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RESUMO

Propriedades de transporte eletronico em sistemas de elétrons interagentes é um
tema central dentro da fisica de estado sélido. Entretanto, além do elevado custo compu-
tacional, tais sistemas podem apresentar restri¢oes ao considerar métodos perturbativos.
Neste cendrio, modelos de baixa densidade eletronica tém se mostrado uma boa alter-
nativa para o estudo mostrando-se capaz de resgatar aspectos importantes presentes em
sistemas de muitas particulas interagentes. Um desses fendmenos é o enfraquecimento
da localizacao de Anderson promovido pela interagao elétron-elétron. Tal fenomenologia
foi reportada inicialmente em estudos experimentais de correntes persistentes em anéis
mesoscopicos. Entretanto, comportamentos semelhantes estao presentes em férmions em
redes Oticas, condensados ultra frios, modelos de Anderson-Hubbard em 1D, 2D e 3D, e
vidros de Coulomb 2D, sugerindo algum grau de competicao entre desordem e interacao.
Entre os trabalhos sobre esta temdtica, destacamos o trabalho de Dias e Lyra[Physica
A 411 (2014) 35-41], que estudaram dois elétrons se movendo em um potencial desorde-
nado unidimensional e mostraram uma influéncia nao monotonica da interagao elétron-
elétron na localizacao de Anderson. Outro fenomeno interessante que surge da proposta
de baixa densidade eletronica é o dobramento da frequéncia de Bloch causado pela in-
teracao entre elétrons em sistemas 1D, indo de encontro com resultados de muitos corpos
que mostravam que a interacao atua destrutivamente nas oscilacoes de Bloch. O resul-
tado do dobramento foi previsto teoricamente pelo trabalho de Dias e colaboradores[Phys.
Rev. B 76 (2007) 155124] e confirmado mais tarde experimentalmente[Science 347 (2015)
1229-1233]. No corpo desta dissertacao apresentamos estudos envolvendo os dois cenarios.
Em um primeiro momento, nds investigamos a existéncia do cardter nao monotonico da
localizac¢ao de Anderson em redes unidimensionais com desordem estrutural[Physica E 124
(2020) 114371]. Posteriormente, apresentamos nossos estudos considerando as oscilagoes
de Bloch para sistemas de elétrons interagentes, considerando agora a inclusao de um
termo de interacao entre as particulas nao-local. Os dois sistemas estudados mostram
o papel relevante que a interacao pode desempenhar sobre a dinamica dos elétrons. Os
resultados revelam aspectos competitivos entre diferentes estados eletronicos presentes no
sistema.

Palavras-chave: propriedades de transporte, interacao elétron-elétron, desordem,

oscilagoes de Bloch.



ABSTRACT

Electronic transport properties in systems of interacting electrons are a central
topic within solid state physics. However, besides the high computational cost, these
systems can feature restrictions to consider perturbative methods. In this scenario, low
electronic density models have been proven as a good alternative to the study, being
able to rescue important aspects which are present in many interacting particle systems.
One of this phenomenon is the weakening of Anderson localization promoted by electron-
electron interaction. Such phenomenology was reported initially in experimental studies
of persistent currents in mesoscopic rings. However, similar behavior is present in fermi-
ons in optical grids, ultracould condensates, Anderson-Hubbard in 1D, 2D and 3D and
2D Coulomb glasses, suggesting some degree of competition between disorder and interac-
tion. Among these works on this topic, we highlight the paper of Dias and Lyra|Physica
A 411 (2014) 35-41], who studied two electrons moving in a random one-dimensional po-
tential landscape, where has been demonstrated a nonmonotonic influence of the electron-
electron interaction on the Anderson localization. Another interesting phenomenon arises
from the low-density proposal is the Bloch frequency doubling caused by the interaction
between electrons in 1D systems, going against results of many-body which showed that
the interaction acts destructively on the Bloch oscillations. The result of the Bloch fre-
quency doubling was theoretically foreseen by Dias and coauthors[Phys. Rev. B 76 (2007)
155124] and experimentally proven later[Science 347 (2015) 1229-1233]. In the present
thesis we present studies involving both scenarios. At a first moment we investigated the
existence of non monotonic behavior of Anderson localization in one-dimensional chain
with structural disorder[Physica E 124 (2020) 114371]. Later, we presented our studies
considering the Bloch oscillations for a system of interacting electrons, assuming now the
inclusion of a non-local interaction between particles term. Both systems studied reveal
the relevant role which inclusion of interaction between particles therm can effect on the
electrons dynamics. The results reveal competitive aspects between different electronic
states present in the system.

Key-words: transport properties, electron-electron interaction, disroder, Bloch

oscillations.
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1 INTRODUCAO

As propriedades de transporte em solidos tém ocupado uma posicao de destaque
no estudo da fisica da matéria condensada desde o fim do século XIX!. Abordagens da
mecanica estatistica e da mecanica quantica foram fundamentais para as investigagoes,
levando ao aprimoramento dos modelos e entendimento de varias propriedades apresen-
tadas em certos materiais. Entre os modelos mais conhecidos se encontra o modelo de
Bloch[2].

Fundamentado na estrutura periédica e ordenada de cristais bem como na des-
cricao quantica dos elétrons, este modelo é capaz de explicar as propriedades condutoras
e isolantes de alguns materiais. Entretanto, alguns aspectos ausentes no modelo de Bloch,
como a desordem e a interacao entre as particulas, tém se mostrado relevantes na des-
cricao das propriedades de transporte em determinadas classes de materiais. Ambas sao
responsaveis pelo carater isolante em certos materiais, a que nos referimos isolantes de
Anderson[3] e de Mott[4], respectivamente.

Sistemas que apresentam desordem sao tratados a partir do modelo de Anderson|[3].
Nao devemos esquecer a teoria de escala da localizagao[5], que relaciona a transi¢ao metal-
isolante descrita por Anderson com a dimensao do sistema. Apesar da proposta ser
bastante aceita na comunidade cientifica, trabalhos recentes demonstram que alguns in-
gredientes fazem com que a previsdo da teoria de escala seja violada[6]. Por outro lado,
sistemas que apresentam interacao entre as particulas sao costumeiramente tratados a
partir do modelo de Mott e do modelo de Hubbard[7, 8, 9, 10]. Neste caso, o compor-
tamento isolante surge por causa do grande custo energético de ocupacao dupla no sitio,
inibindo assim o hopping eletronico[4].

Modelos abordando ambos, desordem e interacao elétron-elétron, tém despertado
o interesse da comunidade cientifica pela possibilidade de comportamento metalico em
sistema bidimensional desordenado com forte correlacao entre os elétrons, contrastando
com a previsao da teoria de escala. Entretanto, estudos numéricos de sistemas de muitos
corpos interagentes apresentam como dificuldade o alto custo computacional devido ao
fato do niimero de estados eletronicos aumentarem exponencialmente com o tamanho do

sistema. Outro fator também relevante é a natureza nao perturbativa do problema, visto

'Recomendo um artigo interessante sobre o surgimento e o crescimento da Fisica da Matéria
Condensadal[l].
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que o termo de interagao nao é pequeno o suficiente para ser considerado como parametro
em uma expansao perturbativa do problema.

A literatura apresenta solugao exata para o caso cristalino com particulas intera-
gentes apenas para sistemas unidimensionais[11, 12, 13]. A adigao de desordem torna o
sistema mais complexo, uma vez que seus estados nao podem ser mais fatorados. Ape-
sar das dificuldades, tal fenomenologia tem sido explorada em diferentes estudos, como
por exemplo Henseler e Kroha que resolveram o sistema unidimensional com desordem
composicional utilizando aproximagoes analiticas para o sistema de muitos corpos|14];
Gambetti-Césare et al que estudaram o sistema unidimensional de muitos corpos com
desordem composicional[15]; e Habibi et al que resolveram o sistema de muitos corpos
bidimensional de estrutura favo de mel[16].

Dentro deste contexto, surge uma proposta de estudar duas particulas interagentes
sob presenga de desordem[17]. Tal abordagem tem se mostrado capaz de resgatar aspectos
relevantes presentes na anélise fisica de sistemas de muitos corpos [6, 18, 19, 20]. Mais es-
pecificamente, os resultados de Shepelyansky, que estudou duas particulas interagentes em
cadeias com desordem composicional, indicam que a interagao entre os elétrons iria sem-
pre promover um enfraquecimento na localizagdo de Anderson[17]. Entretanto, resultados
mais recentes mostram uma dependéncia nao monotonica da localizagao das particulas em
respeito & interacao entre elas[21]. Este comportamento é associado a competigdo entre
estados ligados e nao ligados presentes no sistema. Tais resultados tém apresentado con-
cordancia com outros trabalhos que abordam as propriedades de transporte em sistemas
em que a interagao entre as particulas e a desordem coexistem|[22, 23, 24, 25]. Além disso,
esse modelo de baixa densidade eletronica também foi utilizado para resolver um sistema
bidimensional de desordem composicional no trabalho de Stellin e Orso, onde também ¢é
observado o cardter ndo monotonico da interacdo na localiza¢ao de Anderson|26].

Nesse cendrio, apresentamos aqui nossos estudos sobre o enfraquecimento da loca-
lizacdo de Anderson promovido pela interacao. Em nosso modelo, diferentemente da pro-
posta de Dias e Lyra[21] que estudam a desordem composicional, tratamos duas particulas
interagentes em cadeias com desordem estrutural. Com nossos resultados, esperamos
estender a caracterizacao do comportamento da localizacao de Anderson em relagao a
interacao entre as particulas[27].

Além disso, fenomenos interessantes surgem a partir da coexisténcia de interacao
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entre as particulas e campo elétrico continuo, o que tém estimulado estudos tanto tedricos
quanto experimentais[28, 29, 30, 31, 32, 33]. De maneira geral, podemos dizer que a
interagao elétron-elétron em sistemas de muitos corpos atua destrutivamente sobre as
oscilagoes de Bloch[34]. Entretanto, para sistemas de baixa densidade em uma cadeia su-
jeita a um campo elétrico externo, foi demonstrado o comportamento oposto. O trabalho
de W. Dias e colaboradores previu teoricamente que o centrdide do pacote de onda pode
apresentar um comportamento oscilatério com uma frequéncia predominante do dobro da
frequéncia das oscilagoes de Bloch[28]. Esse dobramento foi posteriormente confirmado
experimentalmente utilizando dtomos bosonicos interagentes ultrafrios|33].

Motivados por esses resultados que contrapoem a fenomenologia de sistemas de
muitos corpos, investigamos as oscilagoes de Bloch sob influéncia de um novo elemento
no sistema: a interagao coulombiana nao-local, que surge ao assumirmos que a blindagem
no potencial eletronico é amortecida ao termos os elétrons em sitios vizinhos.

Visando uma melhor compreensao, estruturamos o texto desta presente dissertacao
da seguinte maneira: no capitulo 2 apresentamos os modelos de conducao citados. Comeca-
remos explicando o modelo de Bloch, revisando brevemente conceitos importantes da
estrutura peridédica e mostraremos o surgimento da estrutura de bandas. Em seguida,
veremos o modelo de Anderson, que explica o comportamento isolante a partir da loca-
lizagao de Anderson — que pode ser entendida como a interferéncia destrutiva de ondas
eletronicas espalhadas em um potencial aleatério. Veremos também como a teoria de
escala relacionou a transicao metal-isolante a dimensao do sistema. Estudaremos, em se-
guida, a interacao elétron-elétron e, por conseguinte, os isolantes de Mott. Mostraremos
que o comportamento isolante para este caso surge por causa do grande custo energético
de ocupacao dupla no sitio. Apresentaremos o hamiltoniano de Hubbard, que descreveu
os isolantes de Mott e, finalmente, o modelo de interacao entre dois elétrons em potencial
desordenado proposto por Shepelyansky.

O capitulo 3 foi destinado aos estudos especificos sobre a influéncia da interagao en-
tre os elétrons na localizacao de Anderson. Iniciamos revisando aspectos presentes no caso
cristalino (sem desordem)[35], como também o caso com desordem composicional[21]. A
reproducao dos resultados dao suporte véalido para o nosso cédigo computacional, utilizado
na investigagao sobre a influéncia da interagao na localizagao promovida pela desordem

estrutural mostrada no fim do capitulo.
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No capitulo 4 apresentaremos a discussao sobre a influéncia da interacao nao-local
na localizagdo dinamica induzida pela influéncia de um campo elétrico. Iniciamos dis-
cutindo as oscilagoes de Bloch para elétrons nao interagentes bem como a influéncia da
interacao entre elétrons sobre esta fenomenologia. Revisamos também estudos da litera-
tura que contemplam a interacao nao-local, mas na auséncia de campo elétrico externo,
Com a reprodugao de alguns resultados em ambos os temas, validamos o nosso codigo
computacional utilizado para a investigacao da influéncia da interacao nao-local sobre as
oscilagoes de Bloch para duas particulas interagentes.

Por fim, no quinto capitulo, apresentaremos as conclusoes desta dissertagao e suas

perspectivas futuras.
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2 FUNDAMENTAGAO TEOGRICA

Desde o fim do século XVIII, com a descoberta do elétron por J. J. Thomson[36],
os fisicos constroem modelos do estado metdalico para explicar as caracteristicas metalicas.
Paul Drude propos em 1900, trés anos apds a descoberta do elétron, uma analogia ao gas
cldssico para os metais[37, 38]. Em seu modelo, os metais seriam gases de elétrons que
colidiam com fons fixos distribuidos aleatoriamente. Desprezou a interacao dos elétrons
com os fons (aproximagao do elétron livre) e a interagao entre os elétrons (aproximagao do
elétron independente). O modelo foi um grande sucesso por derivar a lei de Wiedemann-
Franz, mas o uso da mecanica classica trouxe alguns problemas, por exemplo, uma pre-
visao errada para o calor especifico e a falta de explicagao para o campo termoelétrico.

Arnold Sommerfeld, em 1927, melhorou o modelo de Drude ao usar conceitos de
mecanica quantica. Reconhecendo que os elétrons sao férmions e, portanto, obedecem ao
principio de exclusao de Pauli, substituiu a distribuicao de Maxwell-Boltzmann? utilizada

por Drude pela de Fermi-Dirac?

. O géas ainda era formado por elétrons livres e inde-
pendentes que colidiam com os fons, mas com o uso da mecanica quantica Sommerfeld
conseguiu resolver alguns problemas do modelo antecessor e obteve uma melhor descricao
para o calor especifico. No entanto, outras predi¢gdes nao estavam de acordo com resulta-
dos experimentais como alguns coeficientes de transporte do elétron livre (por exemplo,
o coeficiente Hall) e para as previsdes da termodinamica estatistica. Além disso, dei-
xava questoes fundamentais em aberto, nao explicando, por exemplo, o carater isolante e
metalico dos materiais.

Todavia, diferentemente do que consideraram os modelos acima, os fons nao sao

distribuidos aleatoriamente®, e sim em uma estrutura regular que chamamos de rede. Essa

estrutura foi pensada ha muito tempo para explicar as regularidades macroscopicas dos

2Como em um gds monoatdmico cldssico de densidade volumétrica n = N/V em equilibrio a uma
temperatura 7', o nimero de elétrons por unidade de volume com velocidades préximas a v é

3/2
m 2
B(D) = (—mv /QkBT)-
Ja B() "(%kﬂ) ¢

30 ntimero de elétrons por unidade de volume com velocidades préximas a ¥ se torna

(m/h)* 1
473 exp{(mv?/2 — kgTy) /ksT} +1

frD(¥) =

sendo Tp a temperatura determinada pela condigao de normalizacio n = [ dvf (7).
4 Ademais, os fons ndo sdo fixos como Drude e Sommerfeld pensaram em seus modelos. Eles se movem

em torno de posigoes de equilibrio, mas esse movimento nao serd alvo de estudo do nosso trabalho.
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cristais e recebeu sua primeira confirmacao experimental em 1913 no trabalho de W. e L.
Bragg com a difra¢ao do raio-X[39].

Assim, metais, ao contrario do que muitos podem pensar por serem maledveis, sao
cristalinos. O verdadeiro teste de cristalinidade nao é a aparéncia superficial, mas se seus
ions se organizam de forma periédica ou nao. A existéncia de uma rede periddica de fons
é o coracao da fisica do estado sélido moderna e foi F. Bloch quem propds o primeiro

modelo de condugao que levasse em consideracao essa organizacao periddica dos fons.

2.1 Modelo de Bloch

Bloch, em seu modelo, levou em conta a rede periédica dos materiais e o carater
ondulatério do elétron. A partir de seu modelo muitas anormalidades da teoria do elétron
livre — de Drude e de Sommerfeld — sao removidas e seus mistérios, em grande parte, resol-
vidos. Bloch foi o primeiro que conseguiu propor uma explicacao para o comportamento
isolante e condutor de alguns materiais por meio da teoria de bandas. Primeiramente
vamos entender essas estruturas para que possamos investigar a teoria dos sélidos e suas

conducoes.

2.1.1 Rede Cristalina

A estrutura dos ions é determinada pela rede de Bravais que descreve a geometria
da estrutura periédica de unidades do cristal, isto é, especifica o arranjamento periédico
no qual as unidades do cristal se repetem. Essas unidades podem ser dtomos tnicos,
grupos de atomos, moléculas, fons, etc. A rede de Bravais sao infinitos vetores de pontos
discretos, que sao as unidades do cristal, iguais nao importa qual ponto é observado. Uma

rede de Bravais tridimensional é composta por todos os pontos com vetores R da forma

R = nidy 4 nadh + nad (1)

de modo que a; sao os vetores primitivos que geram a rede, podendo ser quaisquer trés
vetores nao coplanares, e n; sao valores inteiros. A figura 1 ilustra redes quaisquer em
duas e trés dimensoes. Os pontos sao as unidades do cristal que se repetem na mesma
estrutura, de modo que os vetores primitivos terao a mesma forma nao importa a partir

de qual ponto da rede se desenhe eles.
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Figura 1: Redes de Bravais (a) bidimensional e (b) tridimensional.

(@ (b)

a

Fonte: Ashcroft e Mermin (referéncia [40]).

A figura 2 mostra varios conjuntos de vetores primitivos para uma dada rede de
Bravais, mostrando assim que o conjunto de vetores primitivos nao é unico - de fato,

existem intmeras escolhas possiveis para descrever a rede.

Figura 2: Possiveis opg¢oes de vetores primitivos de uma redes de Bravais bidimensional.
A

e . . :/,v. —}
-

. . Tme — s "4-‘-.

Fonte: Ashcroft e Mermin (referéncia [40]).

Podemos dividir a rede de Bravais em um volume que, quando transladado por
todos os vetores da rede, preenche todo o espaco sem que haja sobreposicao ou vacancias.
Esses volumes sao chamados de células primitivas e nao existe maneira tnica de definir
essas células, mas uma escolha interessante é a célula primitiva de Wigner-Seitz. Esta
célula é desenhada a partir do poliedro formado ao tracar ao meio as linhas que conectam

um ponto aos seus vizinhos. A figura 3 mostra como é essa construcao:
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Figura 3: Construcgao da célula de Wigner-Seitz para uma de Bravais bidimensional.

1T o o 2
e o e
. e
3 e e 4 o e
e e . e

Fonte: W. Dias, 2017 (referéncia [41]).

A partir da rede de Bravais podemos definir sua rede reciproca, que é muito impor-
tante para os estudos das estruturas peridédicas. A rede reciproca é o conjunto de todos

os vetores K que geram ondas planas com periodicidade de uma rede de Bravais, ou seja,

iK-(F+R) _ iK-7 (2)

= FR =, (3)

de modo que os vetores da rede reciproca sao perpendiculares ao da rede de Bravais.
Podemos construir a célula primitiva de Wigner-Seitz do espago reciproco — conhe-

cida como primeira zona de Brillouin. Como veremos mais adiante, o fato dela carregar

a simetria de translacao da rede reciproca faz com que as ondas de Bloch sejam comple-

tamente caracterizadas na primeira zona de Brillouin.

2.1.2 Teorema de Bloch

Bloch levou em conta a estrutura periédica da rede cristalina e a interagao dos
elétrons com os fons da rede por meio de um potencial periddico[2]: os fons de um cristal
perfeito sao organizados periodicamente e regularmente, entao o elétron estara submetido
a um potencial que tem a periodicidade da rede de Bravais ]%, como esta representado na

figura 4:



Figura 4: Potencial periédico para um cristal unidimensional com vetor da rede de
Bravais d.

U(x)
a

Fonte: Autora, 2020.

A aproximacao de elétrons independentes usada por Bloch faz com que o hamiltoni-
ano do solido seja escrito por um potencial efetivo U(7). Vamos examinar as propriedades

gerais do modelo de um elétron, isto é, vamos resolver a equacao de Schrodinger

[_%62 ; U(m] W(F) = Bl (5)

Por causa da periodicidade da rede, vemos que a funcao de onda eletronica tem

solucoes da forma

W, 1 (F) = 5T, 1(7) (6)

onde u, »(7) é uma funcdo com periodicidade da rede de Bravais. Essa equagao é conhe-
cida como teorema de Bloch (ou de Flouquet) e também pode ser apresentada na seguinte
forma (demonstracao no anexo A): os autoestados do hamiltoniano podem ser escolhidos

de modo que, associado a cada v, tem um vetor de onda k tal que

B+ R) = R (). (7)

Observe que a amplitude de probabilidade da onda de Bloch contém a periodicidade

da rede, isto é, se estende por toda a rede. Essa caracteristica revela o cardter metalico
do sistema, que discutiremos mais a fundo posteriormente.

Atribuimos n ao nivel de energia e o vetor de onda de Bloch k carrega a informacao

da onda do elétron modificada pelo potencial da rede e pode sempre ser confinado na

primeira zona de Brillouin, pois qualquer K que nao esteja na primeira zona de Brillouin

pode ser escrito como
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K =k+K (8)

onde K é o vetor da rede reciproca e k estd na primeira zona de Brillouin. Isso se deve
ao fato de que e =1 (eq. 3) e, assim, todas as fungoes de onda e nives de energia

para vetores de onda que diferem de K (como k' e k na equagdo acima) s@o iguais:

Ui 7 (F) = 1, 5 (7) (9)
Eo(k+ K) = E, (k) (10)

Vemos que toda a informacao da rede de Bravais esta contida na primeira zona de
Brillouin. Assim, descrevemos os niveis de energia do elétron submetido a um potencial
peridédico em termos de uma familia de funcoes continuas En(/;) que possuem periodicidade
da rede reciproca e limite superior e inferior. Para cada n, o conjunto de niveis eletronicos
especificados por En(E) ¢é chamado de banda de energia. Para amostras macroscépicas
esses niveis sao muito proximos e o espectro de energia é considerado continuo.

O estado fundamental de N elétrons de Bloch tem os niveis descritos pelos niimeros
quanticos n e kea energia, por En(lg) O vetor de onda de Bloch tem que estar confinado
a uma Unica célula primitiva da rede reciproca se cada nivel serd contado apenas uma
vez.

Quando os niveis forem preenchidos pelos elétrons, podemos ter dois tipos de con-
figuragoes para a ultima banda preenchida. Na primeira, a ultima banda pode estar
completamente cheia — sendo a diferenca de energia entre o maior nivel ocupado e o
menor desocupado chamado de gap de energia; na segunda, ela pode estar parcialmente
preenchida. Portanto, a partir do surgimento de bandas de energia proibidas devido a

estrutura periddica do cristal, Bloch explicou a questao deixada em aberta pelo modelo

de Sommerfeld: a diferenca entre condutores, semicondutores e isolantes.
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Figura 5: Representagao da estrutura de bandas para material condutor, semicondutor e
isolante a partir do custo energético para os elétrons transitarem entre os niveis.

A

L ] L] L]
o} banda de conducéo
2‘0 . A gap de energia muito
g gap de energia grande 1 1 ;'A 1 grande
23] gap delenergialpequeno

banda de valéncia banda de valéncia

| Condutor ‘ | Semicondutor ‘ | Isolante

Fonte: School Physics (referéncia [42]).

A descricao anterior pode ser melhor entendida através da representacao gréfica
apresentada na figura 5. Os condutores tém a banda de valéncia cheia de elétrons e a
banda de conducao com alguns elétrons livres e muitos niveis de energia vazios (ou uma
sobreposicao dessas duas bandas), de modo que a adigdo de pouca energia permite os
elétrons se moverem na banda de conducao, alguns subindo para niveis maiores e outros
descendo para niveis mais baixos. Esse movimento entre os niveis é a conducao elétrica.

Os isolantes, por outro lado, sdo os materiais que tém a banda de valéncia total-
mente preenchida e um gap de energia muito grande entre ela e a banda de condugao — que
estd vazia — sendo necessaria uma grande quantidade de energia para excitar os elétrons.
J4a os semicondutores tém um gap de energia muito pequeno, de modo que os elétrons mais
energéticos podem ser excitados para niveis de energia superiores com energia térmica ou

uma energia luminosa de um comprimento de onda adequado.

2.1.3 Caso Unidimensional

Além do estudo analitico, podemos realizar também um estudo numérico do sis-
tema. Por simplicidade, traremos aqui o caso unidimensional. Para analisar como se
comporta o elétron de Bloch na rede vamos escrever computacionalmente (utilizando a
linguagem FORTRAN) o hamiltoniano do modelo, que pode ser descrito através da segunda

quantizagao:

H= eZchn +J Z clm, (11)
n (nm)
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sendo € a energia de acoplamento do elétron com o sitio n, J a energia de hopping entre

os pares de primeiros vizinhos (n,m) que representa o movimento do elétron para seus
vizinhos, isto é, a energia cinética dos elétrons e, finalmente, ¢ e ¢/ os operadores de
aniquilacao e criagao, respectivamente. Como a rede é cristalina, as energias € e J sao
constantes por toda a rede.

Aplicamos o hamiltoniano na equacao de Schrodinger independente do tempo

Hly) = E[y) (12)

e a resolvemos analiticamente para ter uma idéia de como é a curva das energias da onda

de Bloch. Demonstramos, em detalhes no apéndice B, que E = ¢ — 2J cos(ka) (eq. 88),
onde a é o vetor unitario da rede. Logo, podemos perceber que as energias de Bloch sao
periddicas no espaco reciproco k. A energia potencial de acoplamento e desloca os valores
de energia, enquanto que a amplitude das energias é regida pelo termo cinético J.

A energia de elétrons livres, por outro lado, depende quadraticamente do vetor de
onda, ou melhor, £ = p?/2m. Assim, diferentemente dos elétrons de Bloch, os elétrons
livres nao possuem uma periodicidade nos valores de energia e acessam uma distribuicao
continua de energia. Para compararmos melhor como se comportam as autoenergias
desses dois sistemas distintos, desenhamos a curva delas na figura abaixo considerando
a=h=m=1=Jee=0:

Figura 6: Energia para elétrons livres (curva verde) e elétrons de Bloch (curva laranja)
em fungao do vetor de onda k.

20 T T
elétron de Bloch

elétron livre

-3 -2m -l Oom T 2m 31

Fonte: Autora, 2020.

Observamos, conforme o discutido anteriormente, que todos os valores de energia

permitidos para o elétron de Bloch estao contidos na primeira zona de Brillouin, que esta
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entre [—ma, ma]. Com isso, temos que o vetor da rede reciproca é K = 2m/a. Além disso,
¢é possivel obtermos valores de energia negativos para os elétrons na rede.

Em contrapartida, temos que a energia dos elétrons livres é sempre positiva e cresce
com o quadrado do vetor de onda. Conforme o esperado, ela nao possui periodicidade e
acessa energias cada vez maiores com o aumento do vetor de onda, diferentemente dos
elétrons de Bloch, cuja energia é periddica e possui limites superior e inferior.

Resolvemos agora numericamente a equagao secular, [det(H — ET) = 0], obtida
pela equacao 12 utilizando as bibliotecas BLAS e LAPACK. Calculamos entao a densidade de
estados e a participagao para uma cadeia de 1000 sitios, onde a energia de hopping é J = 1
e a energia potencial, e = 0. A partir dos autoestados do hamiltoniano, computamos duas
quantidades fisicas. A densidade de estados, que nos da o nimero de estados eletronicos

de um certo nivel de energia que os elétrons podem ocupar

DE:%EZ:(S(E—EZ), (13)

e a participagao, que fornece a medida da porcao do espago onde a amplitude da funcao

de onda difere significativamente de zero

p_ 2n |s0n|z (14)
Zn [

Analisando a participagao, considerando que os estados estao normalizados, isto
é, que » |gpn|2 = 1, temos que as amplitudes de probabilidade para um sistema de
tamanho de cadeia N caracterizado por estados estendidos, ou seja, para uma cadeia

2 _ L . .
| = N~1. Dessa forma, a participacao ¢ proporcional ao tamanho da cadeia,

pura, é |,
uma vez que P = N"1/N72 = NJ5

Na figura 7(a) fizemos o grafico da densidade de estados pela energia para uma
cadeia de 1000 sitios. Neste grafico observamos que a maior quantidade de estados esta
nas extremidades da banda, onde temos singularidades de van Hove. Com isso, a fungao
de onda eletronica pode assumir um maior niimero de estados nos extremos da banda,
outro indicativo de que a funcao de onda de Bloch se estende por toda a rede.

Na figura 7(b), por sua vez, desenhamos o grafico da participagao para diferentes

tamanhos de cadeia N e vemos que a participacao aumenta com o crescimento da cadeia.

5F interessante comentar o outro limite: o caso em que a funcdo de onda estd localizada em apenas
um sitio, i.e., ¢, =6,, = P =1.
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Observamos também que a energia estd delimitada ao intervalo [—2, 2], conforme previsto

analiticamente (apéndice B).

Figura 7: (a) Densidade de estados para rede cristalina de 1000 sitios; (b) participagao e
(c) participagao dividida por N para diferentes tamanhos de cadeia.
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Fonte: Autora, 2020.

Para melhor enxergar a relacao da participagao com o tamanho da cadeia, fizemos
o gréfico da fig. 7(c) que é a participagao escalada com N. O grafico nos mostra que as
funcoes de onda sao proporcionais a N, como o esperado para funcoes de onda estendidas,
uma vez que colapsam no mesmo resultado, P ~ 6,66. Esse valor é esperado uma vez
que a amplitude das fungoes de onda estacionérias é proporcional a cos(kr), resultando
em P = 2N/3[43]%. Nosso resultado estd de acordo com a literatura, portanto o gréfico
caracteristico valida o nosso cédigo computacional.

O grande sucesso do modelo de foi Bloch foi levar em consideragao a interagao dos
ions, descrevendo o material como uma rede perfeitamente cristalina, periddica. Mas isso
¢ uma idealizacao. Na natureza nao existem sélidos perfeitamente cristalinos: sempre
existem imperfei¢oes e nas vizinhancas de atomos imperfeitos o sélido nao é exatamente o

mesmo que no resto do cristal. Além disso, a temperatura altera a estrutura: existe uma

6Se considerarmos, por simplicidade, ¢,, = cos(x) = ¢(x), e que o sistema possui muitas particulas, a
funcdo participagao na forma integral é

2
N
[fo |cos(x)\2} [(N + CostinN)/Q]2 32 (N? + 2N cos N sin N + cos? Nsin? N

foN |cos(z)|4 [12N + 8sin(2N) + sin(4N)]/32 ! 12N + 8sin(2N) + sin(4N)

Dessa forma, tomando o limite, temos

1+2costinN+ cos N sin N 232N IN
N—oo 12+w 4 3
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probabilidade dependente dela de achar fons faltando ou fora de lugar e os fons sofrem
vibragoes térmicas em torno de suas posicoes de equilibrio. Esses elementos sao muito
importantes: sao os responsaveis, por exemplo, pela condutividade elétrica de metais nao
ser infinita.

Neste trabalho estudaremos os efeitos na condutividade dos materiais causados
pelas imperfeicoes na estrutura ou na composicao da rede cristalina do sélido, também
conhecidas como desordem, remetendo a novas consideragoes sobre o comportamento da

funcao de onda, como veremos a seguir.

2.2 Desordem e o Modelo de Anderson

Philip W. Anderson, em 1958, formulou um modelo que descreve as imperfei¢oes
nas redes[3]. Mostrou que a desordem poderia fazer com que a fungao de onda nao mais se
estendesse sobre toda a rede como acontecia para o elétron de Bloch, surgindo a existéncia
de carater isolante no material. Chamamos esses materiais de isolantes de Anderson. Seu
modelo foi pensado para o elétron, mas funcionou para varias ondas’, por exemplo, ondas

Y Y )

acusticas[44], eletromagnéticas[45], de matéria[46, 47] e excitagoes coletivas[48, 49].

Figura 8: Estruturas (a) cristalina perfeita e com desordens (b) composicional e (c)

estrutural.
— S - s —
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(a) (b) ()
Fonte: Autora, 2019.

A desordem é o elemento que acrescenta imperfeicoes a cadeia e pode ser caracte-
rizada como estrutural ou composicional, como esquematizado na figura 8. Consideramos
de forma simplificada que a desordem no termo de acoplamento do elétron ao sitio como

uma desordem representada por ions diferentes — o que chamamos de desordem composi-

"Esse é um fator importante para o sucesso de sua teoria, que lhe rendeu o Nobel de Fisica em 1977.
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cional, enquanto que a desordem no termo de hopping representa ions que estao espacados
de modo diferente — chamada de desordem estrutural.

Esses cenarios, no entanto, sao aproximativos, pois ions diferentes devem apre-
sentar eletrosferas diferentes e, portanto, a sobreposicao deles causaria perturbagoes no
termo de hopping. De modo semelhante, ao termos espagamentos diferentes entre os fons,
as sobreposicoes das eletrosferas seriam diferentes causando uma blindagem eletronica
diferente, o que perturbaria a energia de acoplamento do elétron. Por simplicidade, no
entanto, podemos assumir que essas perturbacoes sao despreziveis.

Nesta abordagem, uma quantidade relevante é a largura da desordem W, de modo
que quanto mais desordenado for o material, maior é W. Em termos praticos, a largura
de desordem delimita a largura de valores possiveis para o termo de hopping (desordem
estrutural) ou de energia onsite (desordem composicional).

Vimos na figura 7 que a fungao de onda do modelo de Bloch se estende sobre toda
arede. Anderson, em seu artigo[3], simulou a desordem composicional, isto é, no termo de
acoplamento ;. Observou que, dependendo do grau de desordem, a funcao de onda nao
mais se estendia. Para um grau pequeno de desordem a funcao de onda continua estendida,
porém sem coeréncia de fase sobre o comprimento de escala do livre caminho médio. Essa
configuragao estd representada na figura 9(a). Para graus suficientemente altos surgiria o
isolante de Anderson e a fungao de onda passa a estar concentrada apenas em uma regiao
composta de alguns atomos da rede, como pode ser visto na figura 9(b). O envelope da
fungao de onda decai exponencialmente no espago, ou seja, ¢ (7') ~ exp{(7¥ — ") /&}, onde
& é o comprimento da localizacao. Esse comportamento é conhecido como localizagao
de Anderson e pode ser entendida como o dispersao das ondas de Bloch no potencial
aleatério[41].

Figura 9: Tipicas funcoes de ondas de estados (a) estendidos com livre caminho médio [ e
(b) localizados com comprimento de localizacao &.

(a)

Fonte: P.A. Lee, 1985 (referéncia [50]).

O modelo de Anderson descreve uma transi¢cao metal-isolante governada pela razao
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entre a largura da desordem e o termo de hopping W/J: se W = 0, a funcao de onda esta
estendida e recuperamos o modelo de Bloch; se J,,, = 0, os sitios nao estao conectados
entre si e a funcao de onda estd localizada. Por conseguinte, temos um ponto critico
governado pela razao W/J.

Contudo, Mott e Twose sugeriram que a transicao dependia da dimensao do
sistemal51]. Observaram que existia localizagdo no caso unidimensional para qualquer
grau de desordem. Mott propos o conceito de energia critica E. (mobility edge) para a
transicao de um estado localizado para um estendido, de modo que a condutividade o

seria

o(E)=0 Ep<E,
O'(E)>O Er>FE,

(15)

Mas descrever as propriedades do sistema perto do ponto de transicao metal-
isolante ¢ dificil, entdao D.J. Thouless fez analogia com transigao de fase[43]. O modelo de
Thouless foi a base da teoria de escala da localizacao que apresenta uma dependéncia da

transicao com a dimensao do sistema. Veremos a seguir como ¢é esta dependéncia.

2.2.1 Teoria de Escala da Localizacao

Em 1979, baseado no artigo de Thouless, o quarteto Abrahams, Anderson, Lic-
ciardello e Ramakrishman apresentou uma andlise de escala que expoe a relacao entre
a transigdo metal-isolante e a dimensao do sistema[5]. Thouless construiu um sélido de
volume (2L)¢ e de d dimensdes compondo o volume total com pequenos blocos de volume

L%, conforme estd representado na figura 10:
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Figura 10: Construcao de amostras (a) unidimensional, (b) bidimensional e (c)
tridimensional a partir de blocos.

(a) (b) (©

L L2

Fonte: Autora, 2020.

Thouless investigou a relacao entre as propriedades do material inteiro e as propri-
edades dos blocos, supondo que as propriedades do cristal seriam ditadas pelas proprieda-
des dos blocos. Notou que a condutancia G de um bloco é uma quantidade adimensional,

introduzindo a condutancia adimensional abaixo

o) =5

(16)

Essa condutancia g(L) tem duas formas assintdticas bem diferentes para um metal
muito grande, isto é, para um bloco muito maior do que o livre caminho [ (L >> 1),
dependendo do grau da desordem microscépica. Quando o potencial aleatério é pequeno,
a funcao de onda do elétron é estendida e se aproxima de uma onda plana. A condutividade
o € intensiva, isto é, independente do tamanho de escala L, e a condutancia é inversamente
proporcional a resisténcia. Para um metal muito grande, a lei de Ohm nos diz que a

condutancia de um hipercubo é

g(L) = o L42 (17)

Se estados pertos da energia de Fermi e sao localizados, no entanto, o transporte
ocorre através do hopping do elétron do estado ocupado para um estado nao ocupado de,
aproximadamente, mesma energia. Mas estados localizados muito préximos em energia
sao muito afastados no espaco, entao o elemento da matriz de hopping entre eles é expo-
nencialmente pequeno. Assim, o comprimento de localizacao & € a escala de comprimento
relevante, pois geralmente ¢ maior do que o livre caminho médio. E esperado que nesse

regime (L >> &)

31



9(L) oc exp{(=L/¢)} (18)

que ¢ uma dependéncia de escala ndao-6hmica[50].

Na teoria de escala se tenta entender a localizacao considerando o comportamento
da condutancia g(L) como fungao do tamanho do sistema L, isto é, descrever como g(L)
muda com L para todo L > [ em vdarias dimensoes|41]. Para fazer essa andlise, Abrahams
et al.[5] proporam a derivada logaritmica (g), uma fun¢do apenas da condutéancia:

_dlng(L)

Bg) = I (19

A equagao acima nos mostra que quando a funcao [ for positivia, § > 0, a con-
dutancia do material g cresce com o crescimento do tamanho do bloco L, e, quando
negativa, § < 0, a condutancia diminui com o aumento de L. O comportamento qua-
litativo da funcao de escala em termos da condutancia adimensional para os casos de
dimensao d = 1,2,3 estao na figura 11. Discutiremos como a fun¢ao se comporta nos
regimes de grande e pouca condutancia, ou seja, g — oo e g — 0 respectivamente, e com

isso definimos uma condutancia critica g, tal que 5(g.) = 0.

Figura 11: Funcao de escala ((g) para diferentes dimensGes.

d’ng
B =3t

Fonte: Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrishman, 1979 (referéncia [5]).

No primeiro regime, quando g — 0o ou g > ¢., temos a expressao para a con-
dutancia dada pela equacao 17. Logo, a funcao de escala se torna uma reta de valor

constante dependendo da dimensao:
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flg— o0)=d—2 (20)

Na equacao 21 temos as assintotas para d = 1,2, 3 que podem ser vistas na figura 11.

d=3
Blg—o00)=4q0, d=2 (21)
d=1

J& no segundo regime, quando g — 0 ou g < g., a condutancia é dada por uma

equacao da forma da equacao 18. Entao, para um A independente de L,

9(L) = Aexp{(=L/€)} (22)

de modo que (g — 0) = —L/&, masIng =InA — L/, o que nos da f = Ing — In A;

como (3(g.) = 0= A = g, e obtemos a funcao de escala

B(g — 0) = In (gi) (23)

que sera sempre negativa, nao importa a dimensao do cristal, exatamente como pode ser
visto para as trés curvas na figura 11.

Assim, a teoria de escala da localizacao mostra que todos os estados estao locali-
zados para d < 2, nao importando o grau de desordem, o que concorda com os resultados
de Mott e T'wose para o caso unidimensional[51]. Apenas para cristais de dimensao d > 2
podemos observar ambos estados localizados e estendidos. Teremos nesses casos um ponto
critico g. que separa as regides em que o material se comporta como isolante (8 < 0) e

como condutor (S > 0).

2.2.2 (Caso Unidimensional

Semelhantemente ao que fizemos para o modelo de Bloch, vamos complementar o
estudo analitico do modelo de Anderson por meio de um estudo numérico do sistema para

o caso unidimensional. O hamiltoniano de Anderson na segunda quantizacao é dado por
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H= Z encj»cn + Z Jnmchn (24)
n (n,m)

com a energia de acoplamento on-site €, podendo ser diferente para cada sitio n, assim
como o termo de hopping J,,, entre os pares de primeiros vizinhos (n,m), que pode ser
diferente para cada par.

Analisamos numericamente a desordem composicional. Nesse caso, assumimos que
€n, do hamiltoniano escrito na equacao 24, assumem valores aleatoriamente distribuidos
no intervalo de W e a energia de hopping, J,, = 1. Assim como fizemos para o modelo
de Bloch, resolvemos a equacao de Schrodinger independente do tempo. Calculamos as
j& mencionadas densidade de estados (eq. 13) e participacao (eq. 14) que estao na figura
12(a) e (b).

Usamos para as figuras 12(a) e (b) uma cadeia de 1000 sitios e 100 amostras,
tomando diferentes larguras de desordem (W =1, W = 2 e W = 3) para a energia de
acoplamento €, — que assumiu valores no intervalo [—-W/2,W/2]. Para a figura 12(c),
mantivemos constante a largura da desordem (W = 3) e variamos o tamanho da cadeia

N.

Figura 12: (a) Densidade de estados, (b) participacdo de rede composicionalmente
desordenada de 1000 sitios para diferentes larguras de desordem W e (c) participacao
escalada com N para W = 3.

(a) —T — ®) 200—F———1— — () — —
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— W=3 150k — W=3 I N=500
0.4 _ — N=250
A I : 0,061 A .
Roaf | oo 1€ Jw h, :
L | , A 0,04 \\ _
0.2 Mwﬂl \ i - | i ,//ﬂ y
0.1 H” AR T 1 002 "
£ | [”‘ J| |\ |\J i - 4 L A 4
! | R l l m ! P i T
0 -4 -2 0 2 4 0 -4 -2 0 2 4 0—4 -2 0 2 4
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Fonte: Autora, 2020.

Na figura 12(a) as curvas sao rugosas se comparadas com a densidade de estados
de Bloch (figura 7). Além disso vemos que as singularidades de van Hove sao suaviza-
das e desaparecem com o aumento da largura da desordem W. Acontece também um

alargamento nos valores limites de energia, que é proporcional a largura da desordem.
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A partir da figura 12(b), podemos notar que a participacdo ¢ menor comparada
com a da rede cristalina e que quanto maior a largura de desordem, menor ela é, no
entanto, nunca chega a zero, o que era esperado de acordo com nossa andlise da funcao
feita anteriormente. Ademais, a participacdo para todos os valores de desordem nao é
mais constante, nos mostrando que os estados contidos nas extremidades da banda sao
mais localizados do que os no centro.

Comparando agora a figura 12(c), vemos que a participagdo nao é proporcional ao
tamanho da cadeia como acontecia para uma cadeia pura. Todos esses comportamentos
descritos indicam que o sistema é governado por estados localizados[41]. Vemos entao
que, para todos os valores de desordem, as fungoes de onda estao localizadas, conforme
previu a teoria de escala.

A fim de analisar a desordem estrutural, temos na figura 13(a) a densidade de
estados e na 13(b) a participagao para uma rede unidimensional de N = 2000 sitios com
desordem no hopping — estrutural — considerando J,,, = 1 + AJ, sendo —W/2 < AJ <
W /2. Na figura 13(c) é a participagao escalada com o tamanho da cadeia para W = 0.50
com 100 amostras.

Figura 13: (a) Densidade de estados, (b) participacdo de rede estruturalmente
desordenada de 2000 sitios para diferentes larguras de desordem W e (c) participagao
escalada com N para W = 0.50.

(a) —T— —T— 0200717 (©) T T — T
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-4 -2 0 -4 -2 0 2 32 -1 0 1 2 3
E E

Fonte: Autora, 2020.

Podemos observar caracteristicas semelhantes ao caso com desordem composicio-
nal: alargamento da banda; maior rugosidade na densidade de estados; valor de parti-
cipacao menor do que o caso cristalino; participacao que nao é constante e nem propor-
cional ao tamanho da cadeia, tendo seu maximo no centro da banda e seu minimo nos

extremos. Também notamos que esses comportamentos sao acentuados com o aumento
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da largura da desordem. Esses aspectos sao caracteristicos da presenca de desordem no
sistema e indicam que a funcao de onda esta localizada, novamente concordando com a
teoria de escala.

Ao comparar os dois casos desordenados, no entanto, observamos que a densidade
de estados com desordem estrutural (fig. 13a) apresenta um comportamento anomalo no
centro da banda. Notamos também que a participacao (fig. 13b) possui amplitude um
pouco menor do que no caso com desordem composicional, sugerindo que a maioria dos
estados é mais localizados, o que é confirmado na participacao escalada com o tamanho
da cadeia que apresenta amplitudes muito menores do que a do caso com desordem no
termo potencial.

A formulacao inicial da teoria de escala dependia de argumentos fracos, mas rece-
beu suporte mais tarde da teoria de perturbacao[5, 52, 53|, se consolidando. No entanto,
existem trabalhos posteriores investigando diferentes ingredientes que revelam comporta-
mento nao previsto pela teoria de escala, por exemplo, distribuicao de desordem pseudo-
aleatéria ou correlacionadal54, 55, 56, 57].

Além disso, apesar de ser muito importante para explicar a transicao metal-
isolante, falhava em explicar como materiais com bandas parcialmente preenchidas, que
deveriam ser condutores, se comportavam como isolantes. A explicacao surgiu com o
modelo de Mott e Hubbard, que mostraram que a forte repulsao sentida por um elétron
em um sitio ja ocupado também tem um papel importante para o estudo da transigao, se

fazendo necessario abandonar a aproximacao do elétron independente.

2.3 Modelo de Mott e Hubbard

Mott e Peierls, em 1937, publicaram um dos primeiros trabalhos sobre interacao
entre os elétrons e propuseram que esta era responsavel pelo comportamento isolante
de alguns 6xidos de metais de transigao[7]. Anos depois, em 1949, Mott apresentou um
modelo capaz de explicar os resultados experimentais obtidos para esses metais[4]. Sugeriu
que a formagao de um gap de energia impedindo a condugao surge devido a competi¢ao
entre o potencial coulombiano e o hopping entre os atomos vizinhos.

Pela teoria de bandas, o material é isolante (ou semicondutor) se a energia de
Fermi estiver em uma banda completamente preenchida e metalico se estiver em uma

parcialmente preenchida como esté reproduzido na figura 14 (a) e (b), respectivamente.
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Mott, entao, propos que a interacao entre os elétrons iria separar a banda parcialmente
preenchida em duas sub-bandas, de modo que o nivel de Fermi estaria localizado em um
gap. Surge, assim, os isolantes de Mott, sendo a energia de interacao elétron-elétron um

parametro que determina se o sélido sera isolante ou condutor.

Figura 14: Densidade de estados para (a) isolante; (b) condutor; (c) elétrons fracamente

interagentes.
| \ I
-§ Energia de Fermi -§ Buesgia de Permt -§ Energia de Permi:
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Fonte: W. S. Dias, 2011 (referéncia [34]).

Mott explicou o surgimento desse gap da seguinte maneira: se uma banda estd
completamente preenchida, vao existir poucos elétrons de conducao, de modo que a pro-
babilidade de um elétron de condugao encontrar outro em um determinado sitio é pequena.
Entao o custo energético para ele ser adicionado ao fon é pequeno. Mas, se a banda esta
parcialmente preenchida, existem mais elétrons de conducao, de modo que a probabilidade
de um elétron de conducao encontrar outro em um fon qualquer vai ser maior. Assim,
maior ¢ a repulsao coulombiana sofrida por ele. Dito de outra forma, o custo para adici-
onar um elétron em uma rede de bandas parcialmente preenchidas tem de ser aumentado
em U, criando, assim, o gap.

Portanto, percebemos que quanto maior o custo de dupla ocupagao de um sitio
(dado pela interagao coulombiana U), mais a propagagao do elétron é inibida, fazendo
com que o material se torne isolante. Assim, a transicao de Mott é governada pela
competicao entre o termo cinético do elétron (a energia de hopping) e o termo de interagao
coulombiana.

Em 1964, J. Hubbard prop6s um modelo que demonstrava a transi¢ao de Mott|[10,
9, 8]. Em seu modelo, o conjunto dos niveis de elétrons ligados de cada fon é reduzido
a um unico nivel orbital localizado. Os estados do modelo sao dados especificando as
quatro configuragoes possiveis de cada ion (seu nivel pode estar vazio, com dois elétrons

de spins opostos, com um elétron de spin up ou com um elétron de spin down).
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O hamiltoniano do modelo tem dois tipos de termos: um diagonal, que contém a
energia de acoplamento de um elétron ao sitio n (€,) mais a energia de natureza coulombi-
ana U da interacao entre os elétrons que estao no mesmo sitio; e um fora da diagonal, que
tem elementos matriciais nao nulos apenas entre aqueles pares de estados que representam
um elétron que foi movido de um dado fon para um de seus vizinhos, o termo de hopping
Jnm-

O modelo de Mott e Hubbard ganhou forga por explicar resultados experimentais
que nao estavam de acordo com a teoria de bandas e de escala[58] e foi corroborado por
muitos estudos experimentais[59, 60]. Mas ainda é bastante complicado para se fazer uma
analise exata. O termo de interacao entre os elétrons nao é pequeno o suficiente para ser
tratado usando a teoria da perturbacao e é muito custoso computacionalmente, pois os
estados eletronicos aumentam exponencialmente com o numero de particulas. Solugoes
exatas do modelo s6 sdao encontradas para o caso unidimensional[l1, 12, 13].

Nao obstante, muitas informagoes interessantes tém sido extraidas de casos es-
peciais. Dentre elas, o modelo de baixa densidade com potencial desordenado tem se
mostrado uma boa alternativa[l7], pois é capaz de resgatar aspectos relevantes presentes
em sistemas de muitas particulas interagente[6, 22]. Veremos a seguir uma descrigdo mais

detalhada deste modelo.

2.4 Modelo de Baixa Densidade Eletronica

Em 1994 D. L. Shepelyansky propos um modelo de duas particulas interagentes
em uma cadeia desordenada[17] na intencao de entender os resultados do experimento de
anéis mesoscopicos metélicos[6] que iam de encontro com a teoria de escala da localizagao.

Na época nao se tinha uma teoria satisfatéria que explicasse o porqué de uma forte
corrente persistente ser observada nesses anéis que, de acordo com a teoria da escala,
deveriam se comportar como isolantes. E foi esse problema que motivou a necessidade de
melhor entender os efeitos da interacao em um potencial desordenado.

Em seu trabalho, Shepelyansky mostrou que a presenca de interacao de natureza
coulombiana entre as particulas enfraquece a localizagao de Anderson induzida pela de-
sordem. Sugeriu que existem estados de um novo tipo, nos quais as particulas estao a
uma distancia aproximadamente igual ao comprimento de localizacao de uma particula &;

uma da outra e propagam juntas coerentemente a uma distancia muito maior [, >> &;.
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Esse movimento coerente acontece até no caso em que a interacao entre as particulas é
repulsiva.

Para explicar esse fenomeno, argumentou que a presenca de potencial aleatorio
impede as duas particulas repulsivas que foram postas originalmente préximas uma da
outra de se afastarem a uma distancia maior do que & . Isto é, a localizacao forca as
particulas a ficarem juntas. Nesse estado acoplado, as particulas se movem uma com
respeito a outra e isso pode aumentar a distancia [, na qual elas propagam juntas, se
comparado a &;.

Shepelyansky sugere, entao, que particulas repulsivas colocadas inicialmente proximas
— com uma distancia comparavel ao comprimento de localizacao de uma particula & —
propagarao coerentemente por uma distancia [, muito maior /. > &;. Existe, portanto, a
competicao entre o grau de desordem que faz as particulas propagarem coerentemente e
a interacao entre elas, que no nosso trabalho tem carater repulsivo.

O trabalho relativamente simples de duas particulas interagentes em potencial
desordenado permitiu entender e resgatar resultados experimentais envolvendo muitas
particulas em anéis mesoscépicos metdlicos[6, 18, 19, 20]. Esse foi o principal motivo que
deu destaque ao trabalho, fazendo com que muitos pesquisadores investigassem a proposta
e confirmassem o enfraquecimento devido a interagao[61, 62, 63].

Motivados pela simplicidade e sucesso do modelo de Shepelyansky, muitos traba-
lhos surgiram para propor a relagdo de proporcionalidade entre a interagao e o enfra-
quecimento, sempre expondo que o aumento na interagao resulta em um aumento no
enfraquecimento da localizagao[22, 23, 24, 25]. Shepelyansky, por exemplo, propos em seu
trabalho que o enfraquecimento seria proporcional & UZ.

No entanto, trabalhos recentes que estudam a relagao entre a desordem e a in-
teracao repulsiva entre as particulas em sistemas de muitos corpos mostram uma de-
pendéncia nao monotoénica do enfraquecimento da localiza¢ao em relagao a interacao(64,
15, 65].

Um trabalho de baixa densidade eletronica escrito por W. Dias e M. Lyra mostrou
que, na realidade, o enfraquecimento da localizacao de Anderson nao acontece para qual-
quer valor de interagao[21]. E sobre essa temética que discutiremos no proximo capitulo.
Além de apresentar os estudos mais recentes que envolvem a investigacao em uma rede

unidimensional com desordem composicional (desordem no termo on-site), apresentare-
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mos nossa investigacao envolvendo uma rede unidimensional com desordem estrutural
(desordem no termo de hopping).

No quarto capitulo consideramos o modelo de duas particulas interagentes sob acao
de campo elétricos externos, amplamente investigado[66, 28, 31, 67, 33]. Acreditava-se ini-
cialmente que a interacao entre elétrons destruiria as oscilagoes de Bloch, originadas pela
localizagao dinamica. No entanto, trabalhos que investigam sistemas de baixa dimensiona-
lidade téem mostrado que a interacao promove o dobramento da frequéncia das oscilagoes
de Bloch. Esse resultado foi previsto teoricamente por W. Dias, E. Nascimento, M. Lyra
e F. de Moura[28] e foi posteriormente apoiado por experimento em &tomos bosonicos
ultrafrios[33].

Além de estudar, reproduzir e apresentar alguns resultados existentes na literatura,
apresentaremos nossos estudos envolvendo o papel da interacao nao-local na dinamica dos
dois elétrons sob acao de um campo elétrico externo e constante alinhado paralelamente

ao sentido da rede unidimensional.
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3 INTERAGAO E LOCALIZAGAO DE ANDERSON

Os isolantes de Anderson e de Mott que discutimos no capitulo anterior sao bem
conhecidos e estudados na literatura. No entanto, a localizacao de Anderson induzida
pela desordem em sistemas de particulas interagentes — chamada de localizagao de muitos
corpos[68] — é um tema de intensa investigagao[69, 70, 71, 72, 73] e controvérsia, uma
vez que ainda é um grande desafio na fisica da matéria condensada, tanto teoricamente
quanto experimentalmente.

Trabalhar com esses dois elementos é extremamente dificil. Como discutido no
capitulo anterior, ao abdicarmos da aproximacao do elétron independente, o niimero de
configuracoes do sistema cresce exponencialmente com a quantidade de particulas e s
encontramos solugao exata para esse problema em um sistema unidimensional[l1, 12].
Além disso, a interagao entre os elétrons nao é pequena o suficiente para se tornar um
parametro de uma expansao perturbativa. Por fim, trabalhar com desordem requer que
varias configuracoes de desordem sejam simuladas, aumentando o custo computacional.

Tentativas foram feitas para resolver esse problema, como considerar que as in-
teragoes apenas mudam as energias originais da diagonal[14] ou usar a técnica de half-
filling (meio-preenchimento) que limita o tamanho do sistema. E. Gambet, por exemplo,
estuda o efeito da interacao de Hubbard e a localizacao de Anderson em um sistema
unidimensional de 20 fons e 20 elétrons interagentes|74].

Dentro desse contexto, o modelo de baixa densidade eletronica em uma rede unidi-
mensional desordenada apresentado por Shepelyansky se mostra extremamente oportuno,
pois consegue resgatar resultados experimentais a partir de um modelo relativamente
simples[17, 21].

Como discutido no capitulo anterior, acreditava-se que a interacao entre os elétrons
enfraqueceria a localizacao de Anderson monotonicamente. No entanto, pesquisas recentes
— tanto de baixa densidade[21] quanto de muitos corpos[64, 15, 65] — vém mostrando que
a interacao enfraquece a localizacao apenas para valores pequenos de interacao e, para
valores grandes, possui o efeito oposto: fortalece a localizagao.

A fim de compreender as influéncias da desordem e da interagao no sistema assim
como validar nosso cédigo computacional, comecaremos reproduzindo resultados ja co-
nhecidos da literatura para, por fim, apresentarmos nossa investigagao sobre a influéncia

da interacao na localizacdo de Anderson promovida pela desordem estrutural.
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3.1 Interacao Elétron-Elétron em Rede Cristalina

Inicialmente vamos analisar o caso cristalino, ja conhecido na literatura[35], a fim
de entender o modelo e validar o cédigo computacional desenvolvido. O hamiltoniano

geral de Mott-Hubbard que descreve o sistema composto por dois elétrons interagentes é

H = ZZG”C Cns+ZZ‘] [ 1) cns—l—c(n 1), Cna
N
Z chcmcm

(25)

onde c e ¢! sdo os operadores de aniquilacdo e criacdo de um elétron com spin s = 41/2,
representados neste trabalho por {1, ]}; a energia cinética é dada pelo termo de hopping
Jnr, com n’ sendo o indice do operador criacao; a energia para um elétron acoplar no
ion n é €,; e a de interacao coulombiana entre elétrons que ocupam o mesmo sitio esta
representada por U. Como iremos reproduzir o caso cristalino, assumimos ¢, = 0 e
J = 1.

Note que, por conta do principio de exclusao de Pauli, é necessario que os dois
elétrons tenham spins opostos para que ocupem o mesmo sitio. Em nosso estudo sempre
abordaremos o problema de dois elétrons distinguiveis pelo spin. Dessa forma, a parte
espacial da fungao de onda ¢ o produto das funcoes de onda de cada elétron ¢(r7,7]) =
o+ (1) (7). Em vista disso, podemos expandir a fungao de onda na representacao de

Wannier®

Z ngny ny ‘TLT,TLQ (26)

nyomy
sendo ny e ny a posigdo dos elétrons de spin up e down, respectivamente[76]. Deste
modo, o subespaco é gerado por N? funcoes de ondas, ou seja, nosso espaco de Hilbert?
tem dimensao N2,
Resolvemos, entao, a equagao de Schrodinger independente do tempo (eq. 12) por
meio da equagao secular [det(H — EI) = 0]. Utilizando o hamiltoniano de Mott-Hubbard
(eq. 25), preenchemos a matriz a ser diagonalizada a partir da relacdo de recorréncia

obtida no apéndice C (eq. 96), assumindo o termo de hopping como J = J, = 1, a

8Funcdes de Wannier sio funcoes ortogonais para diferentes sitios em um cristal, o que as tornam
convenientes para serem usadas como base para a expansao de estados eletrénicos[75].

9K fAcil intuir a partir dessa discussao que o espago de Hilbert de um sistema composto por N,
particulas interagentes tem dimensio N™¢, resultando em um problema nada trivial.
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energia on-site como ¢; = 0 e N = 100 fons.
A densidade de estados normalizada (DE) é dada pela soma dos estados [ em cada

nivel de energia E como expode a equacao 27:

DE(E) = % > §(E - E) (27)

e seu grafico é revelado na figura 15, considerando varios valores de interacao entre os
elétrons.

Figura 15: Densidade de estados para rede cristalina de 100 sitios percorrida por dois
elétrons com diferentes valores de interacgao U.
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Fonte: Autora, 2020.
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Observamos a singularidade de van Hove no centro da banda. Além disso, vemos o
surgimento da sub-banda de estados ligados para energias de interacao maiores que zero,
exatamente como descrito na literatura[77]. Para valores pequenos da interagao (U = 2),
existe uma superposicao da sub-banda de estados ligados com a de estados nao-ligados,
dificultando sua deteccao. A medida que a interagao entre os elétrons se torna mais forte
ela se afasta da sub-banda principal até que, para U = 6, ela se torna totalmente separada.

O trabalho de Claro, Weisz e Curilef apresentou limites obtidos analiticamente
para a banda de estados ligados U < E < v/U? + 16J2 e propos que para U > 4.J as duas
bandas sao separadas[66]'°. Esses limites estao calculados no apéndice C (vide tabela 1).
Calculando para o caso de U = 6, temos os limites da sub-banda: 6 < E < 7,21 e, assim,
ambos os resultados sao vistos no grafico.

Para analisarmos melhor essa nova banda de estados ligados calculamos a distancia,

10Claro e seus colaboradores também mostraram a equivaléncia entre o sistema de N elétrons interagen-
tes percorrendo uma cadeia unidimensional com o de um elétron se movendo em uma rede N-dimensional
com uma superficie de defeitos dividindo o espaco em dominios simétricos.
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que nos da um parametro da correlacao entre os elétrons, a partir da expressao

A(B) = Int =yl |pupm| (28)
ny.my

para uma cadeia de 100 sitios e diferentes valores de interagao elétron-elétron. No grafico
da figura 16, podemos observar que a distancia média quando os elétrons nao interagem
(U = 0), isto é, para estados nao ligados, é aproximadamente d ~ 35. No entanto,
quando existe a interacao no sistema, U > 0, vemos que a distancia referente a sub-banda
de estados ligados, restrita aos limites j& discutidos (U < E < /U2 + 16.J2), é muito
pequena. Com o aumento da interagao, podemos notar que a distancia diminui ainda

mais. Quando U = 6, temos que d ~ 0.

Figura 16: Densidade de estados para rede cristalina de 100 sitios percorrida por dois
elétrons com diferentes valores de interacgao U.
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Fonte: Autora, 2020.

Este comportamento nos mostra que os estados ligados possuem uma forte cor-
relacao, proposta inicialmente por Shepelyansky, que estd associada ao movimento coe-
rente dos elétrons. Por outro lado, devemos ter em mente que a interacao tem origem no
modelo de Hubbard com carater repulsivo.

Com o intuito de uma analise mais detalhada desses aspectos, sabendo que a funcao

de onda eletronica deve satisfazer a equagao de Schrodinger dependente do tempo

.0
thoy [0 () = Hy (t)) (29)

resolvemos a seguinte relagao de recorréncia (eq. 97, obtida no apéndice C) para o caso
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de elétrons distinguiveis espacialmente na representacao de Wannier,

L d
Zhagpnﬁni (t) = Jnﬁgp(nJrl)T,ni (t) + J(nfl)TQO(nfl)Tnu (t) + JnﬁpnT,(nJrl)i (t) (30)

+ J(n-1), Py, (n-1), (t) + (671? t+én, + U‘Snmm) Pripmy ()-

Resolvemos a equacao de Schrodinger numericamente utilizando a expansao em
série de Taylor do operador evolucao temporal I'(At) — que tem atuagao I'(At) [ (t = 0)) =
|t)(At)) — em FORTRAN, considerando i = 1 e sendo ly a ordem da expansao:

I .
_ —iHAL _ (—ZHAt>l
I'(At) =e =1+)_ —

=1

(31)

A fim de analisarmos o carater dual dos estados ligados que depende da distancia
inicial entre os elétrons (2dy) em que é preparado o sistema, calculamos a amplitude de
probabilidade |90nmm’2 no plano formado pelas posi¢oes dos elétrons ny X n; para um
tempo longo.

Para isso, utilizamos como condicao inicial os pacotes gaussianos dados pela equacao
que se segue (eq. 32), considerando a posigao inicial dos elétrons como n$ =N/2+dye

n) = N/2 — dy:

wnT,ni(t = O) =

A(la> em{‘%} eXp{_%} (32)

Comparamos na figura 17 a amplitude da funcao de onda eletronica para sistemas
preparados em diferentes distancias iniciais dy = 0 e dy = 10. A amplitude desenhada
foi para um tempo longo (t = 117,2), para uma cadeia de N = 500 e diferentes valores
de interacdo U = 0,2 e 6. Consideramos a ordem da expansao (eq. 31) l[p = 20 e a
discretizacao do tempo At = 279,

As duas primeiras linhas de graficos sao para a distancia inicial dy = 0, com os
graficos da coluna se diferenciando no valor da interagao entre os elétrons U. A primeira
linha sao as amplitudes da funcao de onda no plano das posigoes dos elétrons ny X ny,
que no grafico estao respectivamente representados por n; e ns, e a segunda linha sao
seus graficos de contorno correspondentes. Nas duas tltimas linhas temos a mesma orga-
nizagao, mas para a distancia inicial dy = 10.

A partir do grafico podemos notar que quando nao ha interagao entre os elétrons,

U = 0, os elétrons se movem independentemente e se espalham por toda a rede, tanto
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para dy = 0 quanto para dy = 10.

Figura 17: Amplitude de probabilidade de dois elétrons percorrendo cadeia de 500 sitios
preparados inicialmente a diferentes distancias do centro dy =0 e 10 e seu grafico de
contorno para U =0,2 e 6, t = 117,2, At =272 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Porém, ao adicionar a interacao, surgem comportamentos distintos para cada
condicao inicial. Quando os elétrons estao inicialmente no mesmo sitio, eles se propagam
apenas na diagonal, isto ¢, nas posicoes da rede em que ny = n;. Em outras palavras,
eles se movem juntos, o chamado movimento coerente.

No entanto, quando os elétrons sao inicialmente postos a uma distancia dy = 10,
eles ficam praticamente restritos a se moverem nos lados da cadeia onde foram inicialmente
postos por conta do carater repulsivo entre eles. Isso fica mais evidente ao observamos
que o aumento da interagao inibe ainda mais o acesso dos pacotes de onda para o outro
lado da cadeia (U = 6).

Portanto constatamos, conforme discutido no grafico 16, que a interacao para

elétrons preparados no mesmo sitio (dy = 0) promove o movimento coerente: a am-
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plitude da funcao de onda eletronica fica confinada a diagonal, isto é, as posi¢oes em que
ny =ny.

Por outro lado, quando os sitios iniciais sao diferentes, dy = 10, os estados ligados
atuam no sistema de modo a repelir os elétrons, fazendo com que eles fiquem restritos aos
lados da cadeia em que foram inicialmente postos. Em outras palavras, eles nao passam
um pelo outro para alcancar o outro lado da rede, uma vez que o custo energético de
dupla ocupacao é desfavoravel.

Para melhor analisarmos como se da a propagacao da onda na cadeia, calculamos
a extensao espacial da fungao de onda, que nos dé a ideia do raio do pacote de onda no

plano formado pelo plano n4 x n:

£ = 3\ — ()2 + (g — (g (D)2 Py, ()] (33)

ny,ny

sendo o centrdide a posicao média da funcao de onda

(ns(®)) = 3 (1) |y, B (34)

ng,my

Utilizamos como condi¢ao inicial os pacotes gaussianos (eq. 32) de largura o =1

0

s —

como condicao inicial da funcao de onda dos elétrons dispostos no centro da cadeia n
N/2, ou seja, dy = 0.

Figura 18: Extensao espacial de cadeia cristalina de 1500 ions percorrida por dois elétrons
com diferentes interacées U, com At =272 e [y = 18.

IOOOE T \\\HH' T \\\HH' T \\\HH' T \\HH;

- U=0 A

- — U=2 1

C— U=4 1
100 — U=8 E

- U=I2 ]

wp - ]
10¢ E

:\ \\\HH' | \\\HH' | \\\HH' | \\Hm

o

1 1 10 100 1000
t

Fonte: Autora, 2020.

Os célculos para montar a figura 18 envolveram diferentes valores de interagao
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U em uma cadeia de N = 1500 fons, ordem da expansio [, = 18 e At = 272, Podemos
observar na figura que a extensao aumenta linearmente com o tempo para todos os valores
de interacao entre os elétrons, nos mostrando um comportamento balistico do pacote de
onda de dois elétrons, exatamente como na literatura[34], novamente validando nosso

codigo computacional.

3.2 Interacao Elétron-Elétron em Redes Desordenadas

3.2.1 Desordem Composicional

Investigamos, entao, a influéncia da desordem composicional no modelo de elétrons
que interagem repulsivamente. Como vimos na secao 2.2, a desordem composicional fi-
sicamente representa um material constituido por fons diferentes (vide fig. 8) — e im-
plementamos isso computacionalmente atribuindo a energia de acoplamento no fon ¢, do
hamiltoniano da eq. 25 um valor aleatério dentro do intervalo [-W/2,W/2].

Figura 19: Densidade de estados para redes com 100 sitios desordenados
composicionalmente percorrida por dois elétrons com diferentes valores de interagao U e
duas larguras de desordem (W =1 e W = 4) utilizando 10 amostras.
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Fonte: Autora, 2018.

A média da densidade de estados (eq. 13) de 10 amostras obtida para uma cadeia
de 100 atomos esta na figura 19. A primeira linha de gréficos é para largura de desordem
W =1 e a segunda, para W = 4.

Analisando o caso desordenado em relagao ao caso cristalino (figura 15) para dois

elétrons, podemos notar os mesmos comportamentos observados quando comparamos os
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casos de um elétron cristalino (fig. 7) e desordenado (fig. 12), que indicam presenca de
estados localizados.

Vemos que a estrutura da densidade de estados do sistema desordenado apresenta
rugosidade; que a singularidade de van Hove é suavizada; e que ocorre um alargamento
em suas bandas — tanto na de estados nao ligados quanto na de estados ligados. Notamos
também que quanto maior a largura da desordem, maior é o aumento da largura das
bandas e mais rugoso é o aspecto da DFE.

Assim como na figura de dois elétrons em cadeia cristalina (fig. 15), surge a sub-
banda de estados ligados. Da mesma forma que ocorria com o grafico citado, a sub-banda
de energia para valores de interacao pequenos esta superposta a de estados ligados, até
conseguir se separar. Assim, conforme a interacao aumenta, a nova sub-banda se afasta
da sub-banda de estados nao ligados. Percebemos no grafico que, para uma maior largura
na desordem (W = 4), a sub-banda de estados ligados precisa de um valor maior de
interacao elétron-elétron para se afastar. O que estd de acordo com a previsao analitica
para a largura das bandas.

A fim de averiguar mais detalhadamente o papel da interacao no sistema de dois
elétrons desordenados, reproduzimos o artigo de W. Dias e M. Lyra que mostra, como ja
mencionamos anteriormente, uma dependéncia nao monotonica da localizacao em funcao

da interagao[21].

Figura 20: (a) Extensao espacial de 18 amostras de 500 ions com desordem composicional
percorrida por dois elétrons com diferentes valores de interacao U, com At =0,01 e W = 1;
(b) Média da extensdo para t — co em funcgao da interagao.
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Fonte: Autora, 2017.
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Calculamos, na figura 20, a extensao espacial resolvendo a equacao de Schrodinger
(eq. 30) a partir do método de Runge-Kutta de 4* ordem com autoexpansao da cadeia na
linguagem FORTRAN. Consideramos 18 amostras de 500 ions com largura de desordem W =
1 e precisao At = 0,01. Além de considerar a evolucao temporal (figura a), apresentamos
também o valor da extensao espacial média para um tempo longo de evolugao temporal
para diversos valores de interagao (ver figura b), isto é, para quando t — cc.

Diferentemente do caso cristalino, em que a extensao espacial escala com o tempo
(figura 18), no caso de desordem composicional, fig. 20(a), as particulas estao localizadas,
uma vez que a extensao dos pacotes de onda nao apresenta grande amplitude, saturando
apdés um pequeno intervalo de tempo.

Além disso, verificamos que a interacao entre as particulas influencia a extensao
dos pacotes, de maneira que uma interagao intermedidria é capaz de reduzir o grau de
localizagao ao comparar com o caso sem interacao. Mas, para fortes valores de interacao,
observamos um efeito contrario, onde o grau de localizacao é aumentado por influéncia
da interagao.

O grafico da figura 20(b) apresenta de modo mais claro esse comportamento nao
monotonico da localizacao de Anderson: ha um enfraquecimento na localizacao para
valores baixos de interagao (0 < U < 1), mas, para interagoes maiores (U > 1,5), temos
o comportamento contrario. Uma vez que obtivemos comportamento semelhante ao da
literatura[21], validamos nosso cédigo computacional.

Os resultados apresentados, ja conhecidos na literatura, mostram o quao relevante
é o papel da interacao na dinamica dos elétrons em sistemas desordenados de baixa dimen-
sionalidade. Dentro desse contexto, investigamos um sistema de dois elétrons interagentes
em uma cadeia com desordem estrutural. Ausente na literatura, esses estudos, que apre-
sentaremos a seguir, revelam que o enfraquecimento da localizagao mantém uma estrutura
similar ao caso de desordem composicional, cujo comportamento nao monotonico tem sido

revelado.

3.2.2 Desordem Estrutural

Dando inicio ao nosso tema especifico — publicado recentemente[27] — investigamos
o problema com desordem estrutural, isto é, resolvemos o hamiltoniano de Anderson-

Hubbard equacao 25
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assumindo o termo de hopping dado por J,/, = 1+ AJ,, sendo AJ,, um valor aleatério
que varia dentro do intervalo [-W/2,W/2], onde W ¢é a largura da desordem. FEssa
escolha se deve ao fato de tomarmos as constantes do termo cinético como sendo 1, ou

seja, consideramos —h?/2m = 1. Como queremos estudar o efeito da desordem apenas

N
H =

n=1 s

—|—UE ”Tch mcm

no termo cinético, consideraremos os ions iguais, logo, €, = 0.

PIPILT cmZZJ v en. + s, o

Figura 21: Densidade de estados para redes com 100 sitios com desordem estrutural

percorrida por dois elétrons com diferentes valores de interagao U, larguras de desordem

W =0.5e W =1.0 e utilizando 10 amostras.
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, 2018.

Primeiramente, analisamos o caso estatico resolvendo a equacao de Schrodinger

independente do tempo (eq. 12) utilizando a relacdo de recorréncia obtida no apéndice

C, eq. 96, e calculando a densidade de estados (eq. 13). Tomamos W = 0.5e W = 1.0,

100 sitios e 10 amostras para a figura 21.

Nessa figura, podemos notar a rugosidade na estrutura da densidade de estados,

que se intensifica com o aumento da largura da desordem, exatamente como no caso de
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desordem composicional (fig. 19). Também podemos ver o aumento da largura das bandas
em comparacao com o caso sem desordem (fig. 15), que é maior quanto maior W. Estas
caracteristicas — rugosidade e alargamento das bandas — estao relacionadas a presenca
de desordem e sao observadas nos casos de um e de dois elétrons para os dois tipos de
desordem.

Os graficos, como esperado, apresentam o surgimento da sub-banda de estados liga-
dos, que para valores de interagao coulombiana pequenos (U < 4), apresenta superposigao
com a banda de estados nao ligados. Conforme aumentamos o valor de interagao, vemos
que a sub-banda criada se separa da banda principal, estando completamente afastada
para U = 6.

Investigaremos a seguir o enfraquecimento da localizacao de Anderson devido a
interacao calculando a relagao de recorréncia da equagao de Schrédinger dependente do
tempo dada pela expressao 30. Para isso, utilizamos a expansao em série de Taylor do
operador evolugao temporal (eq. 31) até a 20* ordem com autoexpansdo da cadeia na

linguagem de programacao C para obter a extensao espacial (eq. 33).

Figura 22: (a) Extensao espacial de 2500 ions com desordem estrutural percorrida por
dois elétrons com diferentes valores de interacao U, At = 0.06 e W = 0.5; (b) Média da
extensao para t — oo em funcao da interagao para diferentes larguras de desordem W.
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Fonte: W.S. Dias e autora, 2020.

As fungoes de onda iniciais dos elétrons estao completamente concentradas no
centro de uma cadeia de 2500 sitios, isto ¢, sao do tipo delta e estao inicialmente localizadas
no sitio ng = 1250 e evoluem no tempo com um passo At = 0.06. No grafico da figura
22(a), consideramos a largura da desordem W = 0.5 e observamos a extensao espacial
média de 40 amostras em funcao do tempo para diferentes valores de interacao entre os

elétrons. J4 na figura 22(b), temos a extensao média apés um longo tempo de evolugao
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temporal (quando ¢ — oo) para larguras de desordem W diferentes, conforme indicado
na legenda.

Semelhantemente ao caso de desordem composicional, verificamos que a interagao
entre as particulas influencia a extensao dos pacotes: quando a interacao é fraca, a lo-
calizagao enfraquece; mas, conforme a interagao fica mais forte, o pacote torna-se mais
localizado.

Esse comportamento é melhor observado na figura 22(b), onde vemos que na faixa
de 0 < U < 2, para as diferentes larguras de desordem W, a localizagao do pacote enfra-
quece; enquanto que para valores maiores, U > 4, ha uma mudanca de comportamento,
mais evidenciado para menores larguras de desordem. Isso resulta em um conjunto de
valores 6timos para promover o enfraquecimento da localizacao que sao mais evidentes
em pequenos graus de desordem (W = 0.50 e 0.75).

A localizacao é enfraquecida para valores pequenos/intermediarios de interagao por
causa do movimento coerente promovido pelos estados ligados, que sao predominantes
no sistema uma vez que os pacotes de onda dos elétrons foram dispostos inicialmente
no mesmo sitio. No entanto, para interagoes intermedidrias/fortes os estados ligados
possuem energias muito maiores do que as da banda principal (fig. 13) e isso faz com que
o pacote de onda eletronico tenha dificuldade em acessar todos os estados do sistema ao
se propagar, provocando um aumento da localizacao.

Observamos, assim, que o carater nao monotonico da localizacao em funcgao da
interagao também acontece para a desordem estrutural, sugerindo que é um fenomeno
global para a desordem, pois esta presente para os dois tipos de desordem.

O caso com desordem estrutural, quando comparado ao com desordem composici-
onal (fig. 20), apresenta uma diferenca que é a existéncia de um aumento em U = 3,5
alcancando um maéaximo em U = 4, a partir de onde volta a diminuir. A existéncia desse
novo maximo em U = 4 é explicada pela probabilidade de ocupacao de primeiros vizinhos
que no caso com desordem estrutural possui um grande valor para essa magnitude de
interagao, sendo maior do que com desordem composicional.

Fizemos também o grafico da extensao espacial média para tempo longo em funcao
da largura da desordem W para diferentes valores de interacgao elétron-elétron na figura 23.
Podemos observar que a extensao espacial, que oferece uma relagao com o comprimento

de localizacao, é inversamente proporcional a largura da desordem, concordando com a
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literatura que apresentou a seguinte relacao B?/W?, sendo B a largura da banda de
Bloch[17]!.

A curva para U = 2 comparado com o regime sem interagao (U = 0) corrobora os
resultados anteriores sobre o enfraquecimento da localizacao de Anderson induzida pela
interacao entre particulas. Esse efeito se torna menos pronunciado conforme a largura da
desordem aumenta e se torna comparavel a largura da banda principal. Para interagoes

mais fortes, observamos que as curvas tendem a descer para a curva de U = 0.

Figura 23: Média da extensao espacial em tempos longos para de 2500 ions com desordem
estrutural percorrida por dois elétrons com diferentes valores de interacao U em funcgao da
largura de desordem .
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Fonte: W.S. Dias e autora, 2020.

Para estudar melhor a influéncia dos estados ligados e nao-ligados na dinamica do
sistema de dois elétrons, resolvemos a equacao de Schrodinger independente do tempo
(eq. 12). Apresentamos a distancia média, calculada na eq. 28, que nos da informagao

sobre a correlagao entre os elétrons, e a funcao participacao (eq. 35)

1
4
Zn¢,n¢ ‘(pnT7n$ ’

P(FE) = (35)
que nos dé uma estimativa do niimero de estados sobre os quais o autovetor da energia
E; esta espalhado. Calculamos a média de 40 amostras para um sistema de N = 100
sitios e largura de desordem W = 0.50.

A distancia média versus a energia nos revela que, para pequenos valores de in-

A largura da banda de Bloch é referente aos estados nao-ligados (largura da banda para um elétron),
portanto a largura da banda para o modelo de dois elétrons é o quadrado da largura da banda de Bloch.
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teracao entre os elétrons (quando os estados ligados estdo superpostos aos nao-ligados),
a distancia dos dois tipos de estados se assemelham, ou seja, os estados ligados tendem
a se comportar como nao-ligados. No entanto, ao aumentar a interagao e as sub-bandas
comegarem a se desacoplar, os estados que nao estao superpostos apresentam uma dimi-
nuic¢ao na distancia entre os elétrons. No regime de forte interacao (quando as sub-bandas
ja estao completamente desacopladas), a distancia entre os elétrons nos estados ligados é
bem pequena.
Figura 24: (a-c) Distancia média para 40 configuragées de desordem, (d-f) logaritmo da

participacdo (pontos pretos) e da participacdo madia (pontos amarelos) (g-i) participacao

média para uma cadeia de 100 ions com desordem estrutural percorrida por dois elétrons
com diferentes valores de interacao U em funcgao da energia.
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Fonte: W.S. Dias e autora, 2020.

No grafico da participacao, como esperado, vemos que os estados perto do centro
da banda (Ey = 0) mostram um nimero maior do que os dos extremos. Existe claramente
uma preponderancia de estados nao-ligados cuja participagao é proporcional ao quadrado
do comprimento da localizacao tipico!?. Corroborando resultados prévios, observamos
que a interacao entre as particulas esta promovendo um fortalecimento da localizacao no

regime de interagoes intermediarias. Além disso, vemos que a participacao média aumenta

12 A participagao é proporcional ao espago de Hilbert do sistema de um elétron (que é proporcional ao
comprimento de localizacao tipico). Assim, como o espago de Hilbert para dois elétrons é o quadrado do
espaco de Hilbert para um elétron, temos que a participacao é proporcional ao quadrado do comprimento
da localizacao tipico.
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com a presenga de intera¢ao (U = 0), mas que para interagao forte (U = 8) esse aumento
¢ suavizado.

Os graficos na fig. 25(a) e (b) nos mostram as médias das distancia e participagao
médias para os intervalos de energia referentes as bandas ligadas e nao ligadas ja discutidas
e calculadas no apéndice E. Para o calculo dos limites utilizamos o valor J = 1.25, que é
o maior valor possivel para .J, quando a largura da desordem é W = 0.50.

O intervalo de energia calculado na média para a curva de bolas pretas é o centro
da banda principal [—0.5,0.5], que possui estados nao-ligados para U > 0.5; para a
curva de quadrados laranjas, foi utilizado o intervalo referente a sub-banda de estados
ligados, que possui superposicao dos estados ligados e nao-ligados até U =~ 5, quando as
bandas se desacoplam inteiramente; e o oposto desse tltimo intervalo, para que tenhamos
o comparativo do mesmo intervalo de energia, porém contendo apenas os estados nao-

ligados.

Figura 25: (a) Média das distancia média e (b) participacdo média para os valores de
energia correspondentes as sub-bandas de estados ligados, nao ligados e ao oposto dos
ligados para uma cadeia de 100 ions com desordem composicional percorrida por dois
elétrons com largura de desordem W = 0.50 em fungao da interagao entre os elétrons U.

‘ : : : b) 3000 T . . r

@ 60l 60 Eor-05.0.5] ' 1 ® I ' ]

sok- E=[U,(U°+25)"] | 2500

L %% B=[-(U425).-

A a0 E=[-(U +25 U] L 2000]
T Y0pes e ® &
= 2nL _ 1500
e 30_ 1 E

20+ 4 ¥ 1000

10+ - 500

| | | ! | !
O =2 4 6 8 0
U
Fonte: Autora, 2019.

Podemos observar que a média da distancia entre elétrons para o centro da banda
se mantém praticamente constante e para as energias opostas, de estados nao ligados,
também, como esperado uma vez que o centro da banda praticamente nao possui estados
ligados. Por outro lado, para as energias dentro do limite de estados ligados (quadra-
dos laranjas), temos que inicialmente, quando as sub-bandas estdo superpostas e esse

intervalo de energia possui estados ligados e nao ligados, observamos que a distancia é
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praticamente igual a distancia dos outros intervalos de energias. Isso mostra que para
valores pequenos de interagao, até a sub-banda de estados ligados estar proxima de se
separar completamente da banda principal (U = 4), o comportamento dominante é o
comportamento de elétrons nao-ligados, conforme vimos anteriormente. Por outro lado,
quando as sub-bandas se separam, vemos que a distancia referente aos estados ligados
diminui abruptamente, indicando a ligacao entre os elétrons.

A participagao aumenta com a presenca da interacao, conforme discutimos antes.
Mas, ao contrario do grafico da distancia na fig. 25(a) em que as curvas para os intervalos
de energias compostos de estados nao-ligados sao semelhantes, a participacao média apre-
senta um comportamento bem diferente para os intervalos que contém estados nao-ligados
correspondentes a curva de bolas pretas e de estrelas verdes.

Enquanto que a participacao média para as energias no centro da banda se mantém
quase constante, a participagao para os outros intervalos de energia diminui com mais
suavidade do que o observado na distancia com o aumento da interacao. Na participacao
observamos que a curva de quadrados laranjas — que para valores de U > 5 possui apenas
os estados ligados — diminui com o aumento da interacao de forma bem semelhante a curva
de estrelas verdes — que possui apenas estados nao-ligados. Assim, os estados ligados do
sistema correlacionam os elétrons, mas nao interferem muito no niimero de estados sobre
os quais a funcao de onda esta espalhada. A presenca de interacao apenas aumenta a
participagao para interacoes pequenas e depois, diminui.

Em outras palavras, apesar de detectarmos uma correlagao entre os elétrons da
sub-banda de estados ligados a partir da distancia entre os elétrons, a participacao da
funcao de onda dos dois elétrons nao se altera. Portanto, a participacao nao é uma boa
medida para trazer informacao sobre a influéncia dos estados ligados na propagacao de

dois elétrons na rede.
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4 INTERAGAO E OSCILAGOES DE BLOCH

Fenomenos interessantes surgem a partir da coexisténcia de dois elétrons intera-
gentes sob acao de campo elétrico e vém sendo estudados e observados tanto teoricamente
quanto experimentalmente[28, 29, 30, 31, 32, 33].

Usando uma extensao da teoria da dinamica de campo-médio, o efeito em um
campo elétrico forte em elétrons interagentes foi estudado. Mostraram numericamente
que as oscilagoes de Bloch decaem por causa da correla¢ao entre os elétrons|78].

Usando analise numérica e dinamica, Claro e colaboradores mostraram que a in-
teragao entre elétrons induz uma oscilagao adicional do autoestado da velocidade de deriva
quando o hopping é pequeno, sendo o periodo dessa oscilagao determinado somente pelo
alcance e magnitude da interagao|[66].

As propriedades espectrais do hamiltoniano de Bose-Hubbard sob acao de campo
estatico mostraram que para valores intermedidrios de campo ocorre um rapido decai-
mento das oscilagoes de Bloch do momento atomico médio. Também mostraram que
a escala temporal desse decaimento fornece uma medida direta para o decaimento da
coeréncia entre as particulas|79].

De maneira geral, podemos dizer que a interacao elétron-elétron em sistemas de
muitos corpos atua destrutivamente sobre as oscilagoes de Bloch[34]. Entretanto, para
sistemas de baixa densidade eletronica em uma cadeia sujeita a um campo elétrico externo,
foi demonstrado o comportamento oposto. O trabalho de W. Dias e colaboradores previu
teoricamente que o centréide do pacote de onda pode apresentar um comportamento
oscilatorio com frequéncia predominante do dobro da frequéncia das oscilagoes de Bloch,
ou seja, w = 2F[28]. Esse dobramento foi posteriormente confirmado experimentalmente
utilizando dtomos bosonicos interagentes ultrafrios[33].

Motivados por esses resultados que contrapoem a fenomenologia ja estabelecida
nas pesquisas desse ramo da matéria condensada, investigaremos as oscilagoes de Bloch
sob influéncia de um elemento a mais no sistema: a interagao coulombiana nao-local, que
surge ao assumirmos que a blindagem no potencial eletronico é amortecida ao termos os
elétrons em sitios vizinhos.

Neste capitulo detalharemos o que sao as oscilacoes de Bloch a partir de uma
analise semi-classica resgatando o problema de elétrons independentes em uma rede de

Bloch — periddica e cristalina — unidimensional.
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Em seguida, reproduziremos resultados conhecidos na literatura a fim de analisar
as fenomenologias que surgem a partir dos elementos que sao objeto de nosso estudo
(interacao e campo dc e interacao nao-local) e de validar nosso cédigo computacional.

Resgataremos o dobramento da frequéncia causado pela interacao elétron-elétron
local na presenca de campo elétrico. Depois, observaremos a influéncia da interagao nao-
local em um sistema de baixa densidade cristalino sem campo elétrico aplicado. Por fim,
apresentaremos os nossos resultados sobre a influéncia da interacao nao-local no sistema

de baixa densidade sob a influéncia de campo elétrico externo constante.

4.1 Oscilagoes de Bloch

A funcao de onda eletronica é também influenciada pela agao de campo elétrico. E
conhecido na literatura que elétrons nao interagentes na presenca de um campo externo
apresentam um comportamento oscilatorio conhecido por oscilagoes de Bloch[2, 80, 81,
82, 83, 84, 85]. O campo elétrico faz com que a fun¢ao de onda fique localizada em uma
fracao da rede e que esse pacote eletronico se mova periodicamente, efeito denominado
localizagao dinamica.

Esses movimentos peridédicos do centréide do pacote de onda localizado sao as cha-
madas oscilacoes de Bloch. Possuem frequéncia igual a magnitude do campo aplicado
(w = F) e amplitudes diretamente e inversamente proporcionais a largura da banda dos
estados e ao campo elétrico, respectivamente. Esses resultados a principio foram mostra-
dos para redes cristalinas, mas também foram comprovados para cadeias com desordem
correlacionada de longo alcance[86].

As oscilacoes eletronicas de Bloch foram observadas pela primeira vez em super
redes semicondutoras[87, 88, 89]. Um fenomeno similar também foi obtido em redes bidi-
mensionais de guias de onda e super redes 6ticas baseadas em silicone poroso que apre-
sentaram oscilagoes sustentadas do campo eletromagnético, chamadas oscilagoes fotonicas
de Bloch[90]. A influéncia do campo elétrico em sistemas de baixa dimensionalidade tem
sido explorada em diferentes sistemas como transistores de filmes finos[91, 92|, estudos
sobre fotocondutividade[93] e o efeito Edelstein[94, 95].

Abaixo mostraremos um argumento semi-classico para induzir o comportamento
oscilatério do pacote de onda e suas caracteristicas comecando com o caso mais simples:

elétrons nao interagentes se movendo sob acao de nenhuma for¢a a nao ser a do meio
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cristalino. Nesse contexto, temos que

H = E/(k) (36)

e a equagao de Hamilton ﬁ = —0H/OF ao quantizarmos o momento, isto é, tomando

p= hk se torna
dp ~ OH  0E

i or T o (37)

)
= =0 (38)

o que nos diz que o vetor de onda k£ é uma constante. No entanto, se acrescentamos o

potencial V (7), temos

H = E(k)+V (7) (39)
logo
dpw OH 0 - .
W or T o Ey(k) + V("’)] (40)
;)
..ﬁa =~ (41)

Se V(7) é a energia potencial de um elétron sob influéncia de um campo ele-

trostatico, a expressao pode ser reescrita em termos do campo elétrico constante F

dk _
h— = —eF 42
g (42)
uma vez que a forga elétrica é conservativa, isto €, —VV = —¢F. Integrando a equacao

acima, concluimos que o vetor de onda varia linearmente com o tempo

(43)

Assim, vemos que o vetor de onda depende linearmente com o tempo. Vamos
analisar agora a dependéncia da energia em funcao do vetor de onda. Por simplicidade,

faremos a andlise para um sistema unidimensional.
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Como ja discutimos na secao 2.1.3, a energia de elétrons livres depende quadratica-
mente do vetor de onda, ou melhor, E = p*/2m. No entanto, a energia de elétrons em uma
rede periddica é bem diferente — periddica e limitada tanto superior quanto inferiormente.

No apéndice B calculamos que a energia dos elétrons de Bloch é periédica em k e
obedece a relagao F (k) = € — 2J cos (ka) (eq. 88). Por outro lado, a partir da equagao de
Hamilton 7 = 0H /0P, temos que

d 0H 10 - .
o 8_15 = Eﬁ» Ey(k) + V(T)] (44)
L 10E
== 45
o (45)

o que nos d4, para os elétrons de Bloch, v(k) = 2a.J sin (ka)/h. Note que essa expressao
¢ a mesma independentemente de termos um potencial V' (7) no sistema ou nao. O grafico
para representar a energia e a velocidade dos elétrons de Bloch tomando A =1 = J e

e = 0 é mostrado na figura 26.

Figura 26: (a) Energia e (b) velocidade para elétrons de Bloch em funcao do vetor de
onda k.
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Fonte: Autora, 2020.

Observamos que a primeira zona de Brillouin esta entre [—ma, wal, portanto o vetor
da rede reciproca ¢ K = 2 /ak. As fungdes sio periddicas, isto 6, E(k + 2r/a) = E(k) e

v(k+ 27 /a) = v(k). Como o vetor de onda varia linearmente com o tempo, a energia e a
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velocidade mantém o aspecto periédico de suas curvas em funcao do tempo.

F
E(t) =€ —2J cos (ako - %t)

2aJ F
v(t) = % sin (ak‘o — %t)

(46)

Dessa forma, o elétron atravessa o espaco reciproco linearmente com o aumento
do tempo até chegar em k = 27/a, onde sua energia e sua velocidade se repetem, sao
as mesmas do ponto £ = 0. Com o aumento do tempo a velocidade varia o sentido
do movimento do elétron periodicamente, pois ela ora é negativa e ora é positiva. Essa
mudanca na velocidade faz o centréide do elétron oscilar: se pensarmos na posicao do
elétron como a integral da velocidade, é facil perceber que a posicao do elétron sera

regida por uma funcao sinusoidal

(t) = / u(t)

. 2aJ cos (ak eaFt h o7
= _— Qa _— R
0 h 0 h eaF (47)

2J eaF

Lx(t) = — ko — —t
x(t) xo—i—eFCOS(ao 5 )
cuja frequéncial?,
eaF
= —— 48

w=-2F (18)

¢é proporcional a magnitude do campo elétrico continuo e a carga da particula ¢ = —e.

Além disso, da expressao 47 podemos ver que a amplitude das oscilagoes é dada por 2.J/eF,
mas sabemos que 2J é a largura da banda de energia dos elétrons de Bloch. Portanto, a

amplitude é diretamente proporcional a largura da banda e inversamente proporcional ao

13Qutra forma de calcular a frequéncia: ao assumirmos k(t = 0) = kg = —7/a, podemos falar que o
periodo, isto é, o tempo para o elétron sair de kg e chegar em k = 7/a, é dado por

h a a h
_
~ a eF
e, uma vez que a frequéncia é w = 27 /T, temos que w = —eaF/h.
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campo externo*?.

Esses resultados obtidos a partir de uma analise semi-classica, apesar de terem sido
observados experimentalmente[96, 97, 98, 99|, descrevem um sistema muito simplificado
que nao leva em consideracao elementos como impurezas da rede, vibracoes térmicas e
interacao entre elétrons. Em materiais reais, além da interacao dos elétrons com fonons,
com outros elétrons e com as imperfei¢oes, os elétrons também sofrem um grande nimero
de colisoes, o que suprime o fendomeno oscilatorio.

Na proxima secao abandonaremos a aproximacgao do elétron livre acrescentando a
interagao entre elétrons. Para isto, utilizaremos o modelo de duas particulas interagentes
e reproduziremos resultados ja conhecidos na literatura a fim de mostrar os efeitos da

interacao entre elétrons na oscilagao de Bloch.

4.2 Interacgao Elétron-Elétron e Campo Elétrico

O modelo de dois elétrons interagentes em rede unidimensional cristalina sob agao

de um campo elétrico, estatico e uniforme F' é descrito pelo hamiltoniano de Hubbard:

N N
H= Z Z (s + eFang)cl ¢, +U Z CILTchchcnl
n=1 s n=1 (49)

N
T T
LIy [CW)S% + c(n_l)scns}
n=1 s

sendo € a energia de acoplamento do elétron de spin s ao sitio n; e a carga do elétron; F' o
campo elétrico; a o espacamento da rede; n o operador posicao; U a interagao de natureza
coulombiana entre elétrons que ocupam o mesmo sitio n; e J o termo de hopping, isto é,
do elétron de spin s se mover do sitio n aos vizinhos n —1en + 1.

Claro e colaboradores mostraram a equivaléncia entre o sistema de dois elétrons
interagentes percorrendo uma cadeia unidimensional sob agao de campo elétrico constante

com o de um elétron movendo-se em uma rede bidimensional com uma superficie de

4 Também observamos esse resultado ao integrarmos a velocidade obtida em 45:

L1 0E(k) t10E (k) dt’ -
7(t) — 7(t) = = th’:/f 7 dk
®) ()/ohak o b 0k dk

o LICOREICO
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defeitos dividindo o espac¢o em dominios simétricos na diagonal ny = n; e o campo aplicado
¢ paralelo a essa linha[66].

A fim de observar a localizacdo dinamica induzida por um campo elétrico DC
externo aplicado paralelamente a cadeia unidimensional, vamos considerar como condigao
de contorno a cadeia aberta. No entanto, a condicao de contorno tem pouca influéncia nos
resultados numéricos porque o pacote de onda fica preso em uma regiao muito pequena
da cadeia, como veremos a seguir.

Aplicamos o hamiltoniano da equacao 49 na funcao de onda que deve satisfazer a
equagao de Schrodinger dependente do tempo. Expandimos a funcao de onda na repre-
sentacao de Wannier (eq. 26) e chegamos na seguinte relacao de recorréncia, obtida no

apendice G:

L d
thePnsin, () =Tnpmsr)in, (6) + Jn1), P01, (8) + iy Py (ne), (1)

+ Jtn-1), Py, (1), (8) + [en, + €0, +€aF (ng +1y) + Ubny ] Py, (1)

Com a finalidade de descrever o comportamento do pacote de onda em funcao do
tempo, expandimos em série de Taylor o operador evolu¢ao temporal I'(At) com ordem
lo = 20 e passo temporal At = 27% (eq. 31). Utilizando como condicao inicial um pacote
de onda gaussiano de largura ¢ = 1, posto inicialmente no centro com os elétrons distando
2dy um do outro, i.e., n{ = N/2 —dy e n) = N/2 + dj.

Caracterizamos o centréide (ng(t)) do elétron de spin s em fun¢ao do tempo ¢
(calculado através da equagao 34) e sua transformada de Fourier, que nos retorna o

centréide no dominio da frequéncia angular w, (ns(w)),

(1) = Flin(0)} = [ uat)ear (50)

calculada computacionalmente através do método Transformada de Fourier Rapida (FFT).
Para um sistema de N = 120 ions iguais e igualmente espagados de modo que tomamos
e =0e¢eJ =1, em unidades de e = h = a = 1, com os elétrons preparados a uma
distancia de 2dy = 20 um do outro. A figura 27 é obtida para dois valores de campo
elétrico F' = 0.50 que sao as duas primeiras linhas de gréaficos e F' = 0.75, que sao as duas

ultimas.
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Figura 27: Centréide e sua transformada de Fourier de cadeia cristalina com 120 ions
percorrida por dois elétrons com distancia inicial dy = 10 e diferentes interagoes U e
submetidos a campo elétrico constante F = 0.5, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2019.

Podemos observar que para elétrons que comecam muito afastados um do outro,
isto é, dy > o, a frequéncia angular do pacote eletronico se mantém w = F — mesmo
quando U = 4 — para os dois valores de campo elétrico. Isso mostra que a interagao elétron-
elétron nao tem influéncia nas oscilagoes de Bloch quando os elétrons estao inicialmente
afastados, pois os pacotes de onda de cada elétron permanecem presos em torno de sua
posicao inicial pelo campo elétrico e obedecem a frequéncia caracteristica w = eFa/h
dada pelo tratamento semicldssico[86].

Abaixo fizemos a mesma analise, mas com elétrons inicialmente dispostos no mesmo
sitio. Assim, com N = 120 sitios e dy = 0, obtivemos o centréide (n,(t)) e sua transfor-
mada de Fourier (n,(w)) para elétrons com interagao on-site U = 0 e 4 sob a¢ao de um
campo elétrico F' = 0.50 nos dois primeiros conjuntos de graficos e F' = 0.75, nos dois

ultimos.
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Figura 28: Centréide e sua transformada de Fourier de cadeia cristalina com 120 ions
percorrida por dois elétrons com distancia inicial dy = 0 e diferentes interacgoes U e a
campo elétrico constante F = 0.5 e 0.75, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2019.

Podemos observar que a auséncia de interacao, U = 0, proporciona um movimento
oscilatério do centrdide com frequéncia proporcional ao campo elétrico aplicado, (w = F).
Tal comportamento é corroborado pela andlise semi-classica apresentada na segao 4.1
(ver eq. 48). Ao colocarmos a interagdo U=4, nds observamos a largura de oscilagao
do centroide diminuindo e a frequéncia predominante de oscilacao sendo proporcional ao
dobro da frequéncia de oscilagdo para elétrons nao interagentes (w = 2F"). Esse resultado
revela uma nova perspectiva, uma vez que os resultados obtidos para sistemas de muitos
corpos prevé a interacao destruindo as oscilagoes de Bloch[78, 79, 34].

Além disso, a presenca de interacao faz com que a amplitude de oscila¢es diminua.
Essas duas caracteristicas sao observadas também para F' = 0.75, indicando uma gene-
ralidade nessas duas carateristicas na presenca de interacao. As amplitudes de oscilacao
para o campo maior (F' = 0.75) sao menores, obedecendo a relacao de proporcionalidade
inversa discutida no comego do capitulo, aferida da equacgao 47.

Para valores pequenos de interacao U foi discutido na secao 3.1 que as bandas
de estados ligados e nao ligados se sobrepoe, até que atingem um valor intermediario de
interacao, U =~ 4, quando os estados ligados estao na iminéncia de se separar comple-
tamente da banda de estados nao ligados. Nesse cenario, de U ~ 4, a probabilidade de
dupla ocupacao atinge seu maximo decaindo em seguida, quando os estados ligados estao

completamente separados e se afastando da banda principal.
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No ponto de maxima probabilidade de dupla ocupacao, U = 4, os elétrons tém
a coeréncia de hopping méxima e a componente da funcao de onda correspondente aos
estados ligados terd uma evolucao dinamica tipica de uma particula tinica composta por
um par de elétrons. Desse modo, o potencial elétrico efetivo local que serd sentido por
essa " particula” composta serd 2e Fan, explicando assim o dobramento da frequéncia ob-
servado, observado mais facilmente para interagoes intermediarias em que a probabilidade
de dupla ocupagao ¢é alta.

A fim de analisarmos o comportamento para interacoes mais fortes, desenhamos na
figura 29 os gréficos do centréide em funcao do tempo e de sua transformada de Fourier em
funcao da frequéncia agora para elétrons que estao inicialmente no mesmo sitio, dy = 0,

e sob acao de campo elétrico F' = 0.50.

Figura 29: Centréide e sua transformada de Fourier de cadeia cristalina com 120 ions
percorrida por dois elétrons com distancia inicial dy = 0 e diferentes interacoes U e
submetidos a campo elétrico constante F' = 0.5, com At =2"° e [y = 20.

Fonte: Autora, 2019.

Podemos observar que para valores de interacao elétron-elétron fortes (U = 10), a
frequéncia w = F' é re-amplificada. O dobramento da frequéncia, w = 2F', e a diminuigao
da amplitude das oscilacoes sao explicados pelos estados ligados provenientes da interacao
entre os elétrons que promovem um comportamento nao-monotonico da probabilidade de
dupla ocupacao em funcao do potencial da interacao U: para U = 0 ela é pequena,
pois os elétrons se estendem por toda a cadeia, como vimos na figura 32; para valores
intermediarios de interacao 3 < U < 6 ela é alta, pois a interagao promove o movimento

coerente dos elétrons que estao no mesmo sitio; e para valores fortes de interagao U > 7,
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ela diminui.

O que ocorre é que a interacao favorece o hopping coerente associado aos estados
ligados, mas seu carater repulsivo aumenta a largura do pacote de onda, o que faz com que
a probabilidade da dupla ocupacao diminua. Assim, para valores maiores de interacao, o
carater repulsivo da interacao prevalece e a frequéncia de Bloch w = F' é re-amplificada.

A modulacao observada no padrao oscilatério esta relacionado a pequena separagao
do pico em w = F. Essa separacao ¢ da ordem de J?/U para U grande e surge devido a
interacao entre os elétrons que gera uma frequéncia de oscilagao adicional da velocidade de
deriva de estados ligados[66]. Além disso, os estados ligados fazem com que a amplitude
de oscilagoes diminua quando ligada a interacao.

Usando atomos bosonicos ultrafrios de rubidio interagentes que se movem em tubos
desacoplados de uma rede 6tica unidimensional, o movimento coerente das duas particulas
foi experimentalmente observado, assim como o dobramento da frequéncia para valores

de interagao repulsiva intermedidrios[33].

4.3 Interagao Elétron-Elétron Nao-Local e Campo Elétrico

A interagao coulombiana restrita a elétrons que estao localizados no mesmo sitio é
uma idealizacao. O campo elétrico do elétron, como sabemos, diminui ao nos afastarmos
dele. Com isso, mesmo com a blindagem eletronica que ocorre quando os elétrons se aco-
plam a um ion, os potenciais de elétrons vizinhos perturbam essa blindagem, fazendo com
que os elétrons interajam. Dessa forma, para elétrons vizinhos, a blindagem é amortecida
e os elétrons interagem nao-localmente.

Nesta secao estudaremos os efeitos desse novo elemento, interacao nao-local, na
localizagao dinamica. Para isso, iniciamos reproduzindo os resultados ja existentes sobre
as propriedades da interacao nao-local em sistemas unidimensionais de dois elétrons. Em
seguida, apresentaremos os resultados para o nosso trabalho sobre a influéncia dessa

interacao em sistemas submetidos a campo elétrico constante.

4.3.1 Interagao Elétron-Elétron Nao-Local

Nesta secao vamos discutir o papel da interacao entre elétrons vizinhos na dinamica
do sistema de dois elétrons ao reproduzir o trabalho de Peixoto e Dias[100]. Nesse trabalho

eles mostraram que a interacao nao-local promove o surgimento de uma nova banda de
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estados ligados e um aumento da propagacao da funcao de onda eletronica, como veremos
mais adiante.

Quando um elétron se acopla a um ion, pode-se assumir que ha uma reorganizagao
da nuvem eletronica que fara o potencial elétrico deste elétron acoplado sofrer uma blin-
dagem. A interacao nao-local que apresentaremos nesta se¢ao surge ao assumirmos que a
blindagem no potencial eletronico é perturbada ao termos dois elétrons em sitios vizinhos.
Os elétrons ocupam o mesmo orbital de seus respectivos ions e passam a sentir a presenca
um do outro. Consideramos que a blindagem eletronica é amortecida e, assim, elétrons
vizinhos sentem uma interagao de magnitude V' = U/3.

O hamiltoniano que descreve este modelo é dado por

N N N
H = gz Zcibscns + JZ Z |:CJ(rn+1)scns + cznfl)scns] +U Z CILTCnTC;ruCni
n=1 s n=1 s n=1

N
T T
+V Z [CLTchc(thc(th + CLTCnTC(nfl)iC(n*UJ

n=1

(51)

sendo € a energia de ligacao do elétron de spin s ao sitio n; J o termo de hopping, isto

é, do elétron de spin s se mover do sitio n aos vizinhos n — 1 e n+1; e por fim U e V,
respectivamente, as interacoes de natureza coulombiana entre os elétrons que ocupam o
mesmo sitio n e que ocupam sitios vizinhos, isto é, |ny —n | = 1.

Diagonalizamos o hamiltoniano preenchido de acordo com a equagao 118 (obtida no
apéndice E ao aplicar o hamiltoniano da eq. 51 a equacgao de Schrodinger independente do
tempo 12) utilizando a sub-rotina SSYEVD da biblioteca LAPACK considerando um sistema
de N = 100 sitios de ions iguais, tomando como referencia o valor de energia de ligagao
do elétron ao sitio € = 0, e igualmente espacados com .J = 1 para valores de interacao
coulombiana on-site U = 4,12 e 14.

Calculamos a densidade de estados normalizada (DE) dada pela soma da quanti-
dade de estados em cada nivel de energia F/ como expoe a equagao 27 e fizemos os graficos
da figura 30 onde o preenchimento amarelo é referente ao caso de V' = 0 (discutido na
segao 3.1) e a linha roxa, ao caso de V' = U/3.

Para U = 4, podemos observar que a presenca de interacao nao-local causou um
alargamento das bandas da densidade de estados. Nao obstante, ao olhar as curvas para

U =12 e U = 14 vemos que esse alargamento ocorre na sub-banda de estados ligados uma
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Figura 30: Densidade de estados para rede cristalina com 100 sitios percorrida por dois
elétrons com diferentes valores de interacao U com e sem interacao nao-local V.
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Fonte: Autora, 2020.

vez que ao estarem completamente separadas, a banda principal continua com a largura
dada analiticamente na tabela 1 e apenas a sub-banda de estados ligados sofreu alteracao.
Além desse efeito, vemos em U = 4 um pico que sugere a criacao de uma nova sub-banda.
Para U = 12 vemos essa nova sub-banda se separando da banda principal e, em U = 14,
finalmente separada.

Essa nova sub-banda é referente ao novo elemento que adicionamos no sistema, a
interacao entre elétrons vizinhos, e estd relacionada a estados ligados. Nossos resultados
estao de acordo com a literatura [100] e os limites analiticos das sub-bandas foram calcu-

lados no apéndice F e estao na tabela 2: U < E <V + \/(U — V) + 16J2 para estados

ligados a interacao on-site e V< E <V 4 4.J? /V, & interagao nao-local.
Anteriormente falamos que a nova sub-banda que surgiu é referente a estados

ligados. A fim de demonstrar isso, fizemos o grafico da funcao correlacao dada por

(nrny), — (ng) (),
(), (ny),

onde (ny), é o centréide do estado [, que estd escrito na equacdo 34 e nos da a média

G = (52)

da posicao mais provavel (ng), do elétron de spin s no estado [, e a média das posigoes
simultaneas mais provaveis (nq4n,), para a dupla de elétrons no estado I. Note que se os
elétrons tém pouca influéncia na determinagéo de suas posicoes, (nyn;) =~ (n)(n,), logo
¢=0.

Na figura 31 podemos perceber que alguns estados pertencentes ao intervalo de

energia da nova sub-banda apresentam uma forte correlagao elétron-elétron, mostrando
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uma correlacao maior do que a dos estados nao ligados e, inclusive, muito semelhante a

da sub-banda de estados ligados que ja conheciamos, referentes a U.

Figura 31: Correlagao para rede cristalina com 100 sitios percorrida por dois elétrons com
diferentes valores de interagao U com e sem interagao nao-local V.
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Fonte: Autora, 2020.

Para estudar a evolucao temporal do pacote eletronico, resolvemos a equagao 119,
que ¢é obtida aplicando o hamiltoniano da equacao 51 na Schrédinger dependente do tempo
(vide apéndice E), a partir da expansao em série de Taylor do operador evolugao temporal
31 utilizando a ordem de expansao [y = 20. Consideramos, inicialmente, o pacote de onda
como uma gaussiana de largura o = 1 centrada em (N/2 — dy, N/2 + dj) descrito pela
equacao 32. Iniciamos com os elétrons no mesmo sitio, ou seja, dy = 0. Evoluimos o
sistema com N = 500 sitios e fizemos o grafico da amplitude de probabilidade do elétron
para tempo longo no plano formado pelas posicoes dos elétrons.

Ja discutimos anteriormente (se¢ao 3.1) que para U = 0 = V as duas particulas se
movem independentemente e preenchem isotropicamente o plano das posicoes dos elétrons.
Além disso, discutimos que presenca de interacao elétron-elétron on-site, U > 0, faz com
que as particulas fiquem correlacionadas, o que é visto no grafico com a amplitude de
onda concentrada na diagonal ny = n, isto é, quando os elétrons estao no mesmo sitio.

Os resultados da figura 32 sugerem que a interagao nao-local preserva essa carac-
teristica, mas aumenta a propagacao da onda eletronica. Podemos associar isso ao fato

fato de que a interagao entre elétrons vizinhos promove um alargamento da sub-banda
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Figura 32: Amplitude de probabilidade para N = 500 sitios em funcao das posicoes dos
elétrons ny x n; para diferentes valores de interacao U.
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Fonte: Autora, 2020.

de interacao on-site, bem como ao surgimento de uma nova sub-banda de estados ligados
relacionada a interacao nao-local.

Além disso, é possivel notar mudanca no comportamento da funcao de onda para
U = 14 e isso é devido ao fato de, na presenca de interagao elétron-elétron nao-local, os
elétrons ocuparem sitios vizinhos (primeiros e segundos vizinhos, ou seja, [ny —n| = 1,2)
quando sujeitos a interacoes fortes U > 10, diferentemente de quando V' = 0, em que essa
ocupacao ¢ praticamente inexistente pois os elétrons tendem a ocupar apenas os mesmos

sitios [100].

4.3.2 Interagao Nao-Local e Campo Elétrico

Nesta secao apresentaremos nossos resultados sobre a influéncia da interagao nao-
local, discutida na secao anterior, nas oscilagoes de Bloch — inéditos na literatura. Re-
solvemos o modelo de dois elétrons com interagao entre elétrons vizinhos em rede unidi-

mensional cristalina sob acao de um campo elétrico, estatico e uniforme F' é descrito pelo
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hamiltoniano de Hubbard estendido:

H = ZZ (es + eFang) c cn5+UZ Cp, Cny mcm

i T
tV Z [CILT Cny Clntr), St ), F CILT nt(n—1), “n=1), (53)

n=1

N
T T
LYY [C(nﬂ)scns + %_DS%]
n=1 s

sendo € a energia de acoplamento do elétron de spin s ao sitio n; e a carga do elétron;
F' o campo elétrico; a o espacamento da rede; n o operador posicao; U a interagao de
natureza coulombiana entre elétrons que ocupam o mesmo sitio n; J o termo de hopping,
isto é, do elétron de spin s se mover do sitio n aos vizinhos n —1en+1; e V o termo de
interacao elétron-elétron para quando os elétrons ocupam sitios vizinhos.
Semelhantemente a secao anterior, vamos considerar como condi¢ao de contorno
a cadeia aberta. Aplicando o hamiltoniano da equacao 53 na funcao de onda que deve
satisfazer a equacao de Schrédinger dependente do tempo, expandimos a funcao de onda
na representagdo de Wannier (eq. 26) e chegamos na seguinte relagdo de recorréncia,

calculada no apéndice H:

d
"h%@mm = Jn Pnt1) g T Jn-1),Pn-1),n, F Iny Pny(n1), T Jn-1), Pny,(n-1),
+ [enT + €n, +eFa(ng +ny) + UénT,nJ Prym, (54)

+V [6n¢ (n+1), Py, (n+1), +5n¢ (n—1), Prp,(n— 1)$]

Para acompanhar a evolucao temporal do pacote de onda eletronico expandimos em
série de Taylor o operador evolucao temporal I'(At) com ordem [y = 20 e passo temporal
At = 272 (eq. 31). Utilizando como condicao inicial um pacote de onda gaussiano de
largura ¢ = 1, posto inicialmente no centro da rede, com os elétrons distando 2dy um do
outro, i.e., n{ = N/2 —dy e n = N/2 + dy.

Caracterizamos o centréide (ng(t)) do elétron de spin s em funcdo do tempo ¢
(calculado através da equacao 34) e sua transformada de Fourier, que nos retorna o
centréide no dominio da frequéncia angular w, (ns(w)), calculada computacionalmente

através do método Transformada de Fourier Répida (FFT).
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Figura 33: Transformada de Fourier do centrdide de cadeia cristalina com 120 ions
percorrida por dois elétrons com distancia inicial dy = 10 e diferentes interagoes U e a
campo elétrico constante F = 0.50 e 0.75, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Assim como o que aconteceu na se¢ao anterior, quando os elétrons sao inicialmente
colocados a uma distancia maior do que a largura do pacote (dy > o), os estados ligados
nao sao favorecidos porque nao existem sobreposicao dos pacotes de onda eletronicos
dos elétrons. Com isso, o0 movimento coerente provindo dos estados ligados, oriundos da
interagao entre elétrons que ocupam tanto o mesmo sitio quanto sitios vizinhos, é vencido
pelo movimento independente dos elétrons dos estados nao ligados. Dessa forma, temos
que a oscilacao de Bloch é mantida para qualquer valor de interacao, como vemos na
figura 33.

Calculamos o centréide para dy = 0 e N = 200 na figura 34. Como esperado, ele
apresenta uma diminuicao na amplitude de oscilagoes por conta da influéncia dos estados
ligados. No entanto, notamos que ela nao diminui de U = 4 para U = 10, indicando
que existe uma tendéncia dos estados nao-ligados predominarem nessa regiao. Contudo,
em U = 14 ela diminui muito, o que indica que nessa regiao os estados ligados voltam
a ter maior influéncia sobre o sistema, o que nao foi observado na se¢do anterior (sec.
4.2). Além disso, conforme esperado da relagdo encontrada no inicio do capitulo para a
amplitude (eq. 47), vemos que o aumento do campo elétrico causa uma diminuigao das

amplitudes.
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Figura 34: Centréide de cadeia cristalina com 200 ions percorrida por dois elétrons com
distancia inicial dy = 0 e diferentes interagoes U e a campo elétrico constante F' = 0.50 e
0.75, com At =279 e [y = 20.
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O centréide no espectro das frequéncias na figura 35 a seguir é obtido para dois
valores de campo elétrico: F' = 0.50 que estd na primeira coluna do grafico, e F' = 0.75, na
segunda. Nesta figura temos um sistema de N = 200 ions iguais e igualmente espagados
de modo que tomamos € = 0 e J = 1. Consideramos também e=h=a=1eV =U/3,
com os elétrons preparados inicialmente no mesmo sitio (dy = 0).

Vemos que, diferentemente do que aconteceu na figura 29 da segao anterior, para
V = 0, o dobramento das oscilagoes de Bloch se mantém predominante mesmo para
interacoes mais fortes. Além disso, observamos maior ruido no espectro das frequéncias.
Os batimentos sao causados pela competicao de trés tendéncias do sistema: frequéncia
associada ao movimento coerente de elétrons que estao no mesmo sitio, ao movimento

coerente de elétrons que estao em sitios vizinhos e o movimento independente dos elétrons.
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Figura 35: Transformada de Fourier do centrdide de cadeia cristalina com 200 ions
percorrida por dois elétrons com distancia inicial dy = 0 e diferentes interacgoes U e a
campo elétrico constante F = 0.50 e 0.75, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Em um valor de interagao intermedidrio-alto (U = 8), vemos que um pico préximo
a frequéncia de Bloch (deslocado em 2/3 da frequéncia de Bloch) supera a oscilagao
dobrada, apesar de nao ser uma grande diferenca. Esse comportamento nos faz intuir
que a competicao entre os estados ligados e nao ligados apresente um comportamento
nao-monotonico que favorece os estados ligados para valores de interacao intermediarios
iniciais, desfavorece depois para uma faixa de valores intermediarios-altos e, por fim,
favorece para valores altos.

Vale ressaltar que os picos de frequéncia em U = 8 estao associados ao movi-
mento coerente (dobro da frequéncia de Bloch para um elétron), movimento independente
(frequéncia de Bloch para um elétron) e efeitos de interferéncia, causados pela competicao
entre os trés diferentes estados acima citados. Ha também possiveis limitagoes associa-
das a aplicagao da Transformada de Fourier, uma vez que o regime investigado pode nao
apresentar um carater suficientemente estacionario.

Para melhor analisar essa competicao entre os estados nao ligados e ligados (cor-
respondentes a elétrons vizinhos e a elétrons no mesmo sitio), calculamos a média da

probabilidade de dupla ocupacao
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PDO(t) = Y lpnm (I, (55)

ng,my
np=ny

e da probabilidade de ocupacao de primeiros e segundos vizinhos

POWV(t) = 3 [puym, ()

ny,ny
ny=ny+1

POV(t) = Y |upn, ()

np,ny
ny=mny 12

(56)

para um tempo muito longo em fungao da interacao entre os elétrons U na figura 77. A
fim de comparar, colocamos a curva amarela para V' = 0. Nos dois casos, temos N = 200
sitios e campo externo F' = 0.50.

Figura 36: Média da probabilidade de dupla ocupagao, ocupacao de primeiros e segundos

vizinhos para tempo longo de cadeia cristalina com 200 ions percorrida por dois elétrons

sem (V =0) e com (V =U/3) interagao nao-local com distancia inicial dy = 0 em funcgao da
interacdo U e a campo elétrico constante F = 0.50, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Vemos que, para valores iniciais de interacao, a probabilidade de dupla ocupacao
aumenta, atingindo seu pico em valores intermedidrios, U = 4, e em seguida as chances dos
elétrons ocuparem o mesmo sitio diminuem. Esse comportamento é bem semelhante tanto
na presenca quanto na auséncia de interagao nao-local e, para o caso de V = 0, explica
o porqué do dobramento da frequéncia para U = 4 e a re-amplificacao das oscilagoes de
Bloch para U = 10 vistos na secao anterior. As curvas sao semelhantes, mas a curva
verde (para V = U/3) é levemente maior do que a curva para V = 0, entao a interacao

nao-local promove aumento na probabilidade dos elétrons andarem juntos para interagoes
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intermedidrias-altas e altas (U > 5).

A probabilidade de ocupacao de primeiros vizinhos, no entanto, mostra uma grande
diferenca no comportamento das curvas. Na auséncia de interacao nao-local, a probabi-
lidade de estarem em sitios vizinhos diminui com o aumento da interacao. No entanto,
quando os elétrons interagem nao-localmente o comportamento apresenta maior probabi-
lidade de modo geral e, principalmente, em valores fortes de interagao (U > 10).

Portanto o movimento coerente dos elétrons promovido pelos estados ligados re-
lacionados a ocupacao de primeiros vizinhos é responsavel pela sustentacao da predo-
minancia do dobramento da frequéncia de Bloch para valores altos de interagao, vista no
nosso grafico em U = 14. Nao obstante, a probabilidade de elétrons vizinhos diminui
para interagdes intermedidrias-altas (5 < U < 10) explicando o porqué de, para U = 8, a
frequéncia de Bloch conseguir superar a frequéncia dobrada.

A probabilidade de ocupacao de segundos vizinhos, por sua vez, nao revela um
comportamento muito diferente entre os sistemas até valores de interagao fortes (U > 10).
Nesse regime a interacao nao-local se mostra menos favoravel a ocupacao de segundos
vizinhos pelos elétrons, o que é resultado do grande aumento na probabilidade de ocupagao
de primeiros vizinhos.

Para analisarmos a influéncia da largura inicial dos pacotes eletronicos na dinamica
do sistema fizemos a média das probabilidades de dupla ocupacao e de ocupacao de
primeiros e segundos vizinhos para um tempo longo em funcao da interacao para diferentes
larguras ¢ na figura 37. Usamos uma cadeia de N = 200 sitios, com campo elétrico

constante ' = 0.50 e interagao nao-local V = U/3.
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Figura 37: Média da probabilidade de dupla ocupagao, de ocupacao de primeiros e
segundos vizinhos para tempo longo de cadeia cristalina com 200 ions percorrida por dois
elétrons para diferentes larguras de pacotes iniciais ¢ com distancia inicial dy =0 em
fungao da interagao U e a campo elétrico constante I = 0.50, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Para ¢ = 0 os dois elétrons estao inteiramente localizados no sitio central, pois
dy = 0. Quando U = 0, os elétrons se movem independentemente apesar de ficarem
presos em um segmento finito por causa do campo externo constate. Portanto, para um
tempo longo a probabilidade de dupla ocupacgao se torna pequena.

Conforme a interacao é ligada, o surgimento dos estados ligados correlaciona a
dinamica dos elétrons. Para interacoes fortes, o estado inicial é majoritariamente super-
posto a estados ligados e, portanto, a probabilidade de dupla ocupacao é aproximadamente
1. Isso significa que os elétrons se comportam como uma tnica particula executando hop-
ping coerente. Observamos esse mesmo comportamento também para o = 0.25, que é
uma largura bem pequena.

Nos casos em que o pacote possui uma largura o > 0.5, a <PDO> nao mais tende
a 1 para valores de interagao fortes e observamos uma dependéncia nao-monotonica da
probabilidade de dupla ocupacao em funcao da interagao coulombiana. Isso se deve ao
fato de que as contribuicoes da superposicao do pacotes de onda com estados ligados e nao-
ligados possuem diferentes tendéncias: enquanto que a interacao favorece o movimento
coerente associado aos estados ligados, seu carater repulsivo alarga o pacote de onda. Os
pacotes eletronicos do tipo delta possuem uma condi¢ao inicial que favorece a existéncia
dos estados ligados.

Sabemos que a interacao entre elétrons correspondente a <PDO> maxima repre-

senta também a situagao fisica de maxima coeréncia entre os elétrons. Esse méaximo, assim
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como a interagao coulombiana caracteristica, sao fungoes decrescentes com a largura ini-
cial do pacote. Como ja explicado anteriormente, a componente do pacote eletronico
correspondente aos estados ligados vai ter uma evolugao dinamica tipica de uma unica
particula composta de um par de elétrons de modo que o potencial elétrico efetivo sen-
tido por essa particula composta sera 2eFan, explicando o dobramento da frequéncia.
Esse efeito se torna mais pronunciado para valores de acoplamentos que produzem dupla
ocupacao maxima, que possui uma dependéncia com a largura do pacote inicial: quanto
maior a largura do pacote eletronico em ¢t = 0, menor o valor de interacao onde ocorre o
dobramento da frequéncia.

A média da probabilidade de ocupagao de primeiros vizinhos para um tempo longo
nos mostra, novamente, que as condicoes iniciais do pacote de largura ¢ = 0.00 e 0 = 0.25
possuem um comportamento bem diferente de quando o > 0.50. A <PO1V> é bem
pequena e tende a zero para valores de interagao altos. Por outro lado, quando temos
uma largura inicial dos pacotes significativa, vemos que o aumento da largura leva ao
aumento da probabilidade de ocupacao de primeiros vizinhos até chegar em ¢ = 1, que
é a largura de maxima <PO1V>. A partir dessa largura, a amplitude da <PO1V> se
torna uma funcao decrescente com ¢, mas maior do que para o < 0.25.

Na probabilidade de ocupagao de segundos vizinhos para um tempo longo obser-
vamos a mesma dependéncia nao-monotonica da probabilidade em funcao da largura do
pacote: para larguras ¢ < 1, a <PO2V> cresce. Aqui, no entanto, alcanca o méaximo
para ¢ = 2, voltando a decrescer com o aumento de o. Podemos notar, tanto no grafico
para <PO1V> quanto para <PO2V> que suas curvas para ¢ = 2,3 e 4 possuem com-
portamentos semelhantes, enquanto que as curvas da <PO2V> para ¢ = 0.5,0.75 e 1
possuem outra tendéncia.

Na figura 38 temos o comparativo para diferentes valores de interacao nao-local
das médias das probabilidades de dupla ocupagao e de ocupacao de primeiros e segundos
vizinhos para um tempo longo. Fizemos o grafico para uma cadeia de N = 200 fons,

distancia inicial dy = 0, campo elétrico constante F' = 0.50, com At = 279 e [, = 20.
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Figura 38: Média da probabilidade de dupla ocupagao, de ocupacao de primeiros e
segundos vizinhos para tempo longo de cadeia cristalina com 200 ions percorrida por dois
elétrons para diferentes valores de interagao nao-local com distéancia inicial dy = 0 em
funcao da interagao U e a campo elétrico constante I = 0.50, com At =279 e [y = 20.
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Fonte: Autora, 2020.

Podemos observar que quanto maior o termo de interagao nao-local, maior a proba-
bilidade de dupla ocupacao média. Esse comportamento é explicado pelo fato da largura
da sub-banda de estados ligados referente a dupla ocupagao (a interagao local), ser dire-
tamente proporcional a V' (vide tabela 2), isto é, aumentar a interagao nao-local aumenta
a largura da banda de estados ligados que promovem a dupla ocupacao.

Por outro lado, quanto menor o termo nao-local (mas V' # (), maior sua probabi-
lidade de ocupagao de primeiros vizinhos. Isso se deve ao fato de que, se lembrarmos da
tabela 2, a largura da sub-banda de estados ligados referentes a interacao entre vizinhos é
inversamente proporcional & magnitude da interagao V (4.J2/V), portanto quanto menor
a interacao nao-local, mais larga é a sub-banda de estados ligados referentes a interacao
nao-local, o que vai favorecer os estados de ocupagao de primeiros vizinhos.

Nos dois casos anteriores, vimos que as probabilidades para o caso sem interacao
nao-local é menor do que quando a interagao entre vizinhos esta presente. Isso se deve ao
fato de que este tltimo termo alarga a sub-banda de estados ligados referente a interagao
local e, além disso, cria uma sub-banda de estados ligados. No entanto, na média da
probabilidade de ocupacao de segundos vizinhos vemos o comportamento contrario. Ape-
sar de nao diferirem muito, a curva sem interacao nao-local é maior, principalmente para
valores de interacao maiores. Os estados ligados favorecem o movimento coerente dos
elétrons: a interacao on-site favorece a dupla ocupacao eletronica, enquanto a interacao
de primeiros vizinhos favorece ocupagao predominantemente em sitios vizinhos. Gragas

a relevante contribuigao oriunda dos estados ligados, observamos a (PO2V') do caso com
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interagao de primeiros vizinhos muito menor que o caso em que V # 0.
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5 CONCLUSAO

Neste trabalho investigamos sistemas de dois elétrons interagentes de spins opostos,
distinguiveis espacialmente em cadeias unidimensionais. O grande interesse nesse modelo é
estimulado pela possibilidade tanto de comportamento metalico em sistema bidimensional
desordenado com forte correlacao entre os elétrons, contrastando com a previsao da teoria
de escala da localizacao, quanto de dobramento da frequéncia das oscilagoes de Bloch,
contrastando com resultados de muitos corpos.

Utilizando as linguagens FORTRAN e C, aplicamos os métodos de diagonalizagao de
matriz através da biblioteca BLAS (e LAPACK); de Runge-Kutta de 4* ordem; de expansao
em série de Taylor do operador evolucao temporal; e de autoexpansao da cadeia para
resolver a equacao de Schrodinger independente e dependente do tempo utilizando as
relacoes de recorréncia obtidas nos apéndices.

A fim de caracterizar o sistema, calculamos a densidade de estados, a participacao,
a distancia, a correlagao, a extensao espacial, a amplitude da fun¢ao de onda e a proba-
bilidade de dupla ocupacao e de ocupacao de primeiros e segundos vizinhos.

Verificamos nossos codigos computacionais reproduzindo, inicialmente, resultados
j& existentes para o caso cristalino[34]. Assim como previsto na literatura, a densidade de
estados mostra o surgimento da sub-banda de estados ligados e a extensao espacial, um
comportamento balistico do pacote de onda tanto para o caso sem interacao quanto para
todos os valores de interacao entre elétrons.

A fim de estudar a influéncia dos estados ligados na localizacao de Anderson, repro-
duzimos o caso com desordem composicional[21]. Validamos o nosso codigo computacional
ao observar que a funcao de onda nao mais se estende balisticamente com o tempo e que
surge o carater nao monotonico na localizacao de Anderson em relagao a interacao entre
os elétrons presente na literatura.

Nossos resultados investigando a influéncia da interacao elétron-elétron na loca-
lizagao de Anderson oriunda da desordem estrutural[27], isto é, de uma cadeia composta
por ions que estao espacados diferentemente entre si, mostraram a mesma influéncia nao
monotonica da localizagdo de Anderson. FEsse comportamento surge em fung¢ao da in-
teracao coulombiana que, ao prepararmos os estados no mesmo sitio, favorece o acesso
do sistema aos estados ligados que promovem o movimento coerente das particulas que

é, para valores de interacao intermediarios e fortes, restringido pela grande diferenca de
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energia entre os estados ligados e nao ligados, sugerindo que este é um carater global em
relacao a desordem.

Reproduzimos também o caso de dois elétrons sob acao de campo elétrico constante
[28], em que mostramos o dobramento da frequéncia que ocorre em virtude dos estados
ligados que promovem uma alta probabilidade de dupla ocupagao dos elétrons para valores
de interacao pequenos e intermediarios, conforme o a literatura, mostrando que um sistema
de baixa densidade eletronica na presenca de campo elétrico pode apresentar uma nova
fenomenologia para as oscilagoes de Bloch diferente do que se observou até entao para
sistemas de muitos corpos onde a interacao destréi o comportamento oscilatério da fungao
de onda.

Também validamos nosso cédigo computacional ao reproduzir o caso de interacao
nao-local em rede cristalina[100] que tem origem no amortecimento da blindagem eletronica
para elétrons que estao em sitios vizinhos. Resgatamos o surgimento de uma nova sub-
banda de estados ligados devido a interagao nao-local que suscita o aumento da probabi-
lidade de ocupacgao de primeiros vizinhos observado no artigo de referéncia.

Por fim, nossos resultados sobre a influéncia da interacao nao-local nas oscila¢oes
de Bloch revelaram a possibilidade de conservar o dobramento da frequéncia de Bloch para
valores de interacao intermediarios e altos, diferindo do caso reproduzido sem interagao
nao-local que apresenta o dobramento apenas para valores pequenos de interacao. Este
fenomeno ¢é causado pela sub-banda de estados ligados relacionada a interacao amortecida
que aumenta a probabilidade de ocupacao de primeiros vizinhos para valores de interagoes
maiores.

Futuramente pretendemos dar continuidade ao nosso estudo de dois elétrons in-
teragentes nao-localmente na presenca de campo externo investigando outros valores de
interacao amortecida e outros valores de distancia inicial dos elétrons dy a fim de carac-

terizar melhor a fenomenologia encontrada.
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APENDICE A — PROVA DO TEOREMA DE BLOCH

Vamos fazer uma demonstracao do teorema de Bloch. Para isso definimos que
para cada vetor da rede de Bravais R o operador translacao Tk atuando em qualquer
funcao f(7) desloca o argumento e, R: Trf(7) = f(F+ R). Uma vez que o hamiltoniano

é periodico, temos

TrHY = H(F + R)¢(F + R) (57)
= H(7)$(7 + R) (58)
= HTry (59)

que é valido para toda funcao 1, logo o operador Tg e o hamiltoniano comutam:

TrH = HT (60)

Além disso, a ordem ao aplicar duas translagoes sucessivas nao importa, uma vez

que para qualquer v vale o seguinte

TRTR/w(F) = TR/TRwO#) (61)
=y(i+ R+ R) (62)
portanto,
TRTR’ = TR’TR (63)
= Tryr (64)

Das relagoes das equagoes (60) e (64) sabemos que Tg, para todos os vetores da
rede de Bravais, e o hamiltoniano formam um conjunto de operadores comutadores. Pelo
teorema fundamental da mecanica quantica, os autoestados do hamiltoniano podem ser

escolhidos para serem simultaneamente de todos os Tg:

Hy = E (65)

Trip = c(R)¢ (66)
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Os autovalores ¢(R) sao relacionados pela condi¢ao em (64):

TrTrp = c(R) Tt = ¢(R)e(R) (67)
TrpTr =Tg, gt = c(B+ ) (68)

assim, eles tém que satisfazer
«(R+ R) = c¢(R)c(R') (69)

Deixemos @; serem os trés vetores primitivos da rede de Bravais, de modo que o

vetor da rede é escrito por R = nyd; + nads + nsds. Podemos escrever ¢(d;) na forma

c(d;) = ™ (70)

escolhendo adequadamente x;. Para aplicagoes sucessivas de (69), vem

¢(R) = c(nydy + nady + nsds) (71)
= c(n1dy)c(nqds)c(nsds) (72)
= c(dy)" c(dy)"c(ds)"™ (73)
_ 2minim 2mingws 2minges (74)
_ 2ri(ni@+nazatnams) (75)

e, uma vez que k = x1by + w20y + x3b3 € que b; sao os vetores da rede reciproca que

satisfazem b; - @; = 27,5, a equacdo (75) é equivalente a

o(R) = eiF (76)

Assim, mostramos que podemos escolher os autoestados ¢ do hamiltoniano H tal

—

que, para qualquer vetor da rede de Bravais R,

Trtp = (7 + R) (77)
= c(R)y (78)
= ey (79)
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APENDICE B — DEMONSTRAGCAO DO INTERVALO DE

ENERGIA DO MODELO DE BLOCH

Mostraremos analiticamente o intervalo permitido de energia do elétron a partir

da equacao de Schrodinger:

H[y(7, 1)) = E (7 o)) (80)

e o principio da decomposi¢ao espectral para um tempo fixado ¢y qualquer (caso esta-
ciodrio), nos permite decompor a fun¢ao de onda |1(7,ty)) como combinagao linear dos

orbitais atomicos |n) usando a representacao de Wannier:

(7, t0)) = D enln) (81)

de modo que

HY guln) = EY ¢uln) (82)

O hamiltoniano que usamos para descrever a interagao de um elétron em uma rede

unidimensional de atomos é

H=Y euln)(nl =Y (In) (n+1|+|n) {n—1]) (83)

onde ¢, é a energia de acoplamento do elétron no sitio n e J é a energia de hopping para
primeiros vizinhos. Como estamos tratando do caso cristalino, os sitios sao igualmente
espagados, portanto a energia de hopping ¢ igual para toda a cadeia.

Substituindo o hamiltoniano da eq. 83 na equacao 82, temos

[Zen n) (nl = 73" (In) (n+ 1] + n) (n — 1|>] S ew ) =EY g |n)

= EZ Pn’ |n,>

(84)

[Z enspw |0} (nln') = T Y (pwr [0) (n+ 1[n') + o [0) {n = 1|n"))

n,n’ n,n’
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como { |n) } é um conjunto de vetores ortonormais,

<n|n/> = 5n,n’ (85)

entdo, aplicando (1|, temos a relagdo de recorréncia

Z €nn 1) Onr — JZ (on 1) G100 + P ) Gpm1) | = EZ Pn In)

n,n’ n,n’

Y e () = Iy @l (fnrr (W) + pny (0'0) = B @i (0']n) 6)

Y epnpn—J Y on (a1t ea1) =ED_ phpn

n

n,n’

€EnPn — J ((pn+1 + ¢n71> = ESOn

Considerando a cadeia cristalina, a energia potencial de acoplamento é a mesma

para todo sitio, entao vamos tomar como referéncia ¢, = €. Logo,

EQOn - ﬂPn - J (Spn—f—l + (;On—1> (87)

Lembrando que podemos escrever as fungoes de Bloch como uma série de Fourier,

uma vez que estas sao periédicas no espaco reciproco k. Assim, vamos expressar as

ikna

amplitudes na forma ¢,, = @oe***, onde a é o vetor unitario da rede,

Egpoeikna _ Egpoeikna —J (gooeik‘(n+1)a + (poeik(nq)a)

Egpoeikna _ €Q00€“ma _ J(,O(]@ikna (6ika 4 e—ika)
E=¢—J (™ +e ) (88)
E =¢e— J(2coska)

E=¢—2Jcoska

Portanto, as energias permitidas estao dentro do intervalo e — 2J < F < e+ 2J
assim, a banda de energia é deslocada pela energia de acoplamento do elétron € e sua

largura 4J depende do termo de hopping.
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APENDICE C — DEMONSTRAGCAO DA RELAGAO DE

RECORRENCIA DO HAMILTONIANO ANDERSON-HUBBARD

Vamos atuar o hamiltoniano de Anderson-Hubbard, dado pela equagao 25

=z

=22 e, %ﬁZZJ s e+l .

S

+U Z C,TwcmcjucnL

n=1

na fungao de onda eletronica |1):

Hly) = ZZER ChyCns |1) +ZZJ [ (n+1),Cns +C(n 1, Cns | 1)

+ U Z nTCnTCnJ,an W>

(89)

Uma vez que estamos estamos considerando os elétrons com spins opostos e dis-

tinguiveis espacialmente, podemos expandir a funcao de onda na representacao de Wannier

(eq. 26)

Z Pry, m t) [n,my)

tal que, para o primeiro termo do lado direito da equacao

N
Hild) =) ) enchcn V)

n=1 s

N
= Z €n, (cLTch + C,T%cm> Z Onpmy 14, 11)

n=1 n4,my

X (90)

= Z P, Zens (cLTch - clucm> Int, ny)

g,y n=1
= Z Prgn, (EM + em) Ingny),

nymy
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o segundo termo é

N
Falt) = 3 3 i [+ ] 1

{ t {
- Z I [ Cln+1), 1 + Cn—1),Cnt + Cln+1), 1 + C(n—l)icnli| Z Pngny [nt,my)

n4,n

T T T
Z Prgny Z I [ n+1), Eny + Cln—1), + C(n+1), Cm1 + C(nfl)icni} Int, ny)

— Z Onpom, [Jm (n+ 1)T,n¢> + Jn-1), (n— 1)T,n¢>
ny,ny
+ J”i ny, (n + 1)J,> + J(”_l)i, ny, (’I”L — 1)J’>i|
(91)
e, finalmente, o terceiro termo é
N
Hj W> = UZ CLTQHCI%CTQ ’w>
= UZ CnTCnT nicni Z SDTLTJU ’nT7 ni>
. (92)
= Z QpnT,ni Z CnTCn¢Cn¢ |nT7n¢>
nT,n‘L n=1
= Z g, Ulngny Int, ny)
ny,ng
Dessa forma, temos que
HIE) =Y @niny [ |(n + 1)T,n¢> + T, ((n —1),, n¢> + o, | G+ 1)¢>

nT,nJ,

—|-J(n_1)¢

ny, (n — 1)¢> + (€n, + €n, + Uy, ) It nQ]

e o valor esperado (¢|H|y) é calculado:

(n + 1)T , n¢> + J(n_l)T

(YIH[) = Z Z ‘anm@;;,ni <n’T,ni| [J”T (n— 1)T,n¢>

ng,mny n’T,ni

+Jn, |1, (0 A+ 1)¢> + J(n,l)i ‘nT, (n— 1)¢> + (EnT + €n, + U‘Smm) |nT,n¢>]

de modo que obtemos
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<’¢’H’¢> = Z SOZT,nL |:']n¢ Sp(n+1)T,n¢ + J(nfl)ﬁp(nfl)mm, + JnﬁOnT,(nJrl)i
i (93)

1), Pny (n-1), T (€nr + €n, + Udpyn,) wnrm]

Assim, uma vez que temos a equagao de Schrodinger independente do tempo (eq.
12), podemos calcular seu valor esperado (¥|H|vy) = (¢|E|Y), escrevendo a fungao de

onda na representacao de Wannier

leW} B Z Z QOnT, ’9071? ny <nT,n¢{nT,n¢>

ne,my n n

_ *
=F z : (10n¢,n¢90n'r:n¢7

ng,Mmy

(94)

temos

E Z QOnT nl@RT ny Z (’DTLT ny [JnT(zD(n-i-l)TJu + Jn 1) F(n—1)4,ny + Jnﬁpnm(n-i-l)l
4,1 nymy (95)

+<](n—1)¢§0n¢,(n—1)¢ + (GnT + €n, + UénT,nl) ¢n¢,nii|

que nos da a relacao de recorréncia para o caso estatico:

ESDnT,nL - JnT(p(n—H)T,ni + J(n—l)Tgp(n—l)Tmi + JnﬁDnT,(n—H)i + J(n—l)l(pn¢,(n—1)l (96)

+ (€ny + €0, + Udniin,) Pnpn,
Semelhantemete o valor esperado para a equacao de Schrodinger dependente do

tempo (eq. 29), (V| zh |w> (Y|H 1), nos fornece a relagao de recorréncia para o caso

dinamico

L d
Zh%@n:wu = Jnﬁp(n+1)¢,n¢ + J(nfl)ﬁp(nfl)?,ni + JnﬁOnT,(ﬂﬁl)L + J(nfl)igpnlr,(nfl)i (97)

+ (enT +€ny, + U(SnT,m) Prg,nyg
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APENDICE D — DEMONSTRAGAO DO INTERVALO DE

ENERGIA DO MODELO DE HUBBARD

No apéndice anterior chegamos em uma expressao para a equacao de Schrodinger
apos aplicar o hamiltoniano de Hubbard (equagao 96). Consideraremos o caso cristalino,

de modo que ey = e =€ee J,, = J

Epnin, =J [%0(n+1>m T Om-1)ym;, + Prp ), T Png(n-1),

(98)
+ (2 + U(;”Tm) Pnyny
Assumimos a transformagcao de coordenadas do centro de massa
Prrmny = eik(nT-Hu)a(b (nT - ni) (99)

e substituimos na equacgao acima para obter

Ee*mtn)ag (ny —ny) =7 [eik(mﬂ+m)a¢ (n+1 —ny) +eHmmmag (g — 1 — )
+€ik(n¢+n¢+1)a¢ (nT —ny — 1) + eik<”T+”i_1)a¢ (nT —ny + 1)

+ (26 + UénTm) Gik(nT—i_nl)agﬁ (TLT — ni)

sendo a distancia entre os elétrons r = ny — n; e dividindo a equagao pro eik<"T+"¢),
temos
E¢(r)=J[e*¢ (r+1) + e ™o (r —1) + ™ (r — 1) + e ¢ (r + 1)]

+ (2¢ +Ubro) ¢ (1)

(100)

E¢(r)y=J [(eika + e_ik“) o(r+1)+ (e‘ik“ + eik“) o (r— 1)] + (2e +Ub,p) ¢ (1)
= J (" + eV B (r + 1) + 6 (r = D] + (2 + Ubro) 6 (1) (101)
=2Jcos(ka)[p(r+1)+é(r—1)] 4 (2e +Udo) ¢ (r)

Na auséncia de interacao, U = 0, podemos assumir ¢ (1) = €**"® e obtemos a banda

de energia referente aos estados nao-ligados
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Eeizra — 9.7 cos (k&) [eiz(rJrl)a + eiz(rfl)a] + 2€eizr‘a
= 2.J cos (ka)e™™ (eiz“ + 6_”“) + 2eetre (102)

= 4.J cos (ka) cos (za)e”™ + 2ee*"

2ra

dividindo a equagao acima pelo fator e
E = 4J cos (ka) cos (za) + 2¢ (103)

de modo que as energias dos estados nao-ligados estao dentro do intervalo 2¢ — 4J <
E < 2e¢+ 4J. Semelhantemente ao caso de um elétron discutido no apéndice 5, vemos
que a banda ¢é deslocada em 2¢ pela energia de acoplamento elétron-ion e sua largura é
determinada pela energia de movimento do elétron para os primeiros vizinhos 8.J, que é
duas vezes a largura do intervalo para o caso de um elétron, ou seja, soma a contribuicao
do hopping dos dois elétrons.

A fim de obtermos o intervalo de energia dos estados ligados, voltamos com a

equacao 101 parar =0

E¢(r) =2Jcos (ka) [ (r+ 1)+ ¢ (r—1)]+ (2e + Ub,p) ¢ ()
[0 (1) + ¢ (=1)] + (2e + Udro) ¢ (0)
(1) + (26 + Udro) ¢ (0)

+

1
(1) + (2 +U) ¢ (0)

(104)

(ka)

E¢(0) = 2J cos (ka)
= 4.J cos (ka)

(ka)

¢
= 4J cos (ka)¢p

em que assumimos que a fungao de onda é simétrica, isto é, contém paridade par ¢ (—r) =

¢ (r). Além disso, vamos considerar que ¢ (r + 1) = A (1)
E¢(0) = 4J cos (ka)A¢ (0) + (2¢ + U) ¢ (0)

E—2-U (105)

N 7
~ 4. cos (ka)

Agora, encontraremos a realagao para r = 1,
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E¢(r)=2Jcos(ka)[p(r+1)+¢(r—1)]+ (2 + Ud,o) ¢ (1)
E¢ (1) = 2Jcos (ka) [¢(2) + ¢ (0)] + (2e + Udy0) ¢ (1)
EX¢ (0) = 2J cos (ka)
(ka)

(106)
(X2 (0) + ¢ (0)] +2eAé (0)
EX=2Jcos (ka ()\2 + 1) + 2e
onde substituiremos o valor de A encontrado na equagao 105
E—2—-U (E —2¢—U) E—2—-U
— =2 k 1 26— 1
4.J cos (ka) J cos (ka) 16J2 cos? (ka) M 4.J cos (ka) (107)
E? —2E (2¢ + U) + (2 + U)?
2 Q722 2
E* —2Fe¢ — FEU = 8J° cos” (ka) 16 cos? (a) + 1| +2Fe — 4e* — 2Ue¢

colocando os termos que possuem E a esquerda,

E* —E(4e+U) = % [E? — 2E (2¢ + U) + (2¢ + U)?] + 8% cos? (ka) — 4e* — 2Ue
2E% — 2F (4e + U) = E? = 2E (2¢ + U) + (26 + U)* + 16J% cos® (ka) — 8> — 4Ue
E? —4Fe = 4¢* + 4Ue + U* + 16.J? cos® (ka) — 8¢* — 4Ue
E? — 4Fe = 16.J% cos? (ka) + U? — 4¢*

Logo, a expressao para a energia ¢é

E? —4FBe — U? + 4€* — 16J* cos® (ka) = 0 (108)

e os valores de energia sao

E =2+ +\/4€ + U? — 4¢€2 4 16.J2 cos? (ka)
(109)

= 2¢ + \/U? + 16.J2 cos? (ka)

sendo que o sinal 4+ deve ser o mesmo de U. Como consideramos dois elétrons, a interacao
é repulsiva, logo U > 0. Dessa forma, temos que as energias dos estados ligados estao no
intervalo 2¢ + U < E < 2¢ + VU2 + 16.J2. Vemos novamente o deslocamento da banda
causado pela energia de ligacao elétron-ion € e a dependéncia da largura da banda com o

termo de hopping.
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Fazendo a consideragao € = 0, retornamos ao resultado previsto na literatura [66]:

Tabela 1: Limites para as bandas de energia de estados nao-ligados e ligados para o
problema de dois elétrons interagentes.

Banda de Estados \ Intervalo de Energia

Nao-Ligados

—4J < E<4J

Ligados

U< E<+U?+16J?
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APENDICE E — DEMONSTRAGAO DA RELAGAO DE
RECORRENCIA DO HAMILTONIANO ANDERSON-HUBBARD

ESTENDIDO

Vamos atuar o hamiltoniano de Anderson-Hubbard estendido, isto é, com interacao

coulombiana V' entre elétrons que estao em sitios vizinhos, dado pela equacao 51

N
)+ ZZJ [ (n+1), Cns —l—c(n D, cng} V) + Z C"Tcmcm )

N
1 T
+V Z [CLTC"TC(thC("“N . CLTC”TC(TL—%C(”_I)J )

n=1

N
H |¢> = Z Z ensCTnSCne

n=1 s

(110)

na fungao de onda eletronica [i)) na representacdo de Wannier (eq. 26) uma vez que

estamos estamos considerando os elétrons com spins opostos e distinguiveis espacialmente

Z Pry, n¢ t) [n,my)

tal que, do apéndice 5, sabemos o primeiro termo do lado direito da equacao acima

(equagao 90)

Hy ) = @nrn, (ny + €a,) I, my) (111)

ng,my

o segundo termo (equacao 112) é

H, |¢> = Z 2o [Jnf (n + 1)¢7n¢> + J(n—l)T ‘(n - 1)T 7n¢>
ny,ny (112)

+Jn, |11, (A 1)¢> + Jm-1), [Py (n— 1)¢>] ,

o terceiro termo (equagao 92) é

Hy[¢) = > npin, Uy, [n4,my) (113)

n4,n
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e, assim, nos falta apenas calcular o quarto termo, da interagao entre os primeiros vizinhos

N

H4 ’w Z [ C"T TL+1 C(TL+1)‘L + CLTCHTC'(tnfl)‘LC(n_l)i] ‘w>

N
=V Z [CLTCMCJ([”+1) Cn1), T chch ] Z POnpmy [y 1L)

n=1 sy

N (114)
T T

=V Pun D [C CntCln1), St ), T iy Crr - ), o= 1>¢] 4, my)

ng,ny n=1
=V Z Prg,nyg |:5nT,(n—i-1)i Tty (TL + 1)¢> + 6n¢,(n—1)i n1, (n - 1)¢>:|

ny,ng

Dessa forma, temos que

H ) = anm{

77, + 1)T , 7’L¢> + J(n,l)T

(n=1);,m)

-,

ny, (1 + 1)¢> + Jn-), ‘”T» (n— 1)¢> +V [5n¢,(n+1>l ‘”% (n+ 1)¢>

F0ny,(n-1), ‘m, (n — 1)¢>] + (ény + €n, + Ubpin,) |nT,n¢)}

e o valor esperado (¢|H|v) é calculado:

W) =D > GnnmBigar (0| {0,

nT,nin nL
ny, (n + 1)J,> + J(n_1)¢ ‘HT, (n — 1) > +V |:6n (n+1),

nt, (n— 1)¢>] + (GM e + U(S'ﬂwm) |nT,n¢)}

n+1)T,n¢>+Jn 1) ‘(”_1)¢’”¢>

+Ja,

m4n+ng

+6”T7(n_1)¢

de modo que obtemos

<¢|H|¢> = Z SO:LTJU [JNTSD(H-H)TJU + J(n—l)TSO(n—l)TJu + J’ru(pn:r,(n-i-l)l
ny,ny

115
+J(n D, Prt,(n— 1, +V (5nT,(n+1) + 5 ) Prg,ny ( )

+ (Em +én, + Uanm”i) ('O”T’”J
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Assim, uma vez que temos a equagao de Schrodinger independente do tempo (eq.
12), podemos calcular seu valor esperado (p|H ) = (|E|1Y), escrevendo a fungao de

onda na representagao de Wannier

1/1|EW E Z Z (pnT’ ’§0n¢ ny <nT:n¢|nT7n¢>

S (116)
=E Z ('Ojlmmcp”%"l’
ny,my
temos
E Z v, Pryiny = Zﬁmm [JnTSO(nH)T,m + Jn-1),Lm-1),,ny T In, Prp,(nt1),
ny,ny ny,ny
117
+J(n71)l'§0nm(n 1, +V <5n (n+1), +6n )@nT,ni ( )
+ (Gnr +én, + Uénrm) ‘PnTan
que nos da a relacao de recorréncia para o caso estatico:
E¢n¢,n¢ = Jnﬁp(n—l—l)T,nl + J(n—l)TSO(n—I)T,ni =+ JnﬁpnT,(n—H)l + J(n—l)l(;DrLT,(rL—l)i (118)

+ [em tn, + Ubpom, +V (5n n+1), + Oy )] .

Semelhantemente o valor esperado para a equacao de Schrodinger dependente do
tempo (eq. 29), (Y| zh W) (¥|H 1), nos fornece a relagao de recorréncia para o caso

dinamico

d

ih%(pnmni = Jnﬁo(n-&-l)mni + J(n—l)TQO(n—l)T,ni + JnﬁOnT,(n—&-l)l + J(n—l)LQDnT,(n—l)J( (119)

+ EnT + eni + U(;’VZT ny + V <6n1~ n+1) + 67747‘ n 1) >i| (’DnTJLi
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APENDICE F — DEMONSTRAGAO DO INTERVALO DE

ENERGIA DO MODELO DE HUBBARD ESTENDIDO

No apéndice anterior chegamos em uma expressao para a equacao de Schrodinger
apos aplicar o hamiltoniano de Hubbard estendido (equacao 118). Consideraremos o caso

cristalino, ou seja, €, = ¢4 =€ e J,, = J,

Epn,n, =J [‘p(n+1)¢,n¢ T Pn-1)pny F Png,(nt1), T gpnm(”—lh]

(120)
-+ [26 -+ UénT,nl +V ((5nT7(n+1)¢ + 6nT’(n_1)¢>i| Prg,ny
Assumimos a transformagao de coordenadas do centro de massa
Gnrn, = €M) (g — ) (121)

e substituimos na equagao acima para obter

Eeik(nT+n¢)a¢ (”T . 7%) —J [eik(n¢+1+n¢)a¢ (TM +1— ”O + 6ik(“¢*1+n¢)a¢ (”T 1= ”i)
—|—6ik<nT+n‘L+1)a¢ (nT . 7% _ 1) + eik(nT—Fni—l)aQS (nT o 7% + 1)
+V |:5nT’(n+1)¢ + 5nT,(n—1)¢:| eik(nT+n¢)a¢ (nT o ni)

+ (26 + U(S"T»ni) Gik(nT—i_ni)agﬁ (TLT — ni)
sendo a distancia entre os elétrons r = ny — n; e dividindo a equagao pro eik(nﬁm),

temos

E¢p(r)=J [eikaqﬁ (r+1)+ e~ Mg (r — 1)+ et (r—1)+ e kg (r+1)
+ 26+ Ubro+V (61 + 0r-1)] ¢ (1)

(122)

E¢(r)y=J(e™+e ™ ) [(r+1)+¢(r—1)]+ 2+ Ubdro+ V (651 + 6r—1)] ¢ (1)
=2Jcos(ka)[p(r+1)+¢(r—1)]+[2¢+Ubro+V (81 + 0 —1)] ¢ (1)

(123)

Na auséncia de interagao, U = 0 = V, podemos assumir ¢ (1) = €% e obtemos a
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banda de energia referente aos estados nao-ligados

Eeizra — 92.] cos (kCL) [eiz(rJrl)a + eiz(rfl)a] + 2€eizra
= 2J cos (ka)e'™™ (e + e7"%) + 2¢e™™ (124)

= 4. cos (ka) cos (za)e™ ™ + 2ee™"

zra

dividindo a equacao acima pelo fator e

E = 4J cos (ka) cos (za) + 2¢ (125)

de modo que as energias dos estados nao-ligados estao dentro do intervalo 2e —4J < F <
2¢ + 4.J, como no caso de dois elétrons que interagem apenas no mesmo sitio (apéndice
5). Semelhantemente ao caso de um e dois elétrons discutidos nos apéndices 5 e 5, vemos
que a banda é deslocada em 2¢ pela energia de acoplamento elétron-ion e sua largura é
determinada pela energia de movimento do elétron para os primeiros vizinhos 8.J.

A fim de obtermos o intervalo de energia dos estados ligados, voltamos com a

equacao 123 parar =0

E¢(r)=2Jcos(ka)[p(r+1)+¢(r—1)]+ 2+ Ubro+V (61 + 0r-1)] ¢ (1)

(ka) (¢ (r

E¢ (0) = 2J cos (ka) [¢ (1) + ¢ (—1)] + 26 + Udpo + V (3r1 + 6,-1)] 6 (0) 126)
(ka)
(ka)

=4J cos (ka)p (1) + [2¢ + Ud, o+ V (01 + 6r.—1)] ¢ (0)

o (1
=4J cos (ka)p (1) + (2 +U) ¢ (0)

em que assumimos que a fungao de onda é simétrica, isto é, contém paridade par ¢ (—r) =

¢ (r). Além disso, vamos considerar que ¢ (r + 1) = A (r)

E (0) = 4J A cos (ka)é (0) + (2¢ + U) ¢ (0)
E—2—-U (127)

s A= 4. cos (ka)

Note que é o mesmo valor encontrado para o caso estudado de dois elétrons com

interagdo apenas local (apéndice 5), o que estd coerente, pois para r = 0 nao existe
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contribuicao da interagao para primeiros vizinhos. Agora, encontraremos a relagao para

r=1,

E¢(r) =2Jcos(ka)[¢p(r+1)+¢(r—1)]+ [2e+Ubpo+ V (0r1 + 6r-1)] ¢ ()
E¢ (1) =2Jcos(ka)[p(2) + ¢ (0)] + [2¢ + Ubro + V (61 + 0r—1)] 6 (1) (128)
EX¢ (0) = 2 cos (ka) [A?¢ (0) + 6 (0)] + (2¢ + V) Ao (0)
EX=2Jcos (ka) (N> +1) + (2e + V) A
onde substituiremos o valor de A encontrado na equacao 127
E-2-U _ (E—2¢—U)? E—2-U
4J cos (ka) 2 cos (ka) 16J2 cos? (ka) 1+ (2e4V) 4.J cos (ka) (129)

Multiplicamos os termos em evidéncia para abrir a equacao e multiplicamos tudo

pelo fator 4.J cos (ka), obtendo

E? —2E (2e 4+ U) + (2 + U)?

E? —2FEe — EU =8J%cos* (k
‘ cos” (ka) 16J2 cos? (ka)

+2Fe+VE —4¢2 —2Ue —2Ve — VU

que pode ser reescrito como

1
E?—E(4e+U+V)= 3 [E? — 2E (2¢ + U) + (2¢ + U)?] + 8J% cos? (ka)

—4e? —2Ue — 2Ve — VU

e que multiplicando por 2 fica

2E? —2E (e + U + V) = B> — 2E (2¢ + U) + (26 + U)? + 16J? cos? (ka)
— 8% —4Ue — 4Ve — 2VU

Passamos todos os argumentos que contém FE para a esquerda para obter
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E*—22e+V)E =4€* +4Ue + U? + 16J% cos® (ka) — 8¢* — 4Ue — 4Ve — 2VU
= 16J% cos® (ka) + U? — 4€* —4Ve — 2VU

= 16.J% cos® (ka) + U? — 4e* — 2V (2¢ + U)

Logo, a equacao de segundo grau para a energia ¢

E?—22e+V)E —U?+4e* +2V (2¢ + U) — 16J? cos® (ka) = 0 (130)

e suas solucoes sao

Ez?e—{—Vi\/(26+V)2+U2—4e2—2V(26+U)—|—16J20082(ka)

=2+ V /A2 +4Ve+ V2 + U2 — 462 —4Ve — 2VU + 16J%cos? (ka)  (131)

=2+V=x \/(U —V)? 4 16.J2 cos? (ka)

sendo que o sinal 4+ deve ser o mesmo de U. Como consideramos dois elétrons, a interacao

é repulsiva, logo U > 0. Dessa forma, temos que as energias dos estados ligados estao no

intervalo 2¢ + U < F <2+ V + \/(U — V)? 4 16J2. Vemos novamente o deslocamento
da banda causado pela energia de ligacao elétron-ion € e a dependéncia da largura da
banda com o termo de hopping. Além disso, observamos que agora a banda de estados
ligados ¢é alterada pela interacao nao-local, o que causa o alargamento dela.

Para descobrirmos os limites da banda de estados ligados referentes a interacao
entre elétrons que ocupam sitios vizinhos, utilizamos a paridade impar da funcao de onda
¢ (—r) = —¢(r), ouseja, uma vez que ¢ (r = 0) existe pois a fungao de onda é continua(?),
¢ (0) = 0. Além disso, usamos a relacao citada anteriormente em que ¢ (r + 1) = ¢ ().

Logo, a funcao para r =1 fica

E¢(r)=2Jcos(ka)[p(r+1)+¢(r—1)]+[2e+Ubro+V (61 + 0r-1)] ¢ (1)
E6 (1) = 2 cos (ka) [ (2) + 6 (0] + [2€ + Ubo + V (31 + 6,1)] 6 (1) (132
= 2J cos (ka)\¢ (1) + (2e + V) ¢ (1)
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entao

E =2)\Jcos (ka) +2e+V
E—-2e-V

N = 7
- 2J cos (ka)

Agora, resolvendo a equacao para r = 2, vem

E¢(r) =2Jcos(ka)[¢p(r+1)+¢(r—1)]+[2e+Udpo+ V (0p1 + 6r-1)] ¢ (1)

EX¢ (1) = 2J cos (ka) [N¢ (1) + ¢ (1)] + 2eAp (1)

(ka)

E¢(2) =2Jcos(ka)[p(3)+ ¢ (1)]+ [2e + Ubro+V (61 + 0r-1)] 6 (2)

(ka)
EX = 2J cos (ka) (A + 1) + 2eA

e substituindo a expressao encontrada para A na equacao 133, temos

E—2-V (E—2¢—V)’ E—2-V
) k 1 —
2J cos (ka) I cos (ka) 4.J2 cos? (ka) N 97 cos (ka)
em que multiplicamos por 2.J cos (ka)
e (E—2e—V)’
E(E—2¢—V)=4J"cos” (ka) 177 cos? (ka) + 1| +2e¢(E—2e—-V)

que abrindo fica

E?—E2e+V)=(E -2 —V)*+4J%cos® (ka) 4+ 2Ee — 46> — 2V e

(133)

(134)

(135)

(136)

= E?2 —2F (2 + V) + (2 + V)? + 2Ee — 46* — 2Ve + 4J? cos? (ka)

=E? 2B (e+ V) +4 +4Ve+ V? — 4€> — 2Ve + 4J% cos? (ka)

=FE*—2E (e+ V) +V?+2Ve + 4J* cos® (ka)
Passando os fatores com E para o lado esquerdo, vem

EV =V? 4 2Ve+ 4J% cos® (ka)
4J% cos? (ka)

=L =2+V
e+ V+ %
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Portanto, temos que as energias da sub-banda de estados ligados referentes a in-
teracao elétron-elétron nao-local estd dentro do intervalo 2 +V < E < 2e +V + 4.J? JV.
Observamos novamente o papel da energia de acoplamento dos elétrons aos ions € des-
locando a sub-banda enquanto a energia de hopping governa sua largura. Fazendo a

consideragao € = 0, retornamos ao resultado previsto na literatura [100]:

Tabela 2: Limites para as bandas de energia de estados nao-ligados e ligados para o
problema de dois elétrons interagentes na presenga de interagao nao-local.

Banda de Estados \ Intervalo de Energia
Nao-Ligados —4J < E<4]J
Ligados Interacao Local | U < E <V + \/(U —V)? +16.J2
Ligados Interacao Nao-Local V<E<LSV+4J%)V
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APENDICE G — DEMONSTRAGAO DA RELAGAO DE
RECORRENCIA DO HAMILTONIANO ANDERSON-HUBBARD

coM CAMPO ELETRICO

Vamos atuar o hamiltoniano de Anderson-Hubbard sob acao de campo elétrico,

dado pela equagao 49

N

N
H= Z Z (es + eFang) ¢l c,, + UZCILTchcLicm

n=1 s n=1

N
+ JZ Z |:CJ(rn+1)scns + CIn—1)Scns}

n=1 s

na funcao de onda eletronica [¢):

N

Hp) =Y "> (e, +eFany)cl ey,

n=1 s
N
T t
LIy [CW)S% + c(n_l)scns]

n=1 s

N
¢> + UZ CLTCHTC'}LHCT% |77D>
=t (137)

)

Uma vez que estamos estamos considerando os elétrons com spins opostos e dis-

tinguiveis espacialmente, podemos expandir a funcao de onda na representagao de Wannier

(eq. 26)

() = D e, (8) I, my)

ny,ny

tal que, para o primeiro termo do lado direito da equacao
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H, |v) = ZZ (es + eFang)c cns

= Z [(ET + eFany) cLTCnT + (e, + eFany) cLian Z Onpmy T4, 1)

o)

n=1 ng,ny
— Z Pryny [(q + eFany) CLTch + (e, + eFany) cfucm] |ne,my) (138)
n4,n

= Z Cnyny (€, + €Fang + €, + eFany) [ng, ny)
ny,ny

= Z Prg,ng [EHT + €n, +eFa (nT + ni)} InT7 ni> )

ng,Mmy

o segundo termo, ja conhecemos, é

Hy ) = Z SOTLT,mU‘SnT,m Ing,ny) (139)

ng,my

assim como o terceiro termo,

Hj |77Z)> = Z Prpny [JnT (n + 1)Tan¢> + J(n—l)T (n - 1)T’n¢>
iy (140)

+dn, |1, (0 + 1)¢> +Jn-1), ‘m’ (n— 1)¢>]

Dessa forma, temos que

H ) = Z sonfni{

+J(n-1), ‘nT, (n— 1)¢> + [en, + €n, + eFa(ny +ny) + Ubpyn, | |11, ”i)}

n+1)T,n¢>+Jn 1) ‘(”_1)¢7n¢>+‘]m ”Ta(i+1)¢>

e o valor esperado (¢|H|y) é calculado:

(WIHb) = Z Z Prsny Pt <nT’”¢|{ et

nTTL‘Ln n

(n+ 1)y )+ T, (0= Dy oy )

+J,

ny, (n + 1)J,> + J(n_1)¢

ny, (n — 1)¢> + [en, + €,

+eFa(ny +ny) + Uy, n, | Inr,ny)}

de modo que obtemos
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(Y[Hlp) = Z Prn, { e Pnt1)pmy, T Jn-1), Pn-1),my + Iny Pnp (na1),
nyn (141)
+J(n*1)¢90nm(n71)¢ + [EM +én, +eFa (nt +ny) + U(Snwm} mem}

Assim, uma vez que temos a equacao de Schrodinger independente do tempo (eq.

12), podemos calcular seu valor esperado (¢¥|H|y) = (¢|E|), escrevendo a fungao de

onda na representacao de Wannier

leW} B Z Z QOnT, ’9071? ny <nT,n¢{nT,n¢>

ne,my n n

_ *
=F z : (10n¢,n¢90n'r:n¢7

ng,Mmy

(142)

temos

E Z QOZTmi('D”Tv”i Z QDnT ny { nT(;D(n—i—l)TJQ + Jn 1)1 ¥ (n=1)4,ny + Jnigpnm(n—i-l)l

ng,ny ney,ny

+J(”_1)¢<‘0"T=(”_1)¢ + [E”T + €n, +eFa (nT + m) —+ U(;n%nJ SO”%”L}

que nos da a relacao de recorréncia para o caso estatico:

E@nT,ni - JnTSD(n+1)T,n¢ + J(n—l)TSO(n—l)T,ni + Jnl('pnTv(n'i_l)i + J(n_l)ispnT’(n_l)i (143)
+ [67% tén + cFa (nT + ni) + U(S”%”J Pryng

Semelhantemente o valor esperado para a equacao de Schrodinger dependente do

tempo (eq. 29), (V| zh |w> (Y|H 1), nos fornece a relagao de recorréncia para o caso

dinamico

d
Zh—son oy Jn P(n+1).,n + J(nfl) P(n—1),,n + Jn Prg,(n+1) + J(nfl) Py, (n—1)
PR g Py * IR e + LT + (144)
+ [EnT + €n, +eFa(ny +ny) + U(SnT,nJ Pnyny
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APENDICE H — DEMONSTRAGAO DA RELAGAO DE
RECORRENCIA DO HAMILTONIANO ANDERSON-HUBBARD

EsTENDIDO cOM CAMPO ELETRICO

Vamos atuar o hamiltoniano de Anderson-Hubbard estendido sob agao de campo

elétrico, dado pela equacao 53

H = ZZ €s + eFany) c Cn, —|—UZ CnyCny nicm

N
T T
+V Z [CILTCnTC(n—H)iC(n‘H)i + CILTCnTC(n—l)iC(n—l)i

n=1

+ JZZ [ nt1), Cns +c(n 1)Scns}

n=1 s

na fungao de onda eletronica |1):

N

H ) = ZZ (€s + eFCLDS)C g [0) + UZ Cry Cny nicm )

n=1 s n=1

T T
+V Z [CLTCTLTC(NHNc(nﬂ)i + CILTC"TC(n—l)ic(”—lh] 1)) (145)

n=1

N
+ JZ Z [anﬂ)scns + CIn—l)scnsi| |¥)

n=1 s

Uma vez que estamos estamos considerando os elétrons com spins opostos e dis-
tinguiveis espacialmente, podemos expandir a fun¢ao de onda na representagao de Wannier

(eq. 26)

Z Pry, m t) [n,my)

tal que, dos apéndices anteriores, temos que o primeiro termo do lado direito da equagao

é
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H, |77D> = Z Prg,ny [enT + €n, +eFa (nT + ni)] |nT7 n¢> ) (146)

ng,Mmy

o segundo termo,

Hy W> = Z QOHT,H¢U5nT7n¢ ‘nT7n¢> (147)

n4,n

enquanto que o terceiro termo é

Hy|[9) =V > fnim, [5nT,<n+m ‘”m (n+ 1)¢> + Oy (n-1), |1, (0 — 1)¢>] (148)

ng,Mmy

e, por fim, o quarto termo

Hi) =Y @, [JnT (n+ 1)T,n¢> + Jn, |(n — l)T,n¢>
bl (149)

+Jn¢ ny, (n+ 1)J,> + J(n,l)i ‘n% (n— 1)¢>] )

Dessa forma, temos que

H ) = Z Qpnrm{ . n+1)T,n¢>—|—J” 1 (n—l)T,n¢>+Jm nT,(i+1)¢>
ny,ny
+Jn-1), |11, (0 — 1)¢> + [en, + €n, +eFa(ny +ny) + Uby, | Ing,ny)

ny, (n+1) >+6 _

o0,

V. |dur i),

e o valor esperado (¢|H|y) é calculado:

77Z}|H|1/} Z Z SOnTniQOn n/ <nT7n¢}{ ny

TLTTun n

(n+1 T,n¢>—|—Jn 1),

(n=1);.m,)

T,

ny, (n + 1)¢> + Jn-1), ’nT, (n— 1)¢> + [en, + €n, + €Fa(ny +ny)

—)

+U(5nT7nJ |ny, ) +V [571%(71_,_1% ‘TLT, (n+ 1)¢> + 5”Tu("—1)¢

de modo que obtemos
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(V| Hp) = Z {JnTSO(nH)T,m + Jn-1),P(n-1), 0y T In, Py (1),

ng,my

150
+‘](n*1)¢90"m(n71)¢ + [Enw +én, +eFa (ny +ny) + Uénwu} Prgn, (150)

+V [5"T (n+1), Prp,(n+1), + 5n¢ (n—1), Pny,(n—1) ]}

Assim, uma vez que temos a equagao de Schrodinger independente do tempo (eq.
12), podemos calcular seu valor esperado (p|H ) = (|E|1Y), escrevendo a fungao de

onda na representagao de Wannier

WIElY) = E Z Z Qpn n| Pryny (nf, n [ng,my)
n¢n¢n n

v (151)
=k Z SOZmnﬁO"Tv”i’

ng,Mmy

temos

E Z (;OZT7n¢SOnT,n¢ Z QOnT,m { HTSO(TL-‘:-l)T,?’% + Jn 1 (n l)mni + Jnigpn%(n-‘,—lh

ny,my n4,n

+J(n—1)fp"m(n—1)¢ + [EM +én, +eFa(ny +ny) + U5n¢7"¢] Prpny

+V [5"T (n+1), P, (n+1), +5"T (n—1), Prp,(n— 1)J}

que nos da a relacao de recorréncia para o caso estatico:

E(pnT,nJ, = JnTSO(n—H)Tn% + J(n—l)T(p(n—l)T,ni + JnﬁOnT,(n—H)i + J(n—l)igpnm(n—l)i
+ [en, + €n, +eFa(ny +ny) +Ubyin, | Onpm, (152)
+V [5n¢ (n+1), Py, (n+1), +6n¢ (n=1), Prg,(n— 1)¢]
Semelhantemete o valor esperado para a equacao de Schrodinger dependente do

tempo (eq. 29), (V| zh |2,D) (¥|H 1), nos fornece a relagao de recorréncia para o caso

dinamico
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. d
zh%%m,m = JnTSO(nJrl)T,nl + J(n_1)T90(n_1)T,ni + ngpm’(nﬂ)i + J(n—l)iwm,(n—lh
+ [en, + €n, + eFa(ny +ny) + Ubn.n, | Onpm, (153)

+V [%T,(nﬂ)lSOM,(nH)i + 5n¢,(n71)i(;0n¢,(n71)¢]

120



	Introdução
	Fundamentação Teórica
	Modelo de Bloch
	Rede Cristalina
	Teorema de Bloch
	Caso Unidimensional

	Desordem e o Modelo de Anderson
	Teoria de Escala da Localização
	Caso Unidimensional

	Modelo de Mott e Hubbard
	Modelo de Baixa Densidade Eletrônica

	Interação e Localização de Anderson
	Interação Elétron-Elétron em Rede Cristalina
	Interação Elétron-Elétron em Redes Desordenadas
	Desordem Composicional
	Desordem Estrutural


	Interação e Oscilações de Bloch
	Oscilações de Bloch
	Interação Elétron-Elétron e Campo Elétrico
	Interação Elétron-Elétron Não-Local e Campo Elétrico
	Interação Elétron-Elétron Não-Local
	Interação Não-Local e Campo Elétrico


	Conclusão
	Referências
	Apêndice A – Prova do Teorema de Bloch
	Apêndice B – Demonstração do Intervalo de Energia do Modelo de Bloch
	Apêndice C – Demonstração da Relação de Recorrência do Hamiltoniano Anderson-Hubbard
	Apêndice D – Demonstração do Intervalo de Energia do Modelo de Hubbard
	Apêndice E – Demonstração da Relação de Recorrência do Hamiltoniano Anderson-Hubbard Estendido
	Apêndice F – Demonstração do Intervalo de Energia do Modelo de Hubbard Estendido
	Apêndice G – Demonstração da Relação de Recorrência do Hamiltoniano Anderson-Hubbard com Campo Elétrico
	Apêndice H – Demonstração da Relação de Recorrência do Hamiltoniano Anderson-Hubbard Estendido com Campo Elétrico

