma vez entendida a formação da estrutura de bandas e 
onhe
endo a posição da super-fí
ie de Fermi de um sólido, de�nida 
omo a superfí
ie no espaço do k formada pelos estadoseletr�ni
os que o
upam o nível mais alto de um sistema quânti
o no estado fundamental, épossível determinar o 
omportamento do elétron no sistema e 
onsequentemente a naturezaInstituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 20Figura 2.5: Esquema 
om sobreposição de banda representando um metal. Se a sobreposição for pequena,em vez de metal tem-se um semimetal.

Fonte: Yuri, 2008.eletr�ni
a do sólido.Quando o sólido possui bandas 
ompletamente preen
hidas ou 
omplemetamente vazia,isto é, a superfí
ie de Fermi se en
ontra no limite da banda, o sistema será um isolante. Abanda totalmente preen
hida é separada da banda vazia por uma banda proibida, portantopara ex
itar um elétron é ne
essário um 
ampo elétri
o muito intenso, 
apaz de modi�
ar aestrutura eletr�ni
a.Se o sólido possui bandas par
ialmente preen
hidas, o nível de Fermi se en
ontra nomeio da banda de energia, portanto, o elétron pode fa
ilmente mudar de nível energéti
oquando ex
itado, o que 
ara
teriza um metal, observe a �gura 2.4. É importante men-
ionar que quando um sólido apresenta bandas sobrepostas também pode apresentar um
omportamento metáli
o, 
aso que pode ser visto pela �gura 2.5.Existe ainda os semi
ondutores, que são uma espé
ie de isolante, mas a banda proibidaé menor do que a de um isolante padrão, então a energia de ex
itação do elétron é menor,embora no zero absoluto esse sólido se 
omporte 
omo isolante.Como visto até aqui, por meio do modelo de bandas de Blo
h foi possível determinar aspropriedades de 
ondução eletr�ni
a dos metais e dos 
ondutores. Apesar de muito interes-sante para o tratamento de alguns sistemas, poten
iais 
ompletamente periódi
os são muitodifí
eis de serem en
ontrados na natureza; os sólidos reais sempre apresentam algum grau deInstituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 21desordem e/ou algum tipo de interação entre as partí
ulas, por isso modelos que levam em
onsideração a interação elétron-elétron ou a presença de desordem foram posteriormentepropostos, 
omo será dis
utido nas seções 2.2.1 e 2.2.2.2.1.2 Os
ilação de Blo
hUm outro ponto interessante a ser estudado no modelo de Blo
h é o 
omportamento doselétrons na presença de um 
ampo elétri
o uniforme. Na físi
a do estado sólido esse estudotem atraído a atenção tanto dos teóri
o quanto dos experimentais, isso porque muitas daspropriedades dos sólidos, 
omo o espe
tro de energia, podem ser medidas em experimentos
om 
ampos externos (12, 13).Para des
rever a resposta dos elétrons à apli
ação de um 
ampo elétri
o externo quevaria lentamente sobre o pa
ote de onda, utiliza-se um modelo semi
lássi
o, o qual 
onsisteem obter as equações de movimento para 
ada elétron através do formalismo 
lássi
o deHamilton e do uso da quantização do momento eletr�ni
o (14, 3).Considere um sistema periódi
o des
rito pelo hamiltoniano:H = ǫ(k) + V (r)− eEr, (2.7)sendo ǫ(k) a energia 
inéti
a, que 
orresponde as auto-energias do modelo de Blo
h, V (r) aenergia poten
ial periódi
a do sistema e eEr a energia devido o trabalho do 
ampo elétri
oE. As equações do movimento de Hamilton são dadas por:ṙ = ∂H
∂p , ṗ = −∂H

∂r . (2.8)Assumindo que a energia 
inéti
a não depende da posição e sendo o momento do elétrones
rito 
omo p = ~k, a derivada temporal do momento na equação 2.8 pode ser rees
rita
omo:
~k̇ = eE. (2.9)Instituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 22Integrando ambos os lados dessa equação 
hega-se ak(t) = k(0) + eEt
~
. (2.10)Essa equação mostra 
omo o vetor de onda de um elétron se 
omporta em um poten
ialperiódi
o sujeito a um 
ampo externo, na ausên
ia de espalhamento. Lembrando que devidoa periodi
idade do sistema, o valor de k varia entre −π/a a π/a, 
orrespondente a zonade Brillouin. Ou seja, o elétron em um sistema periódi
o na presença de 
ampo elétri
oapresenta um movimento os
ilatório no espaço do k, uma vez que ǫ(k) = ǫ(-k). Na literaturaesse 
omportamento é 
onhe
ido 
omo Os
ilações de Blo
h (15).Voltando à equação 2.8, partindo da derivada temporal da posição e novamente utilisandop = ~k, 
hega-se á equação da velo
idadev =

1

~

∂ǫ(k)
∂k (2.11)Esta é 
hamada velo
idade de grupo e é igual a velo
idade de um elétron livre, ex
eto pelofato que a energia ǫ(k) do elétron livre pode aumentar in�nitamente. No modelo semi
lássi
o,as transições entre bandas não são permitidas e portanto, a energia de um elétron de Blo
hdeve permane
er 
on�nada nos limites da banda em que originalmente se en
ontra.Para ilustrar o 
omportamento da energia e da velo
idade de um sistema periódi
o napresença de um 
ampo elétri
o 
onstante e paralelo ao sistema, observe a �gura 2.6.Essa �gura mostra o 
omportamento da energia e da velo
idade dentro da primeira zonade Brillouin (BZ). Note que na primeira metade do 
i
lo o elétron move 
om o 
ampo e ganhaenergia, na segunda metade move 
ontra o 
ampo e perde energia (16). É importante frisarque o 
ampo não é su�
iente para que o elétron mude de banda, portanto essa variação daenergia o
orre dentro de uma úni
a banda, o que 
ara
teriza o 
omportamento os
ilatório.Para determinar o tempo que o pa
ote de onda gasta para per
orrer a zona de Brillouin,ou seja, período T de uma os
ilação do pa
ote de onda, utiliza-se a equação 2.10, de modoInstituto de Físi
a - UFAL



2.1. Modelo de Blo
h 23Figura 2.6: Os
ilação de Blo
h em um modelo semi
lássi
o. Mostrando o 
omportamento da energia e davelo
idade na presença de um 
ampo elétri
o externo.

Fonte: Leo, 1998.que: k(T )− k(0) =
2π

a
=

eET
~

T =
2π~eEa, (2.12)e 
onsequentemente, a frequên
ia ω é:

ω =
2π

T
=

eEa
~
. (2.13)Considerando ea

~
= 1 é possível mostrar que a frequên
ia de os
ilação do pa
ote de onda éigual ao valor do 
ampo elétri
o apli
ado ao sistema, essa é uma 
ara
terísti
a das os
ilaçõesde Blo
h.Para determinar a amplitude da os
ilação δr no espaço real, toma-se a equação 2.11.

Instituto de Físi
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2.2. Transição Metal - Isolante 24Sendo as funções 
ontínuas dentro da banda pode-se es
rever:
δr = r − r0 =

1

~

δǫ(k)
δk , (2.14)Como deseja-se determinar a largura de uma os
ilação, então o tempo em questão éo próprio período, o intervalo no espaço-k é 2π/a e o intervalo de energia é exatamente alargura da banda B, e portanto,

δr =
B

eE
. (2.15)Observe que a largura da os
ilação está intimamente ligada ao valor do 
ampo elétri
oapli
ado. Portanto, é possível 
on
luir que a presença de 
ampo elétri
o numa rede depoten
ial periódi
o provo
a a lo
alização do pa
ote de onda em torno de uma região δr.A observação experimental das os
ilaçãoes de Blo
h somente foi possível 
om o desen-volvimento das super-redes semi
ondutoras (17), as quais abriram 
aminho para o surgimentode novas observações experimentais (16).O estudo desenvolvido até aqui está rela
ionado apenas á sólidos perfeitos e portanto,ideais. No entanto, é de interesse da 
omunidade 
ientí�
a entender 
omo se dá o transporteeletróni
o em sistemas mais próximos dos sistemas reais, ou seja, sistemas que assumem apresença de impurezas e defeitos nos sólidos. Este é o 
aso do modelo de 
ondução propostopor Anderson, no qual ele 
onsidera não periodi
idade do poten
ial devido a presença de im-perfeições no sólido (
omo será dis
utido nas próximas seções). Após o trabalho de Andersonmuitos trabalhos sobre sistemas desordenados foram propostos e 
onsequentemente, surgiuo interesse em entender quais os efeitos do 
ampo elétri
o sobre esses sistemas (18, 19).

2.2 Transição Metal - IsolanteComo vimos na seção anterior, a teoria de bandas 
onseguiu expli
ar porque alguns ma-teriais são 
ondutores e outros não. Porém existem alguns sistemas que não 
omportam
omo previsto por esse modelo, ou seja, teori
amente esses sistemas deveriam ser metáli-
os (isolantes) mas experimentalmente 
omportam-se 
omo isolantes (metais). Isso o
orreInstituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 25Figura 2.7: Prin
ipais transições metal-isolante.

Fonte: Zallen, 1983.porque a teoria de bandas não leva em 
onsideração os efeitos das interações entre os elétronse nem os efeitos de desordem. Quando a energia de interação elétron-elétron é 
omparávela energia 
inéti
a o sistema pode sofrer uma transição metal-isolante, 
onhe
ida 
omo tran-sição de Mott. No limite de elétrons não intereagentes, na presença de desordem, o sistemapode sofrer um outro tipo de transição, passando de estados metáli
os para estados isolantesdevido aos efeitos de lo
alização de Anderson, a qual é o fo
o de estudo deste trabalho.A tabela 2.7 apresenta um resumo sobre as prin
ipais transições Metal-Isolante 
onhe
i-das. O primeiro tipo é a transição proposta pela teoria de banda para um sólido 
ristalino,dis
utida na seção 2.1.1, e os outros dois tipos serão dis
utidos nas próximas seções.2.2.1 Transição de MottA transição de Mott refere-se a uma situação na qual a aproximação de elétrons inde-pendentes falha, isto é, a energia de interação entre os elétrons não pode ser desprezada,uma vez que ela é 
omparável à energia 
inéti
a. Por exemplo, a teoria de bandas não prevêInstituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 26Figura 2.8: Transição de Mott. Quando a largura da banda eletr�ni
a B é diminuida (pelo aumentoda distân
ia entre os átomos) sendo menor que a energia de interação elétron-elétron U, o
orre lo
alizaçãoinduzida por 
orrelação.

Fonte: Zallen, 1983.a possibilidade das 
orrelações entre os elétrons produzirem num sólido um estado funda-mental isolante. Desse modo, um material 
om este estado fundamental isolante, na teoriade bandas, é predito 
omo um metal. Para entender 
omo isso a
onte
e observe a �gura 2.8.Na �gura 2.8 os átomos são representados por poços de poten
iais o
upados 
om umelétron de valên
ia 
ada, no limite do átomo isolado. As linhas horizontais representam onível de energia do elétron de valên
ia em 
ada átomo. Quando os átomos são aproximadosos níveis de energia se desdobram formando uma banda de largura B, 
omo esboçado nográ�
o à esquerda da �gura. Tomando 
omo referên
ia os níveis de energia dos átomoslivres, a banda de energia de um 
ristal desse tipo se estende aproximadamente de -B/2 aB/2. Se a banda estiver apenas par
ialmente preen
hida, a energia média de um elétron devalên
ia no 
ristal é aproximadamente -B/4, energia inferior à energia dos elétrons livres, eresponsável pela 
oesão metáli
a. Note porém, que aumentando a distân
ia entre os átomos,a teoria de banda ainda prevê um 
omportamento delo
alizado para o elétron, embora o
orreto que seria o elétron 
omportasse 
omo um átomo isolado.A solução para esse paradoxo foi dada por Mott (20, 21), quando 
onsiderou a interação
oulombiana para o 
aso de dupla o
upação de um mesmo orbital. Sendo os níveis de energiaduplamente degenerados, eles podem ser o
upados por zero, um ou dois elétrons, 
om asrespe
tivas probabilidades 1/4, 1/2, 1/4. Porém, a dupla o
upação eletr�ni
a gera um 
ustoenergéti
o igual à U = e2/r, onde e é a 
arga elementar e r é a distân
ia entre dois elétrons.Instituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 27Sendo assim, a energia média de um elétron delo
alizado é dada por −B/4+U/4. Con
lui-seportanto, que para haver a lo
alização do elétron induzida pela 
orrelação é ne
essário quea energia de interação seja maior que a largura da banda para um sólido 
ristalino,
U > B. (2.16)Diferentemente da transição metal-isolante de Blo
h (que possue estados estendidos emambas as fases, metáli
a e isolante), a transição de Mott apresenta estados estendidos apenasna fase metáli
a, 
ara
terizando-se por uma transição do tipo delo
alização-lo
alização (oumetal-isolante) para os estados eletr�ni
os. Ela a
onte
e quando uma alteração na separaçãointerat�mi
a provo
a uma mudança relativa das duas energias 
ara
terísti
as do sistema (alargura de banda B e a energia de interação elétron-elétron U), 
omo mostrado na �gura 2.8(22).2.2.2 Transição de AndersonUm outro importante tipo de transição eletr�ni
a foi estudado por Philip Anderson em1958. A transição de Anderson, 
omo �
ou 
onhe
ida, está rela
ionada à presença de defeitosnos sólidos, os quais destroem a invariân
ia transla
ional do sistema. As des
obertas feitaspor Anderson mar
aram uma nova era no estudo das propriedades dos sólidos, pois a maioriados sólidos reais não são 
ristais perfeitos e portanto, des
on
iderar a presença de impurezaspode gerar, em alguns modelos, previsões equivo
adas a respeito de algumas propriedadesfísi
as.Como a
reditava-se que a físi
a dos sistemas desordenados poderia ser entendida 
omouma aproximação da físi
a dos sistemas ordenados, a signi�
ân
ia desse trabalho demoroualguns anos para ser re
onhe
ida.Antes de falar sobre o modelo de Anderson propriamente dito, é interessante entender
omo a presença de impureza modi�
a o 
omportamento do elétron em um sólido. Considereum sistema 
onstituído por elétrons livre, 
ujas funções de onda propagam por todo o sólido.Quando uma barreira de poten
ial é introduzida nesse sistema, a função de onda do elétronInstituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 28Figura 2.9: (a) Função de onda estendida. O livre 
aminho médio ℓ mede o 
omprimento de 
oerên
iaquando o grau de desordem é fra
o. (b) Função de onda lo
alizada. Comprimento de lo
alização ξ mede alargura do pa
ote de onda.

Fonte: Zallen, 1983.é par
ialmente re�etida e par
ialmente transmitida por essa barreira. Se mais barreirasforem introduzidas a função de onda será re�etida em 
ada uma das barreiras; as par
elas dafunção de onda re�etidas e transmitidas podem gerar interferên
ias 
onstrutivas e destrutivasdependendo da diferença de fase existente entre elas. Essa diferença de fase é in�uen
iadapela intensidade das barreiras de poten
ial e pela distân
ia entre elas.Portanto, se as barreiras de poten
ial forem de mesma intensidade e igualmente es-paçadas entre si, ou seja, um poten
ial periódi
o (modelo de Blo
h), as interferên
ias serão
onstrutivas e a função de onda será estendida por toda 
adeia (
omportamento metáli
o),
omo previsto por Blo
h.Porém, se o poten
ial for aleatório, podem o
orrer duas situações distintas. A primeiradelas, quando o grau de desordem é fra
o, a função de onda sofre algumas re�exões, perdea 
oerên
ia de fase, mas 
ontinua estendida (
omportamento metáli
o). O 
omprimento da
oerên
ia é dado pelo livre 
aminho médio (ℓ), �gura 2.9(a) . Contudo, se o grau de desordemfor forte, as re�exões sofridas pela função de onda 
ausam interferên
ias destrutivas as quaisinduzem uma lo
alização exponen
ial da função de onda em torno de uma pequena regiãodo espaço (
omportamento isolante), isto é, ψ ∝ exp(−r/ξ), onde ξ é o 
omprimento delo
alização e mede a largura do pa
ote de onda 
omo mostra a �gura 2.9(b). Para um graude desordem intermediário pode o
orre uma transição metal-isolante, 
hamada transição deAnderson. Instituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 29Figura 2.10: Diagrama da densidade de estado para (a) Cristal. Energias não permitidas entre a bandade valên
ia e a banda de 
ondução, gap de energia. (b) Vidro. Todas as faixas de energia são permitida 
omuma faixa onde a densidade de estado é menor e formada por estados lo
alizados, �pseudogap�, portantouma transição do tipo delo
alização-lo
alização.

Fonte: Zallen, 1983.Diferente das outras transições estudadas, a transição metal-isolante de Anderson nãoo
orre pela transferên
ia de elétrons da banda de valên
ia para a banda de 
ondução, massim, pela lo
alização do pa
ote de onda devido à presença de impureza, portanto nesse tipode transição não existe �gap� de energia, a prin
ípio todas as faixas de energia são permitidas;o que o
orre é que em determinadas regiões da banda a densidade de estados n(E) é pequenae 
omposta por estados eletr�ni
os exponen
ialmente lo
alizado, 
omo pode ser observadona �gura 2.10.A transição delo
alização-lo
alização na �gura 2.11 o
orre porque a desordem �bagunça�os níveis de energia dos sítios at�mi
os, através da alteração das profundidades dos poços depoten
ial. Observe que na �gura 2.11(a), todos os poços de poten
ial representando os sítiosat�mi
os possuem a mesma profundidade, enquanto que na �gura 2.11(b) a profundidadedos poços varia de sítio para sítio de forma aleatória. Onde W é a largura da distribuiçãodas energias dos sítios at�mi
os.A idéia prin
ipal dos efeitos da desordem no sistema foi matemati
amente demonstradaInstituto de Físi
a - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 30Figura 2.11: Transição de Anderson. Quando a largura da desordem W ex
ede a largura da banda B hálo
alização induzida por desordem.

Fonte: Zallen, 1983.por Anderson no artigo intitulado �Absen
e of di�usion in 
ertain random latti
es� (6). Nesseartigo ele assumiu que o movimento dos elétrons não se dava em função da temperatura,mas através de saltos quânti
os, hopping, entre os sítios da rede e provou que em baixasdensidades o transporte eletr�ni
o não o
orre, �
ando a função de onda lo
alizada em umapequena região do espaço. Considerando a aproximação tight-binding o hamiltoniano domodelo de Anderson é dado por:H =
∑

i

εi|i〉〈i|+
∑

i 6=j

Vij|i〉〈j|, (2.17)onde |i〉 representa o orbital at�mi
o 
entrado no sítio i, εi é a energia de sítio (energiapoten
ial) que está distribuida aleatoriamente em uma banda de largura W e o termo Vij é ohopping (energia 
inéti
a) entre os sítios i e j, neste 
aso limitado para os primeiros vizinhos.A energia Coulombiana é desprezada.Para introduzir desordem nesse sistema, Anderson assumiu que a função de distribuição
P (ε) das energias εi é dada por:

p(εi) =











1
W

|εi| ≤ W
2
,

0 outros.Instituto de Físi
a - UFAL



2.3. Teoria de Es
ala 31Utilizando teoria de perturbação Anderson, mostrou que 
ondição de lo
alização estavarela
ionada 
om a razão W/B entre a largura da distribuição dos poten
iais e a banda deenergias permitidas para um elétron no sólido 
ristalino. Ou seja, a lo
alização de Andersono
orre quando:
W > B (2.18)Uma forma de entender qualitativamente essa relação é pensar que se a diferença deenergia entre dois sítios quaisquer da rede for no máximo da ordem de B/z, onde B é alargura da banda 
ristalina e z é o número de 
oordenação da rede, o elétron pode mover-seentre os sítos. Entretanto, se essa diferença de energia for maior que B/z não poderá havertransporte eletr�ni
o entre os sítios, uma vez que os sítios estarão efetivamente desa
oplados.Ini
ialmente, essa 
ondição de lo
alização de Anderson somente foi per
ebida em sistemastridimensionais. Em um primeiro momento a transição de Anderson não foi veri�
ada emsistemas de baixa dimensionalidade, uma vez que os efeitos de desordem são fortes nestessistemas e portanto, todos os estados eletr�ni
os são exponen
ialmente lo
alizados paraqualquer grau de desordem. O estudo da dependên
ia da transição de Anderson 
om otamanho do sistema foi realizado através da teoria de es
ala desenvolvida por Abrahams e
olaboradores em 1979.

2.3 Teoria de Es
alaComo dis
utido nas seções anteriores, Anderson foi pioneiro no estudo dos efeitos dadesordem sobre as propriedades de transporte dos sólidos e em quanti�
ar a quantidadene
essária de desordem para que o
orra a lo
alização da função de onda eletr�ni
a. Seutrabalho abriu 
aminho para inúmeros estudos sobre esse tipo de sistema.Um dos importante trabalhos a obter informações sobre a transição metal-isolante in-duzida por desordem foi proposto por Abrahams e 
olaboradores (7), no qual estabele
eu-sea dependên
ia da transição de Anderson 
om a dimensão do sistema. Os autores basearam-sena hipótese de que uma quantidade úni
a, a 
ondutân
ia generalizada g, é 
apaz de 
ontrolarInstituto de Físi
a - UFAL



2.3. Teoria de Es
ala 32a transição em T = 0.O modelo proposto por Abrahams e 
olaboradores (7) utilizou a reformulação do modelode Anderson proposta por Thouless (23), pela qual o sólido seria 
onstituído por várias
aixas de volume Ld que 
ontinham os sítios e as energias 
ara
terísti
as do sistema seriama energia de desordem dentro das 
aixas, rela
ionada ao espaçamento médio entre os sítios
∆E, e a energia de a
oplamento das 
aixas δE, in�uên
iada pelas mudanças nas 
ondiçõesde 
ontorno, análogamente as energias W e B do modelos de Anderson. E desse modo,de�niu-se 
ondutân
ia generalizada 
omo:

1

g
≈ ∆E

δE
. (2.19)A 
ondutân
ia generalizada mede a in�uên
ia da quantidade de desordem sobre aspropriedades de 
ondução do sistema, semelhante a razão W/B no modelo de Anderson.De maneira que estados estendidos são sensíveis as mudanças nas 
ondições de 
ontorno

(∆E < δE), enquanto estados lo
alizados não são (∆E > δE). Uma maneira elegante deestabele
er a dependên
ia da 
ondutividade ω 
om δE é por meio de argumentos heurísti
obaseados no prin
ípio da in
erteza.
δE =

~

tD
, (2.20)onde tD é o tempo gasto pelo pa
ote de onda eletr�ni
o para difundir até os 
ontornos da
aixa de tamanho L.Assumindo que o elétron realiza um movimento browniano dentro da 
aixa, o tempo dedifusão pode ser dado 
omo:

tD =
L2

D
, (2.21)sendo D a 
onstante de difusão.Sabe-se ainda, que pela relação de Einstein a 
ondutividade no limite ma
ros
ópi
o podeser es
rita em termos da 
onstante de difusão

σ = e2Dn(E), (2.22)Instituto de Físi
a - UFAL



2.3. Teoria de Es
ala 33onde n(E) é a densidade de estados dada por
n(E) =

1

Ld∆E
. (2.23)Combinando as equações 2.22 e 2.21 e substituindo em 2.20 obtém-se

δE =
σ~

e2L2n(E)
. (2.24)Substituindo a equação 2.23 na equação a
ima obtem-se a dependên
ia de es
ala doparâmetro g

g(L) = (
~

e2
)σLd−2. (2.25)O termo σLd−2 é a 
ondutân
ia de um 
ubo (d-dimensional) de lado L e 
ondutividade

ω. Logo a função g(L) pode ser entendida 
omo a 
ondutân
ia generalizada em unidades de
e2

~
. Assim essa teoria estuda a dependên
ia de g(L) 
om o 
omprimento de es
ala utilizado.Portanto seja g0 a 
ondutân
ia generalizada para um sistema 
omposto de 
aixas a
opladasde volume Ld

0, a teoria de es
ala assume que dado g0 em uma es
ala de 
omprimento L0é possível obter g numa es
ala es
ala maior L = bL0, onde L0 é determinado pelo valoranterior g0 e b é um fator de es
ala (24). Sendo o fator de es
ala uma transformação
ontínua (b = 1 + ǫ, ǫ ≪ 1) o 
omportamento de es
ala de g pode ser determinado pelafunção:
β(g) =

d ln g(L)

d lnL
. (2.26)Portanto, para β positivo, a 
ondutividade generalizada g 
res
e 
om o 
omprimento L, oque 
ara
teriza um 
omportamento metáli
o; enquanto que para β negativo, a 
ondutividadegeneralizada g de
res
e 
om o 
res
imento de L, 
ara
terizando um 
omportamento isolante.O 
omportamento qualitativo da função β(g) nos limites assintóti
os (g = 0 e g → ∞)foi obtido por Abrahamas et al (7) e pode ser visto pela 
urva mostrada na �gura 2.12. No

Instituto de Físi
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2.3. Teoria de Es
ala 34Figura 2.12: Comportamento qualitativo da β(g) para sistema de d = 1, 2, 3 dimensões. As setas sobre as
urvas indi
am o sentido que g varia quando L 
res
e.

Fonte: Abrahams et al., 1979.limite de g → ∞, usando as equações 2.25 e 2.26 é possível 
hegar em:
lim
g→∞

β(g) = d− 2. (2.27)E portanto, para sistemas uni, bi e tridimensional a função de es
ala tende para osvalores abaixo, os quais também podem ser vistos na �gura (2.12).
β(∞) =























+1 para d=3
0 para d=2
−1 para d=1.É importande lembrar que a equação 2.25 só é válida para sistemas ma
ros
ópi
os, poisa relação de Einstein (eq. 2.22) só é verdadeira nesse limite. Portanto, para 
al
ular a funçãode es
ala para valores muito pequenos de g, a 
ondutân
ia generalizada deve ser es
rita 
omo

g(L) ∝ e−γL, onde γ é o expoente de Lyapunov (inverso do 
omprimento de lo
alização ξ);Instituto de Físi
a - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 35isso é possível porque nesse limite o a
oplamento é fra
o e a desordem é forte e portanto, pelateoria de Anderson, os estados são exponen
ialmente lo
alizados. Portanto, a equação 2.26quando a 
ondutân
ia generalizada tente a zero é dada por:
lim
g→0

β(g) = ln g. (2.28)Ou seja, quando g → 0 β → ∞, independente da dimensão. Pelo diagrama 2.12 épossível observar que para d = 1 e d = 2 a 
ondutân
ia generalizada sempre diminui 
omo aumento de L. Enquanto que para d = 3 a 
urva apresenta um ponto 
hamado de ponto�xo instável gc, onde a 
urva muda o 
omportamento, assim g < gc a 
ondutân
ia de
res
equando L 
res
e (β < 0), 
ara
terizando um 
omportamento isolante, e para g > gc a
ondutân
ia 
res
e 
om o 
omprimento (β > 0), 
omportamento metáli
o. Desse modo, ateoria de es
ala mostra a dependên
ia da transição de Anderson 
om a dimensão do sistema,tendo estados lo
alizados para 1 e 2 dimensões e a possibilidade de transição metal-isolantepara sistema 3D.No de
orrer dos mais de 30 anos que se passaram desde da publi
ação do artigo pioneirosobre a teoria de es
ala da lo
alização e importantes progressos o
orreram nessa área, 
omopor exemplo, o aumento da pre
isão dos expoentes 
ríti
os os quais des
revem o 
ompor-tamento da transição de Anderson, além do estudo de transição de Anderson em sistemastridimensionais em várias 
lasses de simetrias, entre outras, 
omo pode melhor ser visto nareferên
ia (25).
2.4 Correlação no Modelo de AndersonO estudo de sistemas desordenados por Anderson mostrou a existên
ia de um tipo detransição metal-isolante de
orrente de uma mudança no padrão da função de onda devidoà presença de desordem. Anos depois, Abrahams demonstrou, através de uma teoria dees
ala, que em sistemas de 1 e 2 dimensões, independente da quantidade de desordem, osauto-estados são lo
alizados e que em sistemas de 3 dimensões é possível 
o-existir estadoslo
alizados e extendidos. No entanto, no �nal da dé
ada de 80, novos estudos mostraram aInstituto de Físi
a - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 36possibilidade de haver estados estendidos ou transição lo
alização-delo
alização mesmo emsistemas de baixa dimensionalidade.Em 1989, J. C. Flores investigou as 
ondições para a existên
ia de uma energia 
ríti
a,para qual o
orresse transporte eletr�ni
o em uma rede unidimensional (9). Ele 
onsiderou osistema 
om desordem na diagonal e fora da diagonal e assumiu existir 
orrelação de 
urtoal
an
e entre as desordens. Com esse modelo, Flores observou que dependendo do tipo de
orrelação utilizada diferentes propriedades de transporte poderiam ser en
ontradas. Essetrabalho apresentou os primeiros indí
ios da violação da teoria de es
ala (7), embora em
ondições bem restritas.Uma outra evidên
ia da violação da teoria proposta por Abrahams foi vista por Dunlape 
olaboradores em 1990 (8). Com um modelo tight binding unidimensional, Dunlap estudoua natureza dos estados eletr�ni
os usando um sistema tipo liga binánia 
om energias de sítios
ǫA e ǫB, distribuídas aleatóriamente 
om probabilidade q e 1-q, sendo que umas das energiassempre o
orre aos pares (...ǫAǫA − ǫB − ǫAǫA − ǫB − ǫB − ǫB − ǫAǫA − ǫB...). A energia dehopping, responsável pelo transporte entre os primeiros vizinhos, é 
onstante V.Utilizando simulação numéri
a, Dunlap et. al. mostrou que o desvio quadráti
o médio deuma partí
ula ini
ialmente lo
alizada no modelo de dímeros-aleatórios torna-se delo
alizadaapós um tempo longo. Quando |ǫA − ǫB| 6 2V o sistema apresenta uma energia ressonante
ǫA, para a qual a função de onda é delo
alizada (estendida). A importân
ia deste modeloesta no fato de que ele pode ser usado para guiar a síntese de novos materiais de alta
ondutividade (8).Na mesma linha dos dois últimos trabalhos dis
utidos, alguns outros foram propostos (26,27, 28, 29, 30) e todos mostram a possibilidade, sobre 
ertas 
ondições, de estados estendidosem sistema de baixa dimensionalidade. O que existe em 
omum entre estes trabalhos, e quenão foi levado em 
onsideração na teoria de es
ala, é a presença de 
orrelação de 
urtoal
an
e na desordem. No entanto, não é possível a�rmar que esses modelos apresentam umatransição metal-isolante verdadeira, pois no limite termodinâmi
o os estados estendidos não
ontribuem para a densidade de estados. Por outro lado, 
orrelação de longo al
an
e podeinduzir transição metal-isolante em sistemas 1D, 
omo foi mostrado por Moura e Lyra (10).Instituto de Físi
a - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 37Figura 2.13: Em (a) Coe�
iente Lyapunov versus energia E para distribuição da desordem 
om α < 0mostra que embora exista 
orrelação, todos os estados ainda estão lo
alizados. Em (b) Coe�
iente Lyapunovversus energia E para distribuição da desordem 
om α > 0 mostra a presença de estados delo
alizados.

Fonte: Moura, 1999.Sequên
ias aleatórias 
om 
orrelações de longo al
an
e são funções 
orrela
ionadas quenão apresentam 
omprimento de es
ala 
ara
terísti
os (31) e sua densidade espe
tral é apro-ximadamente uma lei de potên
ia do tipo:
S(k) ∝ 1

kα
. (2.29)A função S(k) é obtida através da transformada de Fourier da função de 
orrelaçãode dois pontos < ǫnǫm > e k é o vetor de onda rela
ionado 
om as ondulações no poten-
ial (24). Um bom exemplo desse tipo sequên
ia na natureza, pode ser visto no nu
leotídiodas molé
ulas de DNA (32).Em 1998 Moura e Lyra investigaram a natureza dos estados eletr�ni
os de modelo deAnderson 1D, 
om 
orrelação de longo al
an
e nas energias on site e mostraram que todosos elétrons permane
em lo
alizados para α < 2, mas que em α > 2 existem valores �nitosde energia 
om estados estendidos, mesmo no limite termodinâmi
o (veja �gura 2.13), ao
ontrário do que mostraram os modelos de dímeros, os quais exibiam delo
alização apenasem energias parti
ulares (10).A inovação deste modelo foi 
onsiderar a distribuição da desordem 
omo sendo umInstituto de Físi
a - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 38movimento Browniano fra
ionário, 
om densidade espe
tral tipo lei de potên
ia (eq.:2.29).Para isso, os autores utilizaram uma abordagaem baseada no uso da transformada de Fourierdis
reta (33) e de�niram a distribuição aleatória da energia de sítio 
om 
orrelação de longoal
an
e para o modelo de Anderson unidimensional 
omo sendo:
ǫi =

N/2
∑

k=1

[

k−α

∣

∣

∣

∣

2π

N

∣

∣

∣

∣

(1−α)
]1/2

cos

(

2πik

N
+ φk

)

, (2.30)Onde N é o número de sítios, φk são as N/2 fases aleatórias distribuidas uniformemente nointervalo [0,2π] e α é o parâmetro que 
ontrola a 
orrelação da sequên
ia. De modo quequando α = 0 o modelo de Anderson tradi
ional (sem 
orrelação) é re
uperado. A naturezados estados eletr�ni
os foi então, investigada por meio do 
omportamento do 
oe�
ientede Lyapunov (inverso do 
omprimento de lo
alização), obtido através de um pro
esso derenormalização da matriz do operador de green asso
iado ao Hamiltoniano.Moura e Lyra mostraram então, que para α < 2 o 
oe�
iente de Lyapunov é semprediferente zero, para qualquer energia dentro da banda, o que indi
a estados exponen
ial-mente lo
alizados, 
omo mostra a �gura 2.13(a); para α > 2 mostraram a existên
ia de umafaixa de energia em que o 
oe�
iente de Lyapunov é zero, o que indi
a a existên
ia de estadosestendidos próximo ao 
entro da banda. Portanto, o modelo exibe uma verdadeira transiçãode Anderson 
om energias 
ríti
as (mobility edge), estáveis no limite termodinâmi
o, sepa-rando as fases de estados lo
alizados e extendidos para sistema de baixa dimensionalidade,
omo pode ser visto no diagrama de fase 2.14.Os resultados apresentados até aqui e a forte presença de 
orrelação de longo al
an
e nanatureza estimularam a produção de diversos trabalhos teóri
os e experimentais re
entes (34,35, 36, 37, 38, 39, 40), assim 
omo este trabalho de dissertação.A maior parte do presente 
apítulo foi dedi
ada ao estudo das propriedades de transporteeletr�ni
o dos sólidos, onde foi visto que sólidos ideais são 
ondutores se apresentarem bandade valên
ia par
ialmente preen
hidas (ou se existir superposição de bandas) e são isolantesse sua banda de 
ondução estiver 
ompleta (11). No 
aso de sistemas 
om a presença dedesordem ou impurezas as propriedades diferem bastante do 
aso periódi
o, apresentandoInstituto de Físi
a - UFAL



2.5. Absorção Ópti
a 39Figura 2.14: Diagrama de fase para um sistema 
om 
orrelação de longo al
an
e. Mostra a existên
ia deuma fase de estados estendidos quando α > 2.

Fonte: Moura, 1999.propriedades de estados lo
alizados ou delo
alizados dependendo da quantidade de desordeme de 
orrelação da desordem (6, 7, 8, 9, 10). Essa parte �nal do 
apítulo será destinada adis
utir sobre a in�uên
ia da desordem em outra propriedade interessante dos sólidos, a ab-sorção ópti
a. As propriedades ópti
as são fonte de muito interesse da 
omunidade 
ientí�
adevido as suas diversas possibilidades de apli
ações e por está ligada à 
ara
terização demateriais.
2.5 Absorção Ópti
aEm sólidos ordenados os estados ex
itados estendem-se por toda a 
adeia (11) isso faz
om que o de
aimento da taxa de radiação diminua linearmente 
om o tamanho do sis-tema. No entanto, na práti
a os sólidos sempre apresentam alguma desordem a qual afeta o
omportamento delo
alizado e as propriedades ópti
as observadas.Em 1991 Fidder e 
olaboradores estudaram o efeito da desordem, tanto na diagonalquanto fora da diagonal, sobre as propriedades ópti
as, prin
ipalmente a absorção linear e ataxa de emissão superradiante, em um agregado mole
ular (41).A �m de tentar entender os efeitos da desordem sobre as propriedades ópti
as de um sis-Instituto de Físi
a - UFAL



2.5. Absorção Ópti
a 40Figura 2.15: (a) Absorção vrs. Energia para um sistema 
om desordem não 
orrela
ionada. Mostra apresença de um pi
o não simétri
o (b) Força de os
ilador vrs. Energia mostra que a maior força de os
ilador
on
entra-se na mesma região de energia onde há maior absorção.
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Fonte: Autora, 2011.tema desordenado 
onsideramos a des
rição feita nas referên
ias (41, 42) baseada no modelode éx
itons de Frenkel (43). Uma 
adeia linear de N molé
ulas de dois níveis identi
amentepolarizável des
rita pelo hamiltoniano abaixo
H =

∑

n

εn|n〉〈n|+
∑

n

Jn,m|m〉〈n〉, (2.31)onde |n〉 denota o estado no qual a molé
ula n está ex
itada e todos as outras molé
ulasestão no estado fundamental, εn é a energia da molé
ula n e Jm,n é a energia de interaçãoentre as molé
ulas n e m.A partir da diagonalização do Hamiltoniano tem-se que a função de onda para jésimoautovetor aj = (aj,1,...,aj,N) é espe
i�
ada pela equação:
|Ψj〉 =

N
∑

n=1

aj,n|n〉. (2.32)
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2.5. Absorção Ópti
a 41Figura 2.16: Função de onda versus Sítio at�mi
o (a) Autoestado de energia E = 5,40 possui baixa forçade os
ilador e portanto, não 
ontribui 
om o pi
o de absorção. (b) Autoestado de energia E = 9,76 possuialta força de os
ilador e portanto, 
ontribui 
om o pi
o de absorção.
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Fonte: Autora, 2011.Para estudar a in�uên
ia da natureza lo
alizada ou delo
alizada dos autoestados naspropriedades ópti
as é ne
essário 
onsiderar a interação da radiação 
om o sistema. Oa
oplamento do vetor de onda k do 
ampo 
om o autoestado j é dado por:
N
∑

n=1

aj,nµ exp(−ik · rn), (2.33)aqui µ é a magnitude do momento de dipolo e rn é a posição da molé
ula n.Assumindo que o 
omprimento do agregado L é pequeno 
omparado ao 
omprimento deonda ópti
o, então |k|L≪ 1 e portanto o a
omplamento dado pela equação 2.33 reduz parauma transição de dipolo
µj

N
∑

n=1

aj,nµ. (2.34)O quadrado dessa equação 2.34 (µ2
j) é propor
ional à força de os
ilador do sistema,a qual trata de um parâmetro adimensional que determina a absorção de um fóton pelosistema (41).
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2.5. Absorção Ópti
a 42A partir desses dados, os autores 
al
ularam a absorção:
A(E) =

1

N

〈

∑

j

∆(E − Ej)µ
2
j

〉 (2.35)Os grá�
os em 2.15 mostram o 
omportamento da absorção e da força de os
iladorem função da energia, obtidos a partir da metodologia des
rita a
ima, para uma 
adeia de1000 sítios 
om desordem aleatória na energia de hopping. No grá�
o 2.15(a) observamos apresença de apenas um pi
o no espe
tro de absorção. No grá�
o 2.15(b) vemos a que a forçade os
ilador é maior em torno das mesmas energias 
orrespondentes ao pi
o de absorção.Na tentativa de entender 
omo a desordem afeta a absorção o grá�
o 2.16 apresenta o
omportamento da função de onda para duas energias distintas. Em (a) tem-se a função deonda para a energia E = 5,40, que 
orresponde a autoestados 
om fra
a força de os
ilador eportanto, não 
ontribui para a absorção do sistema. Em (b) tem-se a função de onda paraautoestados de energia E = 9,76, os quais apresentam elevada força de os
ilador e portanto
ontribui para o espe
tro de absorção.Com a 
omprovação na literatura que a 
orrelação da desordem favore
e o surgimentode 
ara
teristi
as diferentes no transporte eletr�ni
o, interesse sobre o 
omportamento daspropriedades ópti
as para esse tipo de desordem também surgiu. Em 2005 Díaz (44) e 
o-laboradores mostraram que a espe
tros
opia ópti
a também pode se utilisada para dete
tartransição de Anderson. Os autores 
al
ularam a absorção ópti
a para um sistema unidi-mensional desordenado 
om 
orrelação de longo al
an
e nas energias de sítio e observaramque para um grau de 
orrelação α > αc o espe
tro de absorção ao invés de um pi
o, 
omoa
onte
e quando o sistema não possui 
orrelação, possui dois pi
os (44). Isso indi
a que oin
remento da 
orrelação provo
a uma mudança na distribuição da força de os
ilação, 
omoserá mais dis
utido na próximo 
apítulo.
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3
MODELO DE ANDERSON 1D COMCORRELAÇ�O DE LONGOALCANCE NO HOPPING

Como foi mostrado no 
apítulo 2, a presença de 
orrelação na desordem origina um efeitonão usual do modelo de Anderson, a existên
ia de estados delo
alizados para sistema de baixadimensionalidade. Neste 
apítulo apresentamos um estudo sobre a natureza eletr�ni
a deum sistema unidimensional desordenado 
om 
orrelação de longo al
an
e fora da diagonal,
ujos resultados 
on�rmam a possibilidade de transição de Anderson, mostram os efeitosdesse tipo de desordem sobre a formação de bandas de absorção e ainda indi
am a presençade os
ilações de Blo
h devido a presença de 
ampo elétri
o para determinados graus de
orrelação da desordem.Os nossos resultados estão divididos em duas partes: na primeira parte foram 
al
uladas,na ausên
ia de 
ampo elétri
o, a parti
ipação média, a �utuação da parti
ipação e a in�uên
iada desordem para a formação de bandas de absorção, enquanto que na segunda parte sãoapresentados os efeitos da presença de 
ampo elétri
o sob as propriedades de transporte dosistema.
43



3.1. O Modelo 44Figura 3.1: Energia de hopping gerada numeri
amente através da equação (3.2) para um sistema de 4000sítios. O aumento da 
orrelação de longo al
an
e α reduz gradualmente a aspereza da energia.
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Fonte: Autora, 2011.3.1 O ModeloPara o nosso estudo 
onsideramos uma rede unidimensional desordenada de N sítiosiguais, distribuídos aleatoriamente. Cada sítio é o
upado por um átomo, que por sua vezpossui apenas um orbital. Desprezamos a interação entre elétrons e assumimos que a inter-ação entre os íons é de primeiros vizinhos. O Hamiltoniano numa aproximação tight-bindingpara esse modelo é dado por:H =
N
∑

n

(ε− eTan)|n〉〈n|+
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|. (3.1)
Os autoestados estão es
ritos na representação de orbitais de Wannier |n〉 e ε é a energiapoten
ial de 
ada sítio, 
omo os sítios são iguais podemos 
onsiderar ε = 0, sem perda degeneralidade. T é o 
ampo elétri
o, e é a 
arga do elétron e a é a 
onstante de rede. Jn,n+1é a energia de hopping do sistema, 
onsiderada apenas entre os primeiros vizinhos.A desordem 
om 
orrelação de longo al
an
e é inserida no modelo assumindo a energiaInstituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 45de hopping es
rita 
omo uma distribuição aleatória 
uja densidade espe
tral é do tipo S(k) =
1/kα, 
omo dis
utido na seção 2.4. Portanto, a energia de hopping é dada por (10, 45):

Jn = Cα(N)

N/2
∑

k=1

1

kα/2
cos

(

2πnk

N
+ φk

)

, (3.2)onde φk são as fases aleatórias do sistema, distribuídas uniformemente dentro do intervalo
[0,2π] e Cα(N) é uma 
onstante de normalização, es
olhida de maneira que a variân
ia (ligadaa quantidade de desordem do sistema) seja ∆ = 1 (∆ =

√

〈J2
n〉 − 〈Jn〉2). Consideramosainda, < Jn >= J0 = 5 para evitar < Jn >= 0, valores de energia que não são interessantespara os nossos 
ál
ulos. O grau de 
orrelação é 
ontrolado pelo parâmetro α e seu efeitosobre a energia de hopping pode ser visto na �gura 3.1.

3.2 Campo Elétri
o Nulo (T=0)A parir do modelo des
rito na seção anterior 3.1, nós estudamos as propriedades detransporte eletr�ni
o para um sistema desordenado 
om 
orrelação de longo al
an
e fora dadiagonal (na energia de hopping). Ini
ialmente, analisamos o sistema sem a presença de
ampo elétri
o, onde 
al
ulamos a parti
ipação média e a �utuação da parti
ipação e ainda,o espe
tro de absorção ópti
o.3.2.1 Propriedades de Lo
alizaçãoPara 
al
ularmos a parti
ipação média e a �utuação da parti
ipação na ausên
ia de
ampo elétri
o nós substituímos T = 0 na equação 3.1, de maneira que o Hamiltoniano dosistema para 
ampo elétri
o nulo é dado por:H =
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|. (3.3)
Instituto de Físi
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3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 46Considerando a função de onda es
rita 
omo expansão nas bases de Wannier
Ψn =

∑

cn|n >, (3.4)onde cn é a amplitude da função de onda no sítio n.A equação de S
hrödinger independente do tempo (HΨ = EΨ), na representação deWannier, resolvida para esse sistema é dada por
tn−1,ncn−1 + tn,n+1cn+1 = Ecn. (3.5)A equação (3.5) foi resolvida numeri
amente por um pro
esso de diagonalização direta,utilizando a subrotina Lapa
k (46). Como solução en
ontramos as autoenergias e as auto-funções do sistema, 
om as quais foi possível 
al
ular parâmetros 
omo a parti
ipação ξ e a�utuação relativa da parti
ipação η, as quais nos possibilitaram estudar a natureza eletr�ni
ado sistema.Número de parti
ipação ou simplesmente parti
ipação mede o grau de lo
alização do pa-
ote de onda, pois mostra o número de sítios onde a amplitude de probabilidade de en
ontraro elétron é diferente de zero. Formalmente, é de�nida 
omo (47, 48):

ξ =

∑

n |cn|2
∑

n |cn|4
. (3.6)Para entender 
omo a parti
ipação se rela
iona 
om o grau de lo
alização a seguinteanálise pode ser feita. Considerando que as autofunções estejam normalizadas, a soma detodas as probabilidades de en
ontrar o elétron no sistema deve ser igual a 1. No 
aso de uma
adeia pura os autoestados são todos estendidos e a probabilidade de en
ontrar o elétron éigual em toda a 
adeia, portanto

∑

n

|cn|2 = 1 ⇒ N |cn|2 = 1

|cn| =
1√
N
. (3.7)Instituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 47Deste modo a parti
ipação dada pela equação (3.6) torna-se igual a
ξ =

1
∑

n(1/
√
N)4

= N. (3.8)Isso mostra que para um sistema estendido a parti
ipação tende ao tamanho do sistema,ou seja, todos os sítios parti
ipam da função de onda e portanto, no limite termodinâmi
o aparti
ipação diverge.Para o 
aso de estados lo
alizados a parti
ipação é �nita,
ξ =

1

1 + 0 + 0 + ...
= 1, (3.9)uma vez que os elétrons estão lo
alizados em um sítio.No nosso modelo quando α = 0, ou seja, desordem não 
orrela
ionada, o modelo deAnderson tradi
ional é re
uperado e portanto, para qualquer grau de desordem o sistema(1D) é isolante (função de onda exponen
ialmente lo
alizada) (7). Então um dos nossosobjetivos é en
ontrar a dependên
ia da parti
ipação 
om o in
remento da 
orrelação.Para isso, 
al
ulamos a parti
ipação média 〈ξ〉 para sistemas de N = 500, N = 1000,

N = 2000, N = 4000, N = 8000, N = 16000, N = 32000, N = 64000 e N = 128000 sítios,em pequenas janelas (∆E = 1,0) em torno do 
entro da banda. Essa região foi es
olhidaporque o estudo da literatura (10, 45) nos mostra que a transição de fase o
orre no 
entro dabanda. É importante frisar ainda, que ex
luímos em nossos 
ál
ulos, uma região pequena,
∆E = 0,2, em torno da energia E = 0, pois para essa energia, quando a desordem esta naenergia de hopping, o 
omprimento de lo
alização é originalmente grande, o que indi
a que asautofunções já são estendidas, indepentes do grau de 
orrelação (49, 45, 50), 
omportamentoesse que não é interessante para o nosso estudo. Deste modo, a partipação média é dadapor:

〈ξ〉 = 1

NE

E=0,5
∑

E=−0,5

ξ(E), (3.10)onde NE é o número de autoestados dentro do intervalo [-0,5;0,5℄ e seus valores são da ordemInstituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 48Figura 3.2: Parti
ipação média 〈ξ〉 versus N para diferentes graus de 
orrelação da desordem. A parti
i-pação média 
res
e 
om o aumento da 
orrelação e para α > 2 ela 
res
e linearmente 
om o tamanho dosistema, 
ara
terizando estados delo
alizados (1).
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Fonte: Autora, 2011.de 106, o que nos dá uma boa pre
isão numéri
a. Os resultados são mostrados no grá�
o(3.2).O grá�
o 〈ξ〉 versus N foi obtido para diferentes graus de 
orrelação e mostra que aparti
ipação média aumenta a medida que o grau de 
orrelação aumenta, indi
ando queestados estendidos surgem no sistema 
om o in
remento da 
orrelação. De fato sabemos queisso o
orre 
om esse tipo de 
orrelação (10) e portanto mais sítios parti
ipam do pa
ote deonda.Podemos observar também, que a parti
ipação média 
res
e 
om o aumento do sistema.Note que para α < 2 as 
urvas sugerem uma possível estabilidade do 
res
imento da parti
i-pação média para tamanhos maiores1, o que é esperado para estados lo
alizados. No intervalode 1 < α < 2 o 
res
imento da parti
ipação média 
om o tamanho do sistema indi
a a pre-sença de estados delo
alizados, mas não se trata de estados estendidos verdadeiros (45). Jápara α > 2 o 
res
imento do sistema é a
ompanhado pelo aumento da 〈ξ〉, o que indi
a esta-dos delo
alizados. Como podemos ver por meio da 
urva pontilhada, a parti
ipação média
res
e linearmente 
om o tamanho do sistema e portanto, diverge no limite termodinâmi
o.1Tamanhos maiores do sistema não puderam ser 
al
ulados por restrição numéri
a.Instituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 49Figura 3.3: Flutuação relativa da parti
ipação η versus grau de 
orrelação α para diferentes sistemas.Valores maiores de η indi
am estados lo
alizados enquanto que os valores tendendo a zero indi
am estadosdelo
alizados. As 
urvas para os diferentes tamanhos da 
adeia 
ruzam-se em um úni
o ponto α = 2, ondeo
orre a transição lo
alização-delo
alização (1).
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Fonte: Autora, 2011.Esses resultados 
on�rmam mais uma vez, existên
ia de transição de Anderson em sistemade baixa dimensionalidade.A partir da observação do grá�
o 3.2 é possível deduzir que uma transição lo
alização-delo
alização o
orre em α = 2. Entretanto, uma análise mais 
riteriosa deve ser feita. Paramonitorar o ponto onde existe uma transição de Anderson 
al
ulamos a �utuação relativada parti
ipação (51, 35, 36), de�nida 
omo
η =

√

〈ξ2〉 − 〈ξ〉2
〈ξ〉 . (3.11)Esse parâmetro é utilizado porque fortes �utuações das autofunções represetam umadas mar
as da transição de Anderson. Para estados lo
alizados o desvio quadráti
o médio égrande em 
omparação à parti
ipação média e portanto a �utuação é grande, o que não o
orrepara estados delo
alizados, onde o desvio quadráti
o médio é pequeno quando 
omparadoà parti
ipação média e então a �utuação tende a zero. Como pode ser visto por meio dográ�
o 3.3. Instituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 50Figura 3.4: Flutuação relativa da parti
ipação versus grau de 
orrelação para diferentes magnitudes ∆ =

0.5 e ∆ = 0.75. O ponto 
ríti
o α = 2.0 não depende da magnitude da desordem ∆ (1).
5e-03

1e-02

1e-02

η

1.85 1.9 1.95 2 2.05 2.1 2.15
α

1e-02

2e-02

3e-02

N=500
N=1000
N=2000
N=4000
N=8000

a)

b)

∆=0.5

∆=0.75

O grá�
o 3.3 mostra a �utuação relativa da parti
ipação versus o grau de 
orrelação parasistemas de diferentes tamanhos. Como podemos observar η de
res
e 
om o in
remento de α,o que evidên
ia o surgimento de estados delo
alizados rela
ionado ao aumento da 
orrelaçãode longo al
an
e na desordem do sistema, 
omo já dis
utido anteriormente. Note ainda,que para α < 2 a �utuação apresenta um 
res
imento 
om o tamanho do sistema, essa éuma das 
ara
terísti
as do sistemas lo
alizados, enquanto que para α > 2 o 
omportamentoé 
ontrário, η diminui quando N 
res
e. Este 
omportamento pode ser visto no inset da�gura 3.3. Ainda no inset do gra�
o observamos que as 
urvas da �utuação 
onvergem parao mesmo ponto α = 2, mostrando que nesse ponto o
orre uma transição do tipo lo
alização-delo
alização. Esse resultado está em 
on
ordân
ia 
om a literatura que prevê o mesmovalor de transição para o modelo 
om desordem de longo al
an
e na energia on-site (10).Para monitorar o ponto onde existe transição de Anderson 
al
ulamos a �utuação relativada parti
ipação (35, 36, 51) para diferentes magnitudes da desordem. Os resultados estãoapresentados no grá�
o 3.4.Os resultados apresentados até o presente momento foram obtidos para uma variân
ia
∆ = 1, 
omo foi dito no iní
io do 
apítulo. Para estudar a dependên
ia entre o ponto 
ríti
oe a quantidade de desordem repetimos os 
ál
ulos para ∆ = 0,5 e ∆ = 0,75 nas mesmasInstituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 51Figura 3.5: Espe
tro de absorção para uma 
adeia de 1000 sítios 
om diferentes graus de 
orrelação.Observa-se que o in
remento de α aumenta a largura da banda de absorção até um αc onde a partir de entãoo espe
tro passa a ter dois pi
os (1).

Fonte: Autora, 2011.
ondições já des
ritas e pudemos ver que a �utuação relativa da parti
ipação apresenta omesmo 
omportamento en
ontrado para variân
ia ∆ = 1, 
om todas as 
urvas 
onvergindono ponto 
ríti
o α = 2. Portanto podemos 
on
luir que o expoente 
ríti
o é universal e nãodepende da magnitude da desordem.Portanto, podemos 
on
luir que para um sistema unidimensional 
om desordem 
orrela-
ionada de longo al
an
e na energia de hopping há presença de transição de Anderson em
α = 2. Tendo estados lo
alizados para α < 2.0 e estados delo
alizados para α > 2.0. E queo ponto 
ríti
o α = 2.0 não depende da quantidade de desordem do sistema.3.2.2 Espe
tro de AbsorçãoAinda 
onsiderando o mesmo modelo des
rito no iní
io da seção, uma 
adeia unidimen-sional 
om desordem de longo al
an
e fora da diagonal e na ausên
ia de 
ampo elétri
o,bus
amos saber qual o efeito dessa desordem sobre as propriedades ópti
as do sistema. Paraisso vamos utilizar as autofunções e as autoenergias 
al
uladas numeri
amente por meio dasequações 3.2 e 3.5 para obtermos o espe
tro de absorção A(E), de�nido pela equação 3.12

A(E) =
1

N

∑

β

δ(E −Eβ)Fβ, (3.12)
Instituto de Físi
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3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 52Figura 3.6: Energia de hopping obtida a partir da equação 3.2 para forte 
orrelação (α >> 2). Note quea 
urva é semelhante a uma 
urva da função 
osseno.
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Fonte: Autora, 2011.Onde Fβ é a força de os
ilação dada por:
Fβ =

[

∑

n

ψ(Eβ)n

]2

. (3.13)As equações 3.12 e 3.13 foram resolvidas numeri
amente para um sistema 
om 1000sítios, variân
ia ∆ = 1 e um número de realizações da ordem de 104 para diferentes grausde 
orrelação. O resultado da in�uên
ia de desordem 
orrela
ionada sobre a absorção dosistema pode ser visto no grá�
o 3.5O espe
tro de absorção visto no grá�
o 3.5 nos mostra que quando o grau de 
orrelaçãoé α < 2 o espe
tro apresenta um úni
o pi
o, usual para um sistema desordenado (41, 44).Entretanto, para α > 2 o espe
tro apresenta dois pi
os. Como dis
utimos na última seçãodo 
apítulo 2, a absorção de uma sistema depende de sua força de os
ilador, que por sua vezestá rela
ionada 
om a natureza dos autoestados eletr�ni
os. Estados lo
alizados apresentammaior força de os
ilador em relação a estados estendidos e portanto, 
ontribuem mais parao espe
tro de absorção (44).Observando o grá�
o 3.5, é possível notar que a medida que aumentamos o grau de
orrelação, a largura da banda de absorção aumenta até um 
erto αc = 2. A partir dessevalor a banda apresenta dois pi
os de absorção. A origem desses dois pi
os pode ser expli
adaa partir de 
ál
ulos heurísti
os apresentados na referên
ia (44) e des
ritos a seguir.Sendo a desordem fora da diagonal dada pela equação 3.2, podemos 
onsiderá-la 
omoInstituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 53uma soma de harm�ni
os espa
iais (note que a equação 3.2 é uma soma de 
ossenos), 
u-jos termos possuem aplitudes iguais a C(α)kα/2 que de
res
em 
om o aumento do númeroharm�ni
o k. Desse modo, para grandes valores de α (forte 
orrelação) apenas o primeirotermo da série (k = 1) é 
onsiderado e portanto, a energia de hopping pode ser representadapor uma função, aproximadamente, tipo 
osseno:
Jn,n+1 ≈ cos (2πn+ φ1) . (3.14)Como pode ser visto na �gura 3.1(d) e que está novamente reproduzida na �gura 3.6:Por 
onveniên
ia, podemos desa
oplar o sistema em dois subsistemas 
om N/2 e 1+N/2sítios (representado na �gura 3.7(a) pela linha pontilhada) e assumir que a energia de hoppingdes
rita a
ima, a qual tem forma de sino (linha 
heia), será uma função do tipo degrau(linha 
heia vermelha), 
ujos valores são a média da função 
osseno em 
ada subsistemarepresentados por J∗.Como mostrado na seção 3.1, a energia de hopping média do sistema é dada por J0. Destemodo as funções degrau possuem valores J0 − J∗ e J0 + J∗ 
omo indi
ado na �gura 3.7(b).Por �m, temos que a energia de hopping para o subsistema n < N/2 varia de −2(J0+J

∗)até 2(J0 + J∗) e para n > N/2 varia de −2(J0 − J∗) até +2(J0 − J∗), 
omo podemos ver noesquema apresentado pela �gura 3.8.Por meio da �gura 3.8 é possível ver, 
laramente, a formação de duas bandas de energia.O topo de 
ada sub-banda representa os modos de maior força de os
ilação do sistema.No modelo efetivo de duas sub-bandas apresentado, o topo de 
ada subbanda é dado por
2(J0 + J∗) ≈ 12.0 e o outro dado por 2(J0 − J∗) ≈ 8.0. Estes valores 
on
ordam 
om ospi
os de absorção en
ontrados no grá�
o 3.5.A �m de entendermos a relação entre a força de os
ilador e os pi
os do grá�
o de ab-sorção nós 
alibramos nosso programa de modo a obtermos as autofunções 
orrespondentesaos autoestados 
ujas energias en
ontrassem nos pi
os de absorção e entre os pi
os, respe
ti-vamente. O resultado pode ser visto na �gura 3.9. Os grá�
os 3.9(a) e (
) mostram a funçãode onda 
orrespondente aos autoestados de energia E = 8,51 e E = 10,91, respe
tivamente.Instituto de Físi
a - UFAL



3.2. Campo Elétri
o Nulo (T=0) 54Figura 3.7: Esquema que ilustra a origem dos dois pi
os no espe
tro de absorção ópti
a. Energia de hopping
om forte 
orrelação desa
oplada em dois subsistemas de energias J0 − J∗ e J0 + J∗, respe
tivamente.
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Fonte: Autora, 2011.Note que essas energias são bem próximas das energias das bordas das sub-bandas vistona �gura 3.8 e sua função é bem diferente da apresentada em (b) que 
orresponde a umautoestado entre os dois pi
os. Isso mostra que a força de os
ilador das funções de onda em(a) e (
) é maior do que a função de onda em (b), o que 
on�rma a a�rmação de que funçõesde onda 
om força de os
ilador maior 
ontribuem mais para o espe
tro de absorção. A forçade os
ilador é 
al
ulada pela área sob a 
urva da função de onda.Nessa primeira parte do 
apítulo, apresentamos o estudo de um sistema desordenado
om 
orrelação de longo al
an
e na energia de hopping e sem a presença de 
ampo elétri
o.Por meio da parti
ipação média e de sua �utuação mostramos a existên
ia de transição deAnderson em sistema unidimensional, 
orroborando assim, 
om os resultados já presentena literatura. Além disso, apresentamos fortes indí
ios da existên
ia de um ponto 
ríti
ouniversal (αc = 2), onde o
orre a transição independente da quantidade de desordem. Epor �m, ainda mostramos mais uma possibilidade de estudo desse tipo de transição feitapor meio da análise das propriedades ópti
as, espe
ialmente a absorção. Mostramos que aabsorção sofre uma mudança de 
omportamento a medida que aumentamos a 
orrelação eapresentamos alguns indí
ios de 
omo esse 
omportamento está ligado a natureza dos estadosInstituto de Físi
a - UFAL



3.3. Campo Elétri
o T 6= 0 55Figura 3.8: Esquema que ilustra a origem dos dois pi
os do esp
tro de absorção, oriundos da presença deforte 
orrelação da desordem. Os modos que representam o topo de 
ada sub-banda apresentam maior forçade os
ilação, respe
tivamente 2(J0 + J∗) ≈ 12.0 para a banda esquerda e 2(J0 − J∗) ≈ 8.0 para a bandadireita. O modelo efetivo de duas sub-bandas expli
a qualitativamente e quantitativamente o espe
tro deabsorção de dois pi
os.

Fonte: Autora, 2011.eletr�ni
os. Na próxima seção seguiremos estudando a in�uên
ia da 
orrelação na desordemagora na presença de 
ampo elétri
o.
3.3 Campo Elétri
o T 6= 0Nessa seção estudamos a evolução temporal de um elétron em um sistema desordenado
om 
orrelação de longo al
an
e fora da diagonal (na energia de hopping) na presença de
ampo. Para isso vamos 
al
ular a posição média do pa
ote de onda no de
orrer do tempoutilizando o mesmo modelo des
rito na seção 3.1.3.3.1 Dinâmi
a Eletr�ni
a na Presença de Campo Elétri
oO primeiro passo para ini
iarmos o 
ál
ulo da posição média do pa
ote de onda é es
revero Hamiltoniano do sistema, o qual é o mesmo dado pela equação 3.1, 
onsiderando o sistemaInstituto de Físi
a - UFAL



3.3. Campo Elétri
o T 6= 0 56Figura 3.9: Grá�
os da função de onda versus sítio para 
adeia de 1000 sítios (a) para autoestado deenergia E = 8,51 (b) para autoestado de energia E = 9.57 e (
) para autoestado de energia E = 10,91.
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Fonte: Autora, 2011.na presença de 
ampo elétri
o:H =
N
∑

n

(−eTan)|n〉〈n| +
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|, (3.15)onde, 
omo já foi des
rito anteriormente, T é o 
ampo elétri
o uniforme, a é a 
onstante derede, e é a 
arga do elétron e Jn,n+1 é a amplitude de hopping do sistema, que assim 
omopara o 
aso sem 
ampo elétri
o, é es
rito 
omo o traço do movimento Browniano fra
ionáriodado pela equação 3.2.Nesse parte dos nossos estudos, estamos interessados em saber 
omo o pa
ote de onda se
omporta no de
orrer do tempo, logo, vamos resolver a equação de S
hrödinger dependentedo tempo. A equação a ser resolvida numeri
amente, em termos das amplitudes de Wannier(cn(t) = 〈n|Ψ(t)〉), é a seguinte
iċn = −Fncn + Jn,n+1cn+1 + Jn,n−1cn−1, (3.16)

Instituto de Físi
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3.3. Campo Elétri
o T 6= 0 57Figura 3.10: Posição média do pa
ote eletr�ni
o x(t) versus t para uma sistema de 500 sítios sujeito a um
ampo elétri
o uniforme F = 1,0. Para 
orrelação forte α > 2 observamos um 
omportamento os
ilatório daposição média. Este 
omportamento indi
a a presença de de os
ilações de Blo
h.
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Fonte: Autora, 2011.onde o tempo é expresso em unidades de ~/J0 e F é um parâmetro adimensional tal que
F = eTa/J0.Assumimos um pa
ote de onda Gaussiano de largura σ 
entrado no sítio n0 dado por

cn(t = 0) = Z(σ)exp

[

−(n− n0)
2

4σ2

]

, (3.17)onde Z(σ) é uma 
onstante de normalização.Para então 
al
ulamos a posição média do pa
ote eletr�ni
o x(t) na presença de 
ampoelétri
o utilizando a equação:
x(t) =

∑

n

(n− n0)|cn(t)|2. (3.18)A posição média do elétron para um sistema 
om 
orrelações de longe al
an
e na dis-tribuição da energia de hopping no de
orrer do tempo e na presença de 
ampo elétri
o podeser vista nos grá�
os 3.10 e 3.11.Instituto de Físi
a - UFAL



3.3. Campo Elétri
o T 6= 0 58Figura 3.11: Transformada de Fourier x(ω) versus ω. Para 
orrelação fra
a (a) e (b) não existe umafrequên
ia típi
a, portanto não o
orrem os
ilações de Blo
h. Para 
orrelação forte (
) e (d) a frequên
ia deos
ilação é igual ao valor do 
ampo 
ara
terizando os
ilação de Blo
h (1).
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Fonte: Autora, 2011.Na seção 2.1.2 foi mostrado que em sistemas sem desordem, o 
ampo elétri
o uniformeé responsável por uma lo
alização dinâmi
a do elétron, a qual origina um movimento os-
ilatório dentro da banda, na literatura 
hamado de os
ilação de Blo
h (3). No grá�
o 3.10mostramos a posição média do pa
ote eletr�ni
o x(t) para um sistema de 500 sítios, sujeito aum 
ampo 
onstante F = 1,0 
om diversos graus de 
orrelação. Observamos que para fra
a
orrelação (α < 2), grá�
os 3.10(a) e 3.10(b) não existe assinatura de os
ilação de Blo
h,enquanto que para α > 2, grá�
os 3.10(
) e 3.10(d) nota-se o seu surgimento. Esse 
ompor-tamento 
orrobora 
om as nossas dis
ussões anteriores de que o in
remento da 
orrelaçãopossibilita o surgimento de estados estendidos e portanto, a existên
ia de uma transição deAnderson.Como dis
utido na seção 2.1.2 as os
ilações de Blo
h são 
ara
terizadas pela existên
iade uma frequên
ia 
ara
terísti
a do movimento os
ilatório, a qual é igual ao valor do 
ampoelétri
o apli
ado, 
omo pode ser visto na equação 2.13 (sendo as 
onstantes ea/~ = 1).Portanto, para 
on�rmar a existên
ia das os
ilações de Blo
h mostradas no grá�
o 3.10tomamos a transformada de Fourier de x(t). O resultado pode ser visto nos grá�
os 3.11.Instituto de Físi
a - UFAL



3.3. Campo Elétri
o T 6= 0 59Nos grá�
os 3.11(a) e 3.11(b) podemos observar que o elétron vibra 
om diferentes fre-quên
ias, ou seja, não há uma frequên
ia típi
a. Portanto, esse movimento os
ilatório não
ara
teriza os
ilações de Blo
h. Note porém, que nos grá�
os 3.11(
) e 3.11(d), onde a 
or-relação da desordem é mais forte, existe apenas umas frequên
ia de os
ilação ω = 1, a qual
orresponde exatamente ao valor 
ampo elétri
o que foi apli
ado ao sistema F = 1. Portantopara forte 
orrelação da desordem o sistema des
rito apresenta os
ilações de Blo
h.

Instituto de Físi
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4
CONCLUS�O

Nesse trabalho apresentamos os resultados do estudo dos efeitos da presença de 
orrelaçãode longo al
an
e em uma 
adeia unidimensional 
om desordem na energia de hopping sobreas propriedades de transporte eletr�ni
o, propriedades ópti
as e ainda no 
omportamentodo sistema na presença de 
ampo elétri
o.Para inserir 
orrelação de longo al
an
e no hopping, nós 
onsideramos esta energia 
omosendo uma função 
om densidade espe
tral do tipo S(k) ∝ 1/kα (10) e resolvemos a equaçãode S
hrödinger para 
adeias de diferentes tamanhos. Com os autovalores 
al
ulamos aparti
ipação média do sistema e a �utuação da parti
ipação. Através desses parâmetrosmostramos que, assim 
omo no modelo de desordem nas energias de sítios, o aumento da
orrelação de longo al
an
e aqui também favore
e a delo
alização da função de onda e queuma transição lo
alização-delo
alização o
orre para um ponto 
ríti
o αc = 2, em total 
on-
ordân
ia 
om a literatura. Repetimos os nossos 
ál
ulos para diferentes intensidades dedesordem (∆ = 0.5 e ∆ = 0.75) e obtivemos os mesmos resultados, o que indi
a que esseponto de transição é invariável em relação a esse parâmetro.A �m de entender mais sobre os efeitos desse tipo de desordem, estudamos também quala sua in�uên
ia sobre as propriedades ópti
as do sistema. Para isso, 
al
ulamos o espe
trode absorção (44, 41) para uma 
adeia de 1000 sítios 
om diferentes graus de 
orrelação emostramos que para 
orrelação α < 2 o sistema apresenta um pi
o de absorção não simétri
o,o esperado para sistemas desordenados sem 
orrelação (41), no entanto para α > 2 o espe
tro60



61apresenta dois pi
os de absorção, resultado semelhante ao en
ontrado para 
orrelação nasenergias de sítio (44). Por meio de 
ál
ulos heurísti
os demostramos a origem desses doispi
os. Esse resultado é interessante pois indi
a que essa propriedade também pode serutilizada para dete
tar transição de Anderson.Por �m estudamos qual a in�uên
ia da desordem no hopping para um sistema de 500sítios 
om um 
ampo elétri
o 
onstante F = 1.0. Resolvemos a equação de S
hrödingerdependente do tempo para um pa
ote de onda ini
ialmente lo
alizado e 
al
ulamos a posiçãomédia do pa
ote eletr�ni
o no de
orrer do tempo. Observamos que para fra
a 
orrelação naenergia de hopping, α < 2, o sistema não apresenta assinatura de os
ilações de Blo
h, ou seja,o 
ampo aprisiona o pa
ote de onda sem uma os
ilação 
oerente. Para α > 2 observamos um
omportamento típi
o de os
ilações de Blo
h. Tomando a transformada de Fourier, pudemos
omprovar que para fra
a 
orrelação não existe uma frequên
ia predominante, enquantoque para forte 
orrelação foi notada a existên
ia de uma frequên
ia típi
a no mesmo valordo 
ampo elétri
o apli
ado, em plena 
on
ordân
ia 
om a abordagem semi
lássi
a. Essa
onstatação é importante pois permite determinar a largura da fase delo
alizada dessessistemas.Portanto nesta dissertação apresentamos uma análise detalhada sobre modelos unidi-mensionais 
om 
orrelações de longo al
an
e nas amplitudes de Hopping. A transição metal-isolante induzida por 
orrelações que foi observada para este modelo anteriormente (45) foirevisitada através de um formalismo numéri
o mais efe
iente e robusto. Nossa análise pos-sibilitou mostrar a universalidade do ponto de transição deste modelo bem 
omo enfatizar aimportân
ia, nesta 
lasse de sistemas, do uso de té
ni
as de absorção ópti
as. Os prin
ipaisresultados desta dissertação foram publi
ados na ref. (1). Dentro do atual 
ontexto de lo
a-lização em sistemas 
om desordem 
orrela
ionada vale salientar a importân
ia da interaçãoelétron-elétron, neste trabalho des
artado. Portanto uma de nossas perspe
tivas 
onsisteem estudar o efeito de termos de interação nas propriedades de transporte eletr�ni
o aquiinvestigadas. Interessamos ainda, estudar o espe
tro de absorção ópti
o para sistemas 
ompoten
ial não periódi
o
Instituto de Físi
a - UFAL
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