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INRLODUCCION

El'es%uﬁiokde un sistema de fermilones con interaccilones re-
pulsivas ha sido wtil para entender lasg propiedades de los

metales. Tl modelo nue se ha tomado es tzl aue,el Doben01 al

“ibnico del sistema se ha sustituido vor un fondo uniforme.-
figido de carga positive.A cote modelo e lﬂ conoce COmo mo
delo de jalez.y se ha resuelto en la aproximzciln de narti—
cula independiente {aproximacibn de Hartree y de Hartree--
Pock),se encuentra que las ecuacibnes de Hartree-Fock pre--
sentan une solucidn exacta en términos de ondas planas a la-

aue se le ha llamado solucibn trivial.

Por otra parte,Wigner predice,nor medio de un cilculo semi--
clisico,la existencia de una solucidn con orden de largo =2l
cance ¥ en la cual los electrones vibran alrededor de posi-
ciones fijas en wn arreglo cristalino gue resulta ser clbis
co centrado en el cuerpo.h estz solucidn se le 1llame s6lido

de Vigner,

n el capitulo I del presenie trabsjo,se hace wn breve resu
men de laz aproximacibén de Hartree~Foclk haciendo enfasn° en

el problema del sistema de electirones en el modelo de jalea.
Se revisa la solucidn trivial tanto rare el caso paramagné-
tico como para el ferromagnético y se iratenm de visualizar

los resultados por medio de la funcidn de correlamcién de Pa
res.Se revisa el calculo hecho nor Wigner y se sugiere la -
existoncia de soluciones locelizadas a las ecuaciones de —
Hartree-Tock nue nos den un estado mas estable cue la solu~

cidn + trivial.



In el cepitulo ITI se hace wn énélisis de la energia vares uns
solucién localimada 2 las ecuaciones matriciales de Hartree-
Fock en un sistema de fermiones en el modelo de jalea.Se es
tudia la funcién de correlacibén de pares para esta solucidn
encontrando que dada la aproximacidén de Hartree-Tock,se va

a encontrar w aumento en lz energia 2l permitir due elec—~
trones con espin antiparalelo se pﬁedan acercar,por .lo que.
se proponen soluciones oue nos den una estructura antiferro

magnética.

En el capitulo IIT se calcula la energia del estado base T2
ra dos familias de soluciones localizadas a las ecuaciones
matriciales de Hartree-Fock tales gue hos dan wna -estructu-
ra entiferromagnética para un sisterz de fermiones con integ
acc;on delta repulsiva.Zste sistbema es mas simple que el.sig
tema de electrones en el modelo.de jalea en el cuvel las. in-

teracciones repulsivas son coulombianas,sin embargo,lo con-

original. Se presenta la férmula generz) para la éresgiacdel
estzdo base en términos de un parémetro variacional cue re-
presenta la amplitud de modulacidn para ambas familias de ~
_ soluciones localizadas.Se hace plausible el hecho de cue es
7 te fipo de solucilorés son mas estaiﬂjﬁi’@ﬁgyi;;i:;;fﬁbiéﬂ_jwz
trivial,sin embargo ,el énﬁlisis numérico de dicha estabili
dad se reportars poéteriormente. Se presentan ademés, gri-
ficas de la densidad para distintos miembros de las familias
v se analiza la densidad neta de espin en los punto donde se
encuentran los méximos de la densidad encontrando como se -

esperaba, ung estructura antiferromagnética.
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CAPITULO I
_ INTRODUCCION. HARTREE-POCK CON ONDAS PLANAS. EL

-~ PLASHA STMPLE.

En este capftulo se revisa la aproximacién de Hartree-Fock

para un sistema de muchas particulas,y,se estudian las so-

luciones de ondas planas a las ecuaciones. de Hartree-Focl ~'

para un sistema de electrones en el modelo de jalea., Se —--
tratan tanto el caso paramagnético como el caso ferromagné-
tiCo v se intentan visvalizaxr los resultados analizando 1la
funcibn de correlacibén de pares. Se revisa el cédlculo de —

Wigner (1) a la energia del estado base de este mismo siste

ma en el-limlte de bajas dengidades,el cual predice una sy’

transicibn a wna-fase crlstajlna (5611do de Wigner). Se a-
nallza Ja p031b111dad de predecir dicha tranolclén de fase
a través de uoluc1ono~ locallzadas (no tr1v1ales) a2 1las ———

ecuacionas:ia Harureo—Pocko

T.1 APROYIMACTION DE HARTREE-FOCK.

El problema de resolver un sistema de muchos cuerpos (2,3 )
‘con interaccién entre pares, como ya es sabido (2{,presenta
grandes dificultades ya que no existen soluciones exactas a

la ecunacidn de Schrb8dinger H’QJ: EQV con un hamiltoniano:

SR |
1/ # 2 4 -
— -n . ‘Z}" Y, - .
- .fg o AT Sy YT

ceesf I.l).v




dondeﬁég Z? es un operador de un cuerpo que representa la
energfn cinética y1ffik-jjreprésenta la interaccidn entre
particulas.El segundo término en (I.1) es el gue no deja -

resolver el sistema exactamente puesto que es un operador -
de dos cuerpos y de aqui que ]p( 7 7

]
blr como un: producto de funciones de particu’a 1ndepend1en—

..., %) no se puede escri-

te, Por tanto,el problema se ha tratado de resolvev aproxi

madamente buscando que las soluciones contengan 1as caracte

risticas esenciales de todo el problema.

Hartree (;0 propone una solucidn aproximada al probigma -
con el método de campo promedio en el cual cada particula -
del sisfema tiene su propia funcidn de onda,esto es,el Dro-
blenma de muchos cuerpos se reduce al de describir el movi--
miento de wna sola particula en el campo promedio producido
por las demds. Asi,el potencial promedio gue siente una -—

particula debido a la presencia de las demds estd dado por:
UC’?J): f?c;’-‘-)?ff’a‘?)‘}‘;; veeves(Ia2)

donde: Pcr)= £ /% (m/

10)

es la densidad del sistema y las y% (+) son las funciones.

de onda de cada particula. Aqui kK, representa t0dos 10 =,

ﬁmeros caéntlcos necesarios para especificar el estado y -
Jo. suma corre sobre todos los estados ocupados en un produc

to de ¥ funciones de onda ?% .

'Asi Hartree encuentra que las ecuaciones gue describen al -
sistema de ¥ particulas en éste aproximacidn estan dadas --
1

por I ecuaciones integro-diferenciales no lineales acovla~—

4




das de la forma . .
,Q_{_z n* 9{>k*, (%) + H e f/ 5’%« (nJ/aa(v, r.)/r_]gi},‘ff) & ¢”"( 1.3)
m

gque se tienen que resolver autoconsistentemente. Esto es,

no tenemos una ecuacibn de Schrddingeg'lineal ya que el po-

tencial promedio depende de la misma funcién de ondajpara _

resolverla se proponen N fpncibnes de onda con las cuales «
se calcula el potencial promedio ¥y se resuelve entonces la
ecuacidn de Schrudin@er gue neés cueda.' las soluciones que
se obtienen se. comparan con las propuestas,si dlLleren de -
ellas,se utilizan vpara el célculo .del potencial promedlo N
se vuelve a resolver la ecvacién resultante;asi sucesivamen
te hasta que las funciones que se utilicen en el'célculo‘éz
‘del cémpq promediovsebaproximen tanto como - -se quiera a las

soluciones que se obtienen de resolver las ecuaciones re--
suitantes. Se dice entonces que las funciones de onda que

Se obtienen sén soluciones autocomsistentes a las acuacio—-—

nes de Hartree (I.3) en la aproximacidén deseada.

Esta es 1a manera 1ntu1t1v de enconitrar las ecua01oneo de
Hartree,pero existe una manera formal de cn01ntrar estas ——

ecuaciones y se hace por medioc del pr1n01p10 variacionsl.

La aproximacién de Hartree consiste en suponer gue la fun——
cibén de onda del sistema,se puede escribir como un producto

de funciones de una sola particula:

@K TR N AR S Y ey B NN B (I.4)




| y se utiliza el principilo variacional para delerminar las
7 V 3 ‘ 0 V - o ] .
funciones de onda %%k aue den una extremal en el sistema
Esto es necesario,pero no suficiente,pora minimizar elrva~-
lor esperado del hamilteniano con respecto a las func;ones
de onda gi :

- J [<§/H/55) - AL (93 2527 0 (1.5)
P

donde 81gn1flca derivada funcional y 2_. son parame—-—

tros de Lagra 1gey que sirven nara tomar en cuenta la condi-

cion de normalizacién de la Tuncién de onda,es decir (P/B):/.

Este procedimiento nos lleva a las ecuaciones (I.3) donde -~

:\;'ha sido identificado con el eigenvalor é&.’ Asi proba

mos que éstas ecuaciones aseguran cue la energla total re-—
sultante debe de ser una extremal con respecto e todas las

energias gque se obtengan utilizando funciones de onda del -
tipo (I.4).

.Como es bien sabido(3),la funcibén de onda de un sistema de
fermiones debe ser antisiméirica ante el intercambio de co-

ordenadas y espines de cualauier par de particulas,sin em—-

bargo la funcién. de onda (I.4) en la aproximacibn de Hariree

“no obedece ésta cond1c16n. Por tanto,fock y 3Slater (;) pro
ponen una generalizacibn al problema ubilizando nuevamente
el pr1nc1p10 var3@01ona1 pero partiendo ahora de wna fun——

cidn de onda ent¢51netrlca que’ escribimos en forma de un ——

| )G G
L - L -
’égk(—;,:,):}_”“/,;” - N/? v . ceeeeen(L.6)

determinante:

.
1
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" Hartree-Fock la cual si cumple con los requerimientos de s

““Esta generalizacibén se le conoce como la aproximacién de —-

e

metria del sistema.

Por medio del principio veriacional,como se hace en la  --
aproximacibén de Hartree,se extremalizs el valor esperado de
H con respecto a los orbitales 92;(7&) usados en la funcién
de onde determinantal. Sustituyendio (I.6) en la ecuacién

(1I.5) obtenemos nuevamente N ecuacibnes integro-diferencia-

les” de la forma:

—ééi'ﬁa 6@ (%) +[ vy /9%2(’Lb/ V(F,-T) J;i] 9% D,

— é 5 ‘ %% C¢$.) /z)-(f;’:.fl)%'(a)c/?s %}(Fl): ék,(ﬂ)%(;J. -. s e (Iu7)
2

kqtoc)

doxde la sumaééxj corre sobre los estados ocupados dellsis-
tema. REstas ecusciones se resuelven sutoconsistentemente.
Gue un conjunto de ?pnciones de onda sea solucién autocon-
sistente a las ecuabiénes de Hartfee—Fock es equlvalente 2
decir que diagonalizan el hamiltonisno de Hartree-Fock,es -

_decir, es neces ario encontrar un conjunto de soluciones )K«)

“’7§déméé%i8fégan:

< iﬂ’/-';{"/ﬁ/ﬁ) 4,.)(‘24(-05 k'ky [or KK KD :ébJ;,,’m )

Bstas ecuaciones se. obblenen multiplicando las ecuac16nes

7 (I.7) por ¢7 Cf) Dor 1a izguierda e integrando.A las ecua——

ciones (I.8) las llamaremos la forma metricizl de las ecuza-

cionez An Hartree-Fock y es este punto de vista desde donde




--:2n0s 2 analizar el problema.

. pfiher'tt mino en la ecuzcifn (I.8) represent@ la ener-—
-si2 cindtica de unz particuda, el segundo término (términp

iiirecto) representa a una pzriicula moviéndose en un poten-
222l promedio equivalente, debido a la presencia de 12s 0--
—rag pa rtlcula° v es la misma interpretacibn cue en el caso
i la aproxlmd016n de Hartree, el tercer término (término -

w intercembio) es debido a que ahora se estd tomando en -

rd

>usnta la entisimetris de la funcidn de onda.

T« energia total del estado base del sistema, wna vez oue -
z.¢ obtuvo unsz solucibn autoconsistente = las ecuaciones de

_w~¢tree—Pock, se encuentra a partir de:
Eoe = <3111

- dadovque~§§ es vna funcidn de onda determinaontal (;), se

<..ene que:

Fur = é(k,/ 7 /!),Llé(ykz/ ,z/kkfm)m_ (1.9)

Ky toc) K katod

T gnemoS cue hacer notar que no existe ninguna restriccibn -
e nos.diga gue el conjunto de funciones de ondz para "es-
idéntica,Aortogonal, 6 tenge cuzlouier rela
wcomn el conjunto de funciones de onda para -
Ademds no existe ningln beoremn zcerca de la

soluciones, pero es obvio, aue de existir -

zoluciones completamente diferentes, sola--
-—=zte una estd :c‘cﬂaclon'mu~ con el estzdo bzse real del sis-

ume. bajo congiderscibn,




De azcuerdo con el principio variacional, la energia oue se
calcula en esta aproximacién, siempre va a ser mayor & i-
gual que la energia real del sistema, por tanto; si se en-
cuentran vorios tipos de soluclones 2 las ecuaciones:de Har
tree~Fock la solucidn que d& la menor energis va a ser la -

nés cercana a la solucién real.
1.2  IiODEIO DE JALEA,

FEl sistema de particulas cue vamos a analizar es el de N e~

lectrones con espin total neto cero (caso paramagnético) en

un fondo uniforme rigido de carga positiva, tal que el sis-
tema sea eléctricamente neutro. A cste sistema es el oue —-

llameremos mode?o de jalea.

Tl hamiltoniano de este sistema estd dado por la ecuacilbn:

AS?

+ £

"'42 /'}"‘ “"";j

#e .;,g:'_né 7 ‘:,Q fc%) P+4_ yclffezv fr B (I,Vlo),y’f

/=¥

l¥-71]

'dqui, el nrlm@r término corresponde a laz energia cinética,

el segundo, a la interaccidn electrén—fondo positive bé~? y

'y el tercero, a la interaccidn fondo 9051t1vo—fondo positi~ .

vob;_P y ?+_ es una constente que representa la densidad de
cerga del-fohdo positivo , f1(49 es la densidad de carga e
lectrénica, y el Ultimo término es le repulsibn electrén-e-

lectrdn. ' ‘ '

Existe una q03u016n exacta =z las ecusciones de Hartree-Fock
en ezte modelo y como es ya bien conocido (3), es la solu-

cibn de ondeg planas (solucidn trivizl):

o]

X
4
&
L
i



, - Uy SRV, , AR
. y‘ ('r'/();):_v le Zr (6;) . ----toov-o(Icll)',

K.
donde V es el volumen de normaliza@ién del sistema,Pes la
funcibn de espin y §, es la variable de espin.

En es%e cas0, la"den.sidad electrdnica es constente ya ‘que:
v . . .
. “)/:—ZZ(/) =V ol
.59(;)_5“)/%” +E, Z crevernses(I.12)

Para referirnos s la densidad del sistema, es conveniente —~
definir el pardmetro r de %al madera aue ( 9777‘0)/(/ 14
donde V es el volumen. totzl del

tal de pariiculas, asi: _;/777;, =

steme y ¥ es el nimero to
_L .
f

i medimos 1y en ra-s

E‘Q UJ

dios de Bohr; Yoz=d, Vs tenemos el parimetro adimensional Ts
‘cue ncs @4 una medidsz de cue tan denso es el sistema. Asi,
:irg <</ las particulas estin muy cercanas unas de otras
y el sistema es muy dsnso, por el contrario, si rs>>]  las
particulas estén muy separadas y 1o densided es baja. Se -

encuentrz aque para metales emn{‘flco" 2% KL

Sustituyendo (I.11) en (I.9), la energia por partfculs pa—

ra. este sistema, puede escribirse en términos del pardmetro
. i 2

. en la forma: 1 P _e;)

Y ( ,?JNIL YJ— 2de

L= ?'?I —'—,,,7—/4(‘?““"35)
]

N "‘;

Bl primer término es la contribucidn de 1la enov"gia cinética

I d

a2l zistena y el sesundo termino corresponde a la energia po

)
o
=
Q

1:0

evenena(T.13)

izl dade por el término de intercsmbio. EL término di-




red¢to se anula con los términos que corresponden a las in--
feraccidneq WLP 'y Ve.e . Como podemos ver, él siétema e
casi ideal {acoplamiento dé%il) a altas densidades (s ¢<I)
va que es el término en la energfa cinética el que domina -
sobre la energia potencial, mientres que a bajas densidades
(g >>) ) vamos a tener un sistema no-ideal (acoplamiento -
fuerte) ya que la enecrgis potencizl domina soﬁre ia'enéfgiai

cinética,

Bn el sistema qﬁe tomamos, el conjunte de funciones es idég
ticoApara‘eiectrones con esnin arriba y con espin abajo (—-
sistema paramagnético), pero como se hizo notar anﬁeriormeg'
te, ésta mo es une restriccidn, y ahora se va a analizar el
caso en el que todos los electrones con espin arriba (6 aba
.“jo) tienen w conjunto de funciones de onda idénticamernte -
cero;'y los electrones con espin-abajo (6 arriba), tienen -
1as soluciones de ondas plznas (caso ferromegndtico). Ia -
energia por particula pars este sistema se encuentra que es

t4 dada por:

fg—f: Eferna = <%)2%‘ (0'/)’,__25/,5)‘3'/5) Ryd ... (1.14)

Como podemos notar, la energfa cinética va a aumentar con -
respecto a la energia cindtica en el caso paramagndiico ~—-
puesto nue ahora vamos 2 tener el doble de estados bcupados
pero el término de intercambio va a disminuir con respecto
al del caso paramagnético, por 1o gue tenemos que analizor
para que r, la energia ferromagnéiica de ondas planas,é#e"m

va a ser menor cue la energls varomagnética de ondas planss:




é.')ef-r‘r. < éﬂﬂ’”’-
o sea: .V ‘ » v
; /¢ '
) ,9/4 2.2/ ).,(.__....W )

“de agquf se encuentra que para r»5.45 ,éﬁm*ﬁ > érévra, y'ya
que rs> 5.45 estd dentro del rango de densidades metélicas,
la aproximacidn de Hartree-Fock predice una transicibén de -
“fase que no. se observa en la na%uraleza,pﬁesto que los meta
les ligeros no son ferromagnéticos. En realidad,el cdlculo
de la energia en la aproximacidén de Hartree-Fock es éolb u
cdlculo aﬁroximado,mientras gue la energia real del sistema

siempre va a ser menor gue la calculads con Hartree~Tock.

A la diferencia de energias B .~ Ep., le llamaremos energi

a de correlaclén ¥ Se piensa (g) gue en los efectos que dan
lugar 2 dichsa energia,se encuentra la explicacidn del por -
qué no aparece en la naturaless la transicibén de fase que -

predlce la sproximacidn de Hartree-Fock.

Tn un sistema real de cargas con interaccidén entre pares,se
_Qbserva gue existen'dos tipos de "relacifn" entre ellas,una
es debida a 1ls interaccidn repulsiﬁa gue existe entre ellas
¥ 2 la gue llameremos correlacibn dindmica ,1a cual no ‘déja
aue dos particulas se acerquen,y la otra que se debe 2 la -

antizimetrid de la funcibdn de onda,a la gque llamaremos co—-

rrelacibn es badiutlca 1a cual no deja que dos particulas —-
con el mismo espin se acerguen. In la aprox1mac16n de Har-

tree-TFock al ftomrrx la funcidn de onda cono un producto de -




Ia forma de analizar la correlacién gque.; existe en el siste

funciones de . onda de wna sola particula,se estd desprecian~-
do la correlacién dindmica,nero si estamos tomendo en cuen~
ta lz correlacién estadistice debido a que se estd tomando

una funcibn de onda antisimétrica.

.

na es por medio de la funcibén de correlacibén de pares que -
nos dice ,si tenemos una particula en r;,cue densidad de -~
particulas existe en Tg o Ia funcidén de correlacién de pares

se define (5) de 1z siguiente formas:
. 2 '
Dc‘-;l.a.): ___L (J’FBJ’?V . J'?,} /_é-(-?;‘ﬂ’___lﬁ;)/ o.o‘-oao(Iole)
! feR) ) , _

que résulﬁa conveniente .epcribir como:

N TR (L TTECI SIS Y Yy - iy
D5, R) = iz, )57 SR TGP - (1161

LN .

donde P(#) es la densided del sistema en - ¥ ?Cﬂ,ﬁ,n,?’u)

es su funcidn de onda.

In nuestro caso,utilizamos la funcién de onda en la aproxi-
macibn de Hartree~Fock,y asi decimos que calculamos la fun-

cién de correlacién de pares en la aproximacibén de Hariree-

=d

Fock;se van a analizar 1los dos casos que se han estudizdo -

(solucién de ondas planas paramegnética y ferromagnética).
Ia funcidn de correlacién de oares (I.,16') en la aproxima~-—
cibn de Hartree-TFock,dado que la fumcidnosdéronds es un de-

terminante (3),resulta ser:
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Fen) K& oo seeee (1.27)

que en el caso ~de la solucibn de ond 3 planas estd dada -

D=, ’:;.) =% [/ Y 7(&_15—_;‘_);&;) ceese.(1.18)

//i - 81 tenemos un sistema vparamagnético

SP - / si tenemos unasistema Terromagneé tico

. - — _ /(/
?: ke /Tz’*:/ 4 Pe = 7
Dado aque el sistema es homogéneo, D7, ;a) solo depende de - .

e

la separacién entre particulas | -7 /L.

En los limites,cuando la sepzracidn es infinita:

/
R . Pava magnelico
'//;m DC"’:,"":.) = Po “r 7 ’ ‘ '(I' 19)
NFRlde fo -~ ferromagme Lico .

v cuando la separacibén ez cero: .

///m' D(’Fl/ }1) - Py?) bl Pa*a.wz\g-ne é;ro L (I O‘ .

g - - ) sr v .2

1 F-% /20 ' ALY .)

2 Qo -- errowmadgne Lice
{ver Tigura I).

La interpretacifn que podemos darle a estos resultados es -~

\Q

ue en la aproximacibn de Haritree-Fock,solamente estamoz to
mendo en cuenta la correlacidn estzdistica,por lo.¢ue en es
ta anrozimecibn,vara el sistena paramarmético,los electrori-

PO

neo S diferent: eunfn wuaden estar en al miswmo. lugar lo —-




ual es imnosible debido a aue on realidad la correlacién
diﬁéMiCé no los dCJu hcercavuV,mientras que en el sistemar
.lerfoma?Pvlﬂco, va que todos los electrones tienen el mis-
mno eSP5~,~u correlacibn estadistica no los deja acercarse

¥y ningun war ge electrones pueden estar en el mismo lugar.

Como resultado del andlisis de estos dos sistemas,encontra-
mnos que:

< 6(:' 'ne.'tu-. —,ec—rro

Cina ica pPare

E‘ < éPot faTor Para.

Ps :,.Jw fervro
en donde ~a energia cinética ferromugneblca aumenta con rcs
pecto a 1A'energia cinética paramagnética debido,como ya se
dijo,a qua vemos a tener el doble de estados ocupados en el
caso ferrowsenético,mientras oue ia'energia de intercambio
ferromagnliiica es menor gue la paramagnética yz que en el -
caso. ferrsaagnético ,ningin var de electrones pueden estar
en el misuos lugar,lo que disminuye la energfa potencial en

a

el caso &= interacciones repulsivas.
I.3 SOLLN) DE WIGHER.

Por otra vurge Vlgnef (1) estudia el problema semiclésica—
mente suvosiiendo que a bajzs densidades (r$>>/ ),el sistema

de electroings se cristaliza. WL supone que cada electrdn —

- X ‘ PR . . .
esta rodexniy por una esfera de carga positiva de radio rg,
‘<rn: dis$ocia promedio entre particulas) equivalente a 1a

carga del »lectrén de tal menera que el sistema electrén--

esfera de .-sv g2 PO 9111va sea eléc ri aente neutro,y de —-—

agui que no existe 1nteracclén con las demds esferas.la e-

nergia V0% »neial se determina calculando el trzbajo necesa-



rio vara traer un electrén desde el infinito hasta el cen—-
tro de 1s esfera de sarea positiva.Por otra narte,la energi
a cinética corresponde a la energia del punto cero cue se -
obtiehe al considerar el potencizl electrostdtico a que es-

t4 ‘sometido el electrén dentro de ia_esfera,el cual resulta

‘ser de oscilador arménico. ‘ e Ve

La energia del sistema puede escribirse como:

3 /P ;
= E N-';—' R ‘/- : oo .
6501/1.‘!0' (’Y‘s Va, rs > ¥ » (I 21)
donde el primer término revresenta la energifa cinética y el

segundo la energia potencial.

Si graficamos las ecuaciones: (I.13) aque corresponde a ls

energia cinétice de ondas planas en la aproximecidén de ————

T e

Hertree-Fock,y (I.21),se tiene que a bajas densidades,la —-
energiza del sbélide de Wigner siempre es mas baja que la de

ondas planas (ver gréfica II).

Los resultados que obtiene Wigner al resolver el problema -

suponiendo desde el principio que 2 bajas densidades el si

i

“tema estd en un estado cristalino,sugleren la posibilidad

de encontrar solucidnes localiszsdas.gue.nas dep-vraenergia

menor que.la de ondes planas,

Bs por este motivo que en el capitulo siguiente se analiza
una nueve solucibn (localizsda) a las ecuacibnes de Hartrees

Tock, o




CAPITUIO II
ORBITALEv'HARTRWW—NOCK NO-TRIVIALES.

Bn este capitulo se van a analizar soluciones no trivizles
las ecuaciones de Hartree-Fock cuyas densidades nos den -
una cristalizacién en el sistema. Se analiza la funcidn de

correlacibn de pares para tratar de entender los resultados.
II.1 SOIUCION TIPO OVERHAUSER.

Overhauser (6) es el nrimero en estudiar este problema y de
muestra la existencia de soluciones localizadas a las ecua-

ciones de Hartree-Fock en forma matricial.

Ahoru Venos a trabejar con soluciones a las ecuaciones de -
Hartree-Fock del tipo overhauser en un sistema de electfo~-

nes en el modelo de jalea.

-

- . v (4 ‘, T’ ._
T2 funcidn de onda que se propone ests dada por:

Ak ¥ | .
9& CG (I‘/-DZC’ d ") veonn TIT.1)
c ooy o) doije'® o<k< Yo

gue es una onda plana modulzda por otra onds de longitud de
ondﬂ.QQZ%'donde a’y'g son dos pardmetros cue pueden ser uﬁz
lizados como parimetros variacionales,y Eq es el radio de =

12 esfers de fermi que representa a todos los esUadoo ocupa

dos.

“e puede demostrar (ver apéndice I),cue estas funciones son
soluciones a las ecuaciones de Hartrec~Fock (I.8) siempre

= cvendo ¢ zﬂ/(a 1o rmve sigmificz sue diagonzlizen solamen—

L7




ot

‘neg de Haritree-TFock en forma matricial (ecuscién I.

e la parte de la matriz que corresponde a 1los estafgos ocu-

vados,ya nue Los elementos de matriz que obtenemos,torres--

_ponden a términos gue contienen Cfl donde n=0,1,2,que;
; : ! KI k./_ng b : i

en el caso.en que g>/:2//,, , K#n¢ nunca serd igual & ¥ ,———
excepto en el caso n= 0 en el que tenemos Jgjg - Asi deci

mos que las funciones (IT.1) son soluciones a2 las e¢uacio--

3) pars
i;;jkg,pero no resuelven las ecuaciones (I.7) que estan en
forma integro—diferencial,eé decir,no dizgonalizan foda la
matriz hamiltoniana y esto ~es a 1o aue se llama unga base -~

ninina.

La densidad de particulas para esta funcidn estd dgda por:

e '
PrF) = ¢ 1%/ =¥ Sare cos (57 +8)) cerere (I1.2)

Ktoc)
» P
donde: = fgi_iz_—
Crti4?) .
-como podemos notar,cxiste degeneracidn con respecto a G ya -

que nos permite elegir el origen cue se guiera;por gimpli-

cidad en el .cdlculo se escoze G=p0 -

Ta grafica de la densidad se ve de la forma:
v

X ! ,
por lo gue llamaremos a ests solucibn "Solucidn Tip

Corrugadaffac.'u




'Como podemos. observar, 1q densidsd en este Caso HO™es homo~
"genea Vi de cmui gue la funcwén de onda propuesta u’pone im—
plicitamente una locallz:zcmn en ¢l sistema y se espera gue
a bzajas densidades exista una itransicién de fase de la solu
¢idn dé ondas planas (que como ya se dijo,es casi ideal a -

a'l’cag altas densidades),a le solucidn de J 2mina corrugada,

si la localizacidn en el sistems es e:-:preuaolekcomo una so-

lucibn a las ecuacidnes de Hartree-Tock.

La energla por particula gue se encuentrza para esta solucién

(ver apéndice II) estd dada por:
’E’Qc‘ = €. = Gop FOE - ._;_...(11.3)
donde :

AE = _ﬁ Q(/772) ’ osro)ﬁ [J_ ﬁmﬂ........(n 4)

C1+87) Ts T L)

N y :

—}Q(ce)" 2.9775 [( +8%) 4—(5.15_-QM /%# |
+ Q" (l-— )/»\ /Q,L//‘] ceee (TL5)

) . — - z
con Q:-"E%-/;j ﬁ: Jed) ©

El primer término en (II.3),corresponde a la energisa de on-

-

das planzs(ver ecuecién I.13),y el segundo, A F ,corresponde
a.la diferencia de energfas Ag“ﬁP .En DE ¢l primer tér
mino corresponde a la enersia cinética,el término ole va co

130 ,/Q?-cOrresponde a2 la energia potencizl del término direc

19
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to, y el término que contiene a szQ) zs debido a 1a‘energi

2 del término de intercambio,

Para encontrar a cue densidad se encuentra esta transicidn

de fase, se sigue el criterio de minima energia, y por lo -

- (4 . ’
tanto, la condicién para wn minimo en (JI.3) esta dada por:

)
_.€Lc -0

17
€, >0 | |
Estas condiciones determinan para qué 7 , la energia de lé

mine corrugada es menor que la energfa de ondas planas £,

A,E‘,iﬂc—l’—op SQ cerereirenes (I1.6)

nero como podemos observer de la ecuacién (II.4), el vnico

término negativo corresponde al “hérminc de intercambio y =
de la gr4fica (ver grifica III) se puede ver aue V&% 55 em
pre va a ser mayor y avroximadamente el doble que ;Q(Q) noY
lo que concluimos qﬁe vara cuazloyier valor de CQ y de f? ——

que son nuestros vardmetros variacionsles , la energia de -

ondas planas siempre va g ser menor que la de lémins corru~

zada independientemente de Jla. densidad del sistema, ———

Iste resultzdo se puede interpretar observando gue para es
ta solucidén (ecuacién II.1), los electrones van a estar —-
mas cerca Lnos de otfo$ conforme la densidad avmente y de
esta manera se va a jepcontrar un aumento en su energia ci-
nética,adends, el téfmino directo, gue. eszspositivo, en es—
te caso no se va a eliminar totalmente, mientras que’el tér

nino de intercambio que es el Unico término negativo en 1la




“energia, no es suficiente para anular este aumento.

' Para visualigar clercmente estos resvltados, se va a znali-
. d

zar la funcién de correlacién de pares como en el capitulo

anterior, para entender que tan correlacionado estd nuestro

sistema en este tipo de soluciones. o ;

. II.2 FUNCION DE CORRELACTON DE PARES PARA LA "SOLUCION TI-
PO TAMINA CORRUGADA".

La funcién de correlacidén de pares en la aproximacién de -
Hartree-Fock, estd dada por la ecuacibén (I.17), y sustitu--

yendo la ecuzcién (IT.1) en (I.17), se encuentra que:

Dcr“,,a):j‘ﬁ {/Hmsc;.a)} {/,t,wm; @—.;z)} Fcs) (1.7)
Per) (o o

donde: ) ¢ j}
- — Ycos§
' o cee...(I1.8)

e =] 2/4/
| § o f@ /73:'V') A= (7-;317§)

sustituyendo la ecuacién (II.2) en (IL7), tomendo g:;z,%de,

;L:kgqg,;.escogiendo(@:l, para ilustr;r el comportamiento -

de la funcidn, se tiene que:
pew,7) = o {/+)/'C<952 fn] FCS) i (1n9)

de la ecuzcidn (II.9), se puede obgervar que la funcibn de
correlacidn de pares vpara esta solucibn, no es independien~
te del origen gue se escoja, esto se puede entender ya que

la densidad de particulas no es homogénea; ademds existe u-



na dependenciza en Y y por tunto depende de ol Tue nos indi-

ca la amplitud de la onda modulante (ver ecuzcidén II.1), co

. 1,0 .
no podemos»observar,}";_:ﬂ,::l,- solamente toma valores entre

Cl+1d1%)

cero y wno,0<H< | y pare M=e el problema se reduce al ca-

so de ondas planes que se revisé en el capitulo anterior.

Para ilustrar el comportamiento de la funcibén de correlacién

de vares, vamos a escoger varios origenes en la densidad la . -

cual se puede ver en la siguiente figura:

A
7))
Sa CI+p) B
o —— » —-.__jww._-'_
oG-y p—m—— =T oL
'P;7'/ ';r/,_ “‘V‘/q o 7\q7n7

escogemos dos origenes diferentes, f,:O,fg_— DaTB. VV.’eI‘ oue den

sidad de varticulas existe en ¥y dada una particula en ¥ .

Fijamos el valor de Y oen Yzt

Sustituyendo estos valores en (I1.9), se encuentra cue:

Dﬂ;’(ﬂ:"/ r;) = ?c. (’ + cos 2;‘) F({)

‘Dy:l(f:*%r/rn.) = g (1 - Cos if) F(f) B

LR 2R 4 ""’ (II.]—O)

veees. (TTL11)




EllcompOrtamiento de D en funcidn de {’se ilustra én lag -~
grificas I¥F y V. Como podemos observar de la grafica V, Da
ra‘}{:/ Vi 51224 tenemos aue la densidad de varticulas en ——
Jo= % €8 cero, esto es debido a2 que en este punto la densim-
dad es cero, pero en general, como se puede ver de lz ecua~
cibn (II.,9), y en particular de la gréfica Iv; la densided
“de ﬁarticﬁlas.en fo= §, dado que en §) exista\una.densidad'—
de particulas §¢¥)) siempre es =4 §0%) nientras nue cuando 1z
separacién tiende a infinito,D tiende a ftfa) » IEste es el -
mismo comportamiento cue en el caso de ondas planag, ¥y es u
ne caracterfstica de la aproximacibébn de Hariree-Fock para —
el caso naramagnético, en donde como ya se dijo, solo se es
t4 tomando en cuenta la correlacibn estadistica. Esto 1nos
hace pencar en otro tipo de soluciones localizzdas a las e-
cwsciones de Hartree-Fock en donde los electrones de diferen
te esvin estén separzdos, ¥ de esta manera, tomer en cuenta

otro tipo de correlacidn est-distics.

Como conclusidn, tenemos ocue para lz solucién tipo 1dmina -
corrugada, el término de intercambio no es suficiente para:
cue L <D ¥ esto es debido a aue la correlecidn estadisti

P

ca dismiauye 1z energia de intercambio pero no 1lo suficien—

ck
"y

2 para comnensar el

o

umento cue se obtiene 2l acercar las

particulas,

o

Dados estos resulivados, el caso en tres dimensiones no se -

trate y» cue se espers un aumento en laz energia.
I1I.3 07RO TIPO DE SOLUCIOWZS,

Haciendo referncin a esto, 1., de Ilano y A. Plastino (7) —-

~roponen nne modificacidn

m

la solucidén tipo lémina corrusa




da, en donde 1zs nartfculas cin espin arriba y espin abajo,
b h e ) N b

oscilan Tuera de fage, lo gue nos d4 unz estructura antife--

rromagnética.

w
s

Se definen lag orbitales ortonormalizada

5

cﬂ (¥) = c: e M (1+3, A e ) ....(‘Ii.lz)--

1 .
czvcir i) g a2k
con Sp=3)vpara espin arriba o abajo réspectivamente, y de-
muestran ~ue son soluciones a las ecuaciones de Hartree- ——

Fock en forma matricial (ecuacibn I1.9).

La densidad se ve de la forma:

2 cv)

@spin arrbe csp/'m “"b“'o;n

Ny -
! -r :
M. de Llano y A, Plastino utilizan estas funciones vars una

interaccibn delta repulsiva PLF-H)z v JAR) Dzcle y do

muestran cue AL =€ ~€op 20 aonde €,,7 €4) tomando el va

, ] . .

lor de £ tal que e”(p):o v €(BO0 ye que teniendo uma in
teraceibn repulsiva para que la energfs disminuya es necesa
rio que los electrones con espines diferentes se-emcuenirsn

lo més separados posible.

La interaccibn delta repulsiva nos puede dar unz idea de cd
mo se van a comportar sistemas con interaccibn entre parti-

curls repvlsives como en el sistema de electrones (repulsi-

vog) en ol modelo de jalea en el cue estamos interesados.

hAdemds , igvlera,M,.de ILlano,S.Peltier.y A.Plastino (8) de—-

muestran ila existencia de dos familiazs de funciones aue tam

e peeE T




bién son soluciones de Hartree-~Tock en forma matricial:

—

e

o~

1

L I ” L w 2)0 o
.'}%Wﬁ.)_ e e T R agx ) (1H ary) (1+dCr? IN(11.14)

. s . o i
donde -n es un entero positivo,siempre cuando.-% 2 Q}b.
2 y & 7 .

En este casSo se estd tomando un cubo de fermi de lado 2 Kp
eh 1ugér de tomar la esiera de fermi, esto se hace pof’sim—
plicidad,.debido e 1la forma de las ecuaciones (II1.13) y —=~
(II.14) que son sevarables en -las coordenadas (%X,¥,z), ¥ =
se demﬁestra (7) oue la ewc”wﬁa que se obtiene al tomar un
cubo de fermi no difiere mucho de la gue se ohtiene al to-

nar una esfera de fermi.

Los eutores demuestrahn aué para una 1nueracc16n delta atrac

tive Vs (T -Va) ,ada da une Vg ,existe un valor de ,,< 2l -

aue llaman ol critica 42l rue para valoreu nayores cue -

0/c la energia corcesnondieante es menor que la de ondas ~4

nlanas.,

En el capitulo siguiente vamos 2 extender el cédlculo de A-—
guilera,¥.de Llano, u.Peliﬁer v A.Plastino paras el ceaso de -~
ra interaccién delta~renulslva utilizando la estructura de

espin de las ecuncloaes (I1.12).

25
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CAPITULO ITI

ORBITALES HARTRTE-FOCK NO TRIVIALES CON ORDENA~
MIENTO DE BSPINES.

En este capitulo se calculz la energia Hartree-Fock para dos
familias de funciones semejantes a Jeu dada ox las ecua~-
cibnes (II.13) y (IT.14),que son SOlHCLOﬂCu autoconglgten—
tes a las ecuaciones matriciales de Haritree~Fock,pero ahora
Se tomz un ordenamiento en los espines (estructura antiferro
magnética) para una interaccién delta repulsive entre parti
culas.Se espera,como se anzlizd en el capitulo'anterior, —_
tue al separar a las particulas de diferente espin,se tenga
wla disminucidn en ia enerﬁia debido a gue en este caso va
mos a tener otro tivo de correlacibn estadistica del cue se
toma en 1z aproxinacidén de Hartree-Fock para el caso para-—

magnético.,

Se calcula la energia Hartree-Tock del sistemz para una in-
teraccidén delta repulsiva de la forma ~UC%-%)= 2, Jc#-%
con V3zefe 20,

TII,1  PAMILIA I

La primera familia‘de funciones que se va g analizar,se -
construre tomando orbditales separados para cada coordenads

cartesiana:

() (=) LS tm) ‘
S ()= Gur ® G (DG rnay




donde:
) : IS :
2"t = G e (1+.=<s”eg % Sy
een s LITT.2)
v, &
o o
O( = /G(/(f “
lo. au refleja una depehdenci'w en la sclecc:Lon del orlgen,y

, tenemdo lo mismo para "y" y para "z",

' s +1,5i tenemos espin arriba
r =

_./ si tenemos espin abajo

(' ) a(a«? , é? S, = 0

~2

Cy =

ltN\i

“donde C—“—Cx (yC nos da 1= normalizﬂcic’m de @k (%) dentro "
”m ’ ;. A. o L  .
del voluran V: ( )'- son los coeficientes !

-x)'// oy

binomiales.

Te funciones ((III.1) son soluciones siempre y cuando ?>/ 2k,

(resuelven las ecuaciones de Hartree-Fock en forma »wmatri-

cial).

uevamnente es conveniente tomar el cubo de fermi de lado

|
!
i}:
|

9k, dada la estructura de las funciones (III.1).

Ia densidad results estar dada por:
e Mo .as 23
- £ B ¢#)
k{)/(bk m/:‘ % sz (i) Az ) 3 C(III1.3)
(0 m 1
(2 ()< )

\
~donde:

/4( = [+ 1) - (214" + M/“)(c«»zrroww_ |

Cos § Jf¢os § 2 + cos gz cos gx)j




"Bc\ ve [axcmmm® (s 2X gy +Cnga)

"(111.5)
+(aoé)3 CmZ_X%?.-—meglj |

El 2ileulo de la enerfa Hartree—Tock que"reéulta de suétitg'

T UTIL.1) en (I.9) donde:
S L L LTIk L £k LI KRk

- i K, (oel
TTRE L Ktee) HHat ceeees (1.9)

\_— B
& una interaccidn delta repulsive, se encuentra suwe estd

dacs  sor(ver spéndice IIT ):

é,(aayA,oz)=i+(/:z Q'f;/:fa (?)3(’20(”)6 (%) oz*—”)

2 n-( 5+4)

3 {(2.0E0 T g,

( (2)(’“)(1—;4) - (u)sd (r)"oIm Y
¥ ;
' ﬁ (%@m J“} } {2 (07 Oé eer. (II1.6)

, £ |
dor € %%;271ﬁ7‘ es 1z energia por particu-—-—
la . tivensional,y: o

2 L = gom ﬁfo e (IILLT)
-~ & I : 2 -
@ =% / (I
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I L | c{XCO_s X= - | +C- P 2/ .. (I11,8)
0= T S N ,
El primero y segundo términos corresponden a lz energiz ci-
nética, el tercero v cuarto a la energia del término directo

¥y el quinto a la energis de intercambio.

En el caso en que of~pe tenemos que (IIL.8)—> ( I+ -%— R

aue nog 44 el caso de ondas planas:

— s by
é-M(Q)/I)o(:O): G;P(;L)-—(l‘l"é*) ...(:..[I‘.g)
¥y o,ueremp.é encontrar para cue Qr—:.lor ‘de SV

CAE = € o 4 d)-Gp () £ O zimao)

Claramente se ve por inspeccidn aue como 4 = 2%, y debido
2 que el término que contiene a & es positivo, que la ener

gia se minimiza en el narémebro (_Q vera @ =/ .

Dado aue 4 es un parfmetro variscional, la energia se mi-

nimiza cuzndo se encuentra el valor de alfa dado pors

) o ,

D€m (4 °Z>_ y ,D__,@QLQ}O ve (II1.11)
od del %

para cada yrl . Débido a 1la estructurs de las ecuzcio-

nes (IIT.6) este calculo se puede realizar numéricamente.

En el caso #=/ los resultados de la energiz coinciden con

los enconirados por M. de Ilano y A. Plastino (7), cuienes




esta solucidn es mds e

‘encuentran nor medio de un anilisis numérico,~ue para A3 A€

table (OF40) que lo de ondas planas.

n

Se espera aue paras 72/ se tenga tambien rue dFE Ya cue,
como ¥a se dijo,esta familia de soluciones nos da una estruc
tura antiferromagnética,y como se puede ver de 1o tabla I '
al éumentar el valor de n,lz deneidad vo = dar zonas mas 1o

calizadas y las particnulas con espin sntbiparalelo van a es-

tar mas sevaradas. : N
Ta E /g I

n=l f}/]:_? = S

Fo00 | 3 g5 (499274

.9c%,%5/) 1, 295|3.9 J5xis]|

ey | 8. 65 \T9,90/%

Tl hecho de oue estn Tomiliz nos de une estructurs anti———

ferronagnética se puede ver anazlizands la densidad neta de

t

sspin en los puntos (0,0,0) y (7,7, cue es donde tene-.
w05 nuestron méxzimos en la densidad (ver tabla I).Este =and
lisis se pucde hacer calculando la densidad de espin "arri-

ba' y la densidad de wapln "abajo " = en estos dos puntos:
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KzOQ) L ktoy

?"\(;):Z/ _),/ Y /el C/+ée‘g )X
| X1+ e‘.”)nm (/7‘9( TS R
P’»”“@")% L el “Crrod)S
?ft (7, 7)) = :?4_//(%/ (/- <) £ v

N N A S A GV <™ )"

kioc)

v"(/; Di.elgﬁ—y,-)al@ C}/_ &ei?i)gfn'
?’ (0020) L /el *C/~ ,.J)

 §>Jr ( 77/'70 7T) = A/ / </ ('/ +“oi)

Ll Q0 aens negvi 2, 08
b ]a‘ & rVy )

noxr:

§%\(0/¢50) - (o _ 2 . £m ﬁ
- utego)s B 1l { ) L(/~,<)‘}

, ?ﬂFl 6 m 2 5%
= ‘i‘ Po 2ot )
J=

L2 P \"
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:mientras que en (ﬂf,fr,ﬂr) tenemos el mismo resultado pe«i
rb con signo contrario 1o gue nos dice,que indépendientemgg
-te de'loé valores decx y n,se encuentra que esta fémilia de
301uciones , como era de esperarse,nos da una estructura —-

antiferromagnética.

Tl proceso de minimizacién de la enérgfa para esta fami
‘lia de soluciones (ecuacifn III.6) se esta llevando a cabo

actualmente y=se esperan encontrar rcsulitados proximamente.

’ | L 2% )
Nlow . d=t.  Rlso— Roco= Lp[20 7
L ' | B I
S0
]
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ITI1.2 PANTLIA II

De acuerdo con 1z ecuacién (IL.14) del capitulo anterior, ~
la segunda familia de funciones cue nos dé un ordenamiento

en los es *)ines se ve de la forma:

% (x)_. G €JK [H'S"' Cajcfx_‘) (a2

(n) (=)

(= ' .
" &)= 90 C’f) Lfk C4) (/21 (?) . (II1.13)
’ ' A
donde: fog‘: /[ ; (%})QQ Iﬂ.-—e

Py {_;_[ espin arriba
d."' - .

-] espin abajo

-T,(' estd dado por la ecuacién (III.8), y nueva——
mente son zoluciones z las ecuzciones de Haritree-Foclk siem-

pr.e ¥ cuando i>/ 1k, .
Ta densidad estd dnda por:
a2Cm- 5>£7' as »
: &P, | |
Fer)= 52_0 )D( ) A ..(1In14)

—_— [i@@f@@3 e

D)= L_} F /JIQ(COS qXC@s57Y 4-60577(05?.‘2 +Cas72®$;?;i}. (TI1.15)

Zj@, = [,,( Ceosq X +Cos 3y +cos;z:z)-}/¢/2@57xms §yesg3 (111.16) o
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donde por simplicidad se supone & rezl.

El cflculo de 1la energia, al sustituir (IIT.13) en (I.9) ,

resultz estar dada vor (ver apéndiée v):

o ’ _ 24
€ (be"()’“ /+ /QQM’ Z M? >L£ 0&41%
CT T T e
+,l— mo (‘MX )"éhsf )‘pjm
| 3 (5_'_0 -"5) OZ'QSI&S)B J.....(III.N)‘

- 2om E — ftfﬁfflfé ::_E;
ém(c"—l’l/"é)"%?/z:u}_ - %“77")& 2k

donde:

El primero y segundo términos corresponden a la energia -
cinética 'y el tercero corresponde & una parte de 1a energil
a debido al término Aix recto,la otra parte se elimind con el

i

correspondiente a la energia del término de intercambio.

Por inspeccidn se ve que la energia se minimiza en () para

C? / v se reduce 2l caso de ondas planas

W i dy 2=0) -60,9(1) C/+ )
para (i ¢ ,gque ez la misme gue encontramos en la primera
familia como eres de esperarse.

- Para -ilustrar lz forms de 1z densida¢ 'en esta familia,

se han escogido velores pars n = 1,7,1%,50 7 se ha tom=do




el caso en cue of=lh(ver greicas VIFII,VIIT,IX,Y,XI ). Comm
mo podemos observar,el comorizmiento de la densidad: al au~
mentar n,ﬁa a dar nuevamente zonag mzs locnlizadas y las pal
ticulas con espin antiparalelo van a estar mas separadas,Bs
to se puede ver mas claramente en la tabla II donde dzmos

algunios valores de la densidad en los puntos donde se encuen
tran méﬁimos o minimos: -
- | [abla IT

M= m=% m=l§

=§“‘fo|, 5,0) 4 00848 (7920731298 9142

Q (% T 0- 7023 |0 0000%7 0. 00000

o) |4 0068 |7 7. 20731 297922

v es por esto que Se espera cue vara esta familia de solu~-

ciones existan valores de d tales que AF<0,

Nuevamente, el heche de que esta familia nos de una estructu -
‘ra antiferromagnética se puede ver analizando la densidad ~
neta de espin en los puntos (0,0,0) y (T, , T ) cue es donde
tenemds nuestros miximos (ver gréficas de la VI a 1la XTI ).
Este andlisis se puede hacer calculando.la densidad de espin
-~ Py 1t .
"arflb‘-a ‘ A ',‘ z Z / / 2 2 -
=) - : (»’)/ = Cl |+l cosgx)»

1 toe)
Ktoc)
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S " am
’r51+J6053.y)g C/'f"ol(OSS’-l).

- Y, Cl7ol)
P (01 O e
| M Jelt o)
vkg)? (771,’7/%)" 3:/ | '

en estos dos pﬁntos,y calculando la densidad de egnin "aba-
Jo" nuevamente en estos dos puntos: , ;
» BRI
P F =5 ey (/~D<Ca9~gxf ¢ l=o Cosgk)
Q/ : Kroc) ‘ ,
2N
| C/- dcos22) | B Jq
| | 6 M el I+l |
=N Jes CALEL A
P\)/(O/O/O) L= / !/ Cl=ol) /ﬁ 0 = |

de agui;que la densidaed neta de gspin  en estos dos puntos
estéd dada por:

O (6,00-F (0,6 0)7 {(’*4) Za-)"

N (rr,Tr,TT)
Zfﬁ\(vrﬂcﬂ“) F@ |

1o que nos da uns estructurs, antiferromagnética en donde al
aumentar el valor de n,la densidad va a der nuev~mente Z0—m
nas mas localizadas y las particulas con espln antiparalelo

van a estar mds senaradas,

Nuestro resultado final paracel valor de la energla estd da




do en términos del pardmetro ol (ver ecusmeién ITI.I7) y
como ya se dijo, actualmente se esté realizando un anéli-—
sis 'numérico para minimizar diche energia con respecto al -

pardhetro variacionzl of.

,\:’it@_}_@ =4 ﬁ(o,‘o,o)/_ R,C"PP) :_., e
2'2'.% , 3 . 221'\“ 3

RS | :
= 5o D A —

221, Sy

<o




- EXPLICACION DE LAS GRAFICAS.

Grafica I:

En esta fizura se grafica la funcidn de. correla——
cibén de.pares vara la solucidn de ondas planas a las’ééua-
ciones de Hartree-Pock -emi-los casos ferrbmagnétigo_y ﬁaré5¥
,magnéficb. Se puédé hacer notar, que en ellcaso;ferromaghé
tico la curva parte de éero, mientras que en el caso para--

megnético la curva parte de Aagz .

Grafica ITI: ~
En esta figura se grafica la energia por particu

la gue se obtiene de la solucidén de ondas planazs a las ecuz

ciones de Hartree-Tock en la regidn de bajas densidades, tam

bien se szrafica Za energia que obtiene Wigner de su céleculo
semiclésico a bajas densidsies, ¥ se observa nue 1z energia

del sblido simpre va a ser menor cue la de ondas planas.

Gréfica III: ] :
‘ En este figura se grafican A&_ del término di-

recto en el cdlculo de la energia nara la solucibén tipo 14~

mina2 corrugads, ¥y del:5érmino de intercambio . Se o
5 y J \ L

—puede notar que /Q siempre Va a ser mayor que 7€CQ) nor lo

aque se concluye oue la energlfa de limina corrugada siempre

va a ser. mayor gue la de ondas planas.




Graficas IV y V.
Acuf ge grafica la funciénnde correl‘zcmn de

vares pé.:ra la solucidn tipo lédmina COI“C‘tuCLdB en lda grifica
Iv s'e escoge el orizen en ‘?':a mientras cuee en la gré.fi--
ca V se escoge ﬁ: 'ﬂ'//L ren gzenerzl,el resultado que se 0
tiene es gue en ﬂ:?z siempre vamog a encontrar 1/;19(?:).
Gréficas VI., VII, VIII.: |

‘ : En estas gréficas se dibuja la den
sidad de particulas para la femilia I'del tercer capi'buio -
para ¥ =] en tres planos diferentes; Z= O 'Zl: ,sé’—“-"
puede notzr cue el valor de la densided en el nunbo (0,0 O) :

coincide con el del pumto (W, ¥, ),

n eszta fisura se grafica la densidad de
varticulas para 1z ceimmds i tomando el valor /p= 7
s VII‘*,

'y VIII -comrestas grificas , al aumentar el valor de n, se

Y COmo podemos obzervar al comparar las gr.aflcas VI

ve a aumentar la localizacidn en las particulas,
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APEIDICE I
Un breve bogquejo de la prueba de cue el conjunto cle**func—:'t_g—':v ;
nes dado por la ecuacifn (II.1) es solucidn a las ecucid-—-

nes de Hartree~Fock en forma uztricial.

-Tenemosj,que 1z ecuacién (II.1) esta dada pof:;
. ARF 3Ty S
%“‘ ce C’I+°Ze ) | (11.1)
’ &
con /o// w‘
; 7'>/ a Ke =

Sustituyendo (II.1) en (I.8) se encuentra cue :

’ e

1) F1 término en la energia cinéties esta dado por:

KT IKY= 75/4 A<t ye‘k' f:m@*é’iw)ej """;47" 

(R +E) Y

L At lct®y (€F T ClaagFT)E AT

gque al integrag cvando el volumen tiende a infinito,ncs que
dan términos que contienen VJK' n donde % n=o0, 1.y
v, K ? . ! )

dado cue o2k, Jx.' kg =0 por 1o tanto:
, _ 1 KitE

KTy = CG=) ey,

e TR




2) Par 2 completar la pruehz tenemos cue demostrar un resul -
tado similar en la parte de la energia potencial de 1la ecua
cibfn (I.8).

Bl término directo:

D= ¥ <k'hlthikk)

Ktoc)

<k ka ikt = 1<) Jg g,

Ko N AKTe +485U
R %0 g | +d e )e Cl
Y crpdre ) Un € ¢ |
g
ek T s Y+ e )
- /C/'VJO"‘G ge (H—oi e )
k Uy’

- ,;
A ) R
o o Tr-Ve)

. ct +/-z/’-) e
e ,J g s Iz, _ |
Jg";o S ;‘).Z.’:.'}

7o) WL

PEAN NS

v .
+ (dzds, e SV
Sy

(

SEE, e“g'"_] o CT-T)

AT g
|+ /4/"—) - SQ[-?, J—‘*:. € [oLe +
. . V . .‘. -
T —-A Y
!_ ‘ . A"'Y‘-.-}‘_DL'K“@ 4 } ]

— DZ¥ e*x'g’—"" J 'U—(r"';?‘ ) [O{e

TOLéTdO{ ‘ -
o — - " R :_9}_-, ("P,J-?’;,)

’f’: T -l

¥ utilizando el hecho de -ue:

, _—541




se encuentra que:

=tcr”? {[/C[ o) ClEM")+ (,M/y fl/ wi(g,”(@
Jy "o * ' ) -
*VJr,',y,_g, A" veg) F 7V f,(,,m“% _.?J

Yyl vy

donde vifes la transformade de fourier de YT 7) e

Y v aue  Z2 2K se fiene queJ;‘Kl,M’:a

>APa'ra. ~nFto .de, a.7u/708:

D= (- ) (J;"':K
El bérmino de intercembio:
=S kA 7 KR

Ktos) : k e
. ‘ - L 1 .—-',;;
S‘ dedr, € Credte” g )

G, | o

o e
o : — /C
) thlka{y::/k"-‘" k'B-— / / .Joild,




@R

= /C 2 d# d#, €
‘et Jd;' GKL Jo-‘l’e Cey (I+/’U ) ' ?
V .
: k) 2 CKaK) T, L
Rl - R Y DL Y‘“' et i)
N ATARS - RN
e’ T cdte Lole )* -+
: Ll k)N - g
1A ydf,J?z Y VA ) g'4~ele”, '}

— | . _—/_”p .7, - ,;(kz-— Kij YV
U -F) < LH ) * 4 fJYl C/';z. e J {l o A L]
v Chie" F

o ‘. - = ,,‘(A’,'sv A . v i o
Fuer ) memy e d®On) At LT e*",'.‘)

desaroyando 'y sustituyendo:

T - J R= £+ 7e)

se encuentra queé:
T = (o) ‘Q’, g
J ya aue 17,2/{0 se tilene cue:

zo para. “MF O
(XK ) Kemg 7
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APEIATAR TT L

Ta ener~fa total del sistema se obtiene sustituyendo (II, 1) -

en la ecuaciba (I.9) v de esta manera encontramos que:

. FwE, 28 S(aRZ4a) A
E"‘Q% 2m+—7;—/~3—5%(2? Z ﬁm

es 1a transformads de fomricr de Ar (7).

i

Despued de un largo desarrollo,y tomando -en cuenta que:
. } .

: 3 © (%omendo una esfera
V= Z = V() |
e |

o) de fermi)




se encuentra gue:

bie Ly 1 b iy oter £
VoW (/+/) S5 s (e QY

_ A /9Q>(///0+ )( )A 6€+//

(/ +,8)"

5

Q!




APEHDICE TIT

on

Se rev1sarén anunou de los nasos para el célculo de 1a

nerglz en la aproximacibén de Hartree-Focl para la famllla I.
Cn). ) () o)
QSK =@ ¢t 67
N ‘ - . . ’)’L
4‘(()( - ;X
6P = Ge™ 1+ sxe™)

o(:/;e/@*"”
o= L Z (z) s

1) Ia energia c¢npt10°

= 7
(=) L
se puede demostrar,dado oue fﬂes separable en (x,y,z),cue:

t= SIS <m7;/m>

k}(oC)

<J<x) > ﬁ(xj (fn (?)O(W’(Kﬁ,?g)s

- P L)LY (ﬂ)ol (;(Yt/g)

— 3/4?2 /ﬂ
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‘por lo tanto;

K (09
Ktoc)

e e i zﬂ l( 4n/e21) _ ,  |
Z(K T/K) ?ﬁ ¢ ‘/Z Z(’”)fi (s g
sumando'sobre tdd03’ los esfados‘ocupadOS‘se tienewéué:' e

2

-é—~/+/zzQ Z(x,)o(”

2) El término directo:

DE Z <KI}(QI/1)}-¢'}(I ka>
L Kikaeo) :

Hota: » ‘ . ’.
<<’Kll(1 }’Lﬁz )/(Iﬁﬁé:> = Cj]ﬂla)cﬁéiﬁé‘<fkﬂkf(2 l 7271 J‘&ﬂ £{3>% - %

Tor ot?a .parie

<K) K:z VQIKI}Q>_"U—§J” /%C?’ / /?? ('r,/

oAt



‘DE‘”‘L: M

ﬁﬂc'r)/ /(70 (x)/ /90 (*.1)/ /%7_(2)/

por 1o texlo,solo se biere cus cnleular: ,

fy

Sc;x/gﬂ (m/ /? (x)/ G j«!x(msw,si

_.[ewe,)
’*“"*“’) (1 +swze | )

—4 (gus))

. J(ﬁu@a))’"(,-;-sf o @
Cl+ 5, € ‘ | H
M- (S‘-f-e,) 54 5 _( I

’lZ (2)(% )(/+u/) cu) o

o ¢
c/ | </ I L j;"Co: ‘ox Jv f/ (= ] "L- ( l/g_) -
- dende 2= T I . _ .

austwu endo en D ,utilizrnds una regla de suma que se -

puede encontrar en (8) la cual estd dada por:

Z ( ) ) ( ) E lv*f«‘+k=+-’..;+u.“—,:' ,}
K, Ka =K ‘
oz dmt +zq> E
> (7 ‘
y 'ﬁ-g.e se vz 2 seguir viilizzndo ean todos los '333‘1381’1'[‘,93 c'xl

s



¥ -tomando en- cuenta cue:

Si+5a+53 PRI
Z S:f ' , gb‘;

G 6o D
_ E} N (—I>5)+§:+53 [/'/'(‘ —?:*'f?z' ]

3
-8 cferrnq 52 N -
Ka
— fo
(1) = V ( ) \/ ( )
K Ka(09)
multiniicrndo el término directo vor 2772t ge CI’lCU“[\'Lfo_
Fnw
que: :

2 [LS ikl m@j
%Q}QQA/ k k(oc)




+oé,>am (s+£)( DU 544 Isuj [ (,;) ,2)* |
| » ) | a P & (m\a #L' -
"  ( /+- DLﬂ jm_(s+i)<2i)s+[("!)l v5+4 ] Z (ﬁ) aé o

3) Bl téraino de intercombios

Z 4)51 k:a }’7)}‘2//(1/(/>
K, KaloC)

Hl

' wor Do nar rte

<E Ka | V5, )K:)KJ> Ve gcz'r, /% (*r)/ /%ﬂ/("‘/)/




Se ¢hicnla:

YJX y (x)/ /% m/ G yx mwe@#))
(2+3

-,‘(g,xw)) 5, Z ( (QM) 5 ’ .

C’*‘Sroze s /=0
: 1./. ,L(,N-S)d"
nue sl se escoge G20
e gm A2 u ad
o ¢ amn
= Z (;e ) ol L
‘ A=o ‘
sﬁsti‘buyendo en I para -}:,‘y,"z , se tiene que:’v

) Qﬂ(i:? aéw{.

(-L <k| Ks 'D'q | K. k>
2/(0 |

K /(QCDC)

< }‘j (fn ?;éu)




APENDICE IV

¢ revisardn aleunns de los oesos mara el cflevlo de la -

anerzis en 12 aproximacidn de Hartres-Fock vrrz la Tamies

w = e HM

- 'C’h) » | (n)
Y@K (¥)= 9” CzO (7(7 (;1) (}6;(2)
i
!

= KT =3L7 ) <K Tl K

]((oc)
(ﬂ)

‘kfx»f-— <\<x}|x“\/x S‘JX (ﬂ(x)o! (f

interrando por parten se +ipne .

”ZL’“‘H e - ””‘7 L -

ﬂéé‘ | |

£y
o)




(-,”’) . ()

b 1G0T Ci/"“ 7*/9/?5"
e i 19T e

desarrovondo v wiilizando el hecho de que:

T.,- 1., = Lo

Lt C,L-l—,f»l-l)

se Tlens ausg:

$=o
viilizznie 1o resis ole cuma s encuenira cues
Nen=3S
i ,m/é,’/@ :
- ;ZC
E _ ) 23 D<
g=0o

de asuly sustituvando en-t v sumande sobre todhc Tos esta-
dos ocunados =g encuentrsn mue la eneregis cinéticn agtd dada

10T
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ot e )M“/w 2 (23) Lasddon N
F Ll

5=0

I i)

9) gl -té:-.'vqi—no divPC‘tO'

D=4 <kkalvil k,%>- LZ @_ /%(/ /4//(/

KJQ(DC) Ky K, (et}

nor lo cue uolo tenemos cue 1 grar

(g, /%fw/ 3
() +5Po<ws;x)” C. Z (“‘"” ( ) 5.

5 h=s

o - 540

sugtiinvendo en D pare ¥,v,z, ¥ hmeiends haciendo la  su

ma sobre todos los estados ocwnados:

» — S C(/Vg ‘o az
o 7 ki =




| CX{.. +ﬁ ~:Z?;3tg::j%# [;;é; k .) j;%) afl ~’) JZ.Syké:] ;} ig

(¢ ) -

3 [\§2=0

R D) (& ran) i |
¢ 2 - o\ /an\ 4 i (Q )ﬁ( T\ B
. <j (j‘S )(fj;/>°é (:4)4{:I;L+ﬂ:>v;2 S S.v - é .  .‘§é

~+-

y £=0

'

o2 = e mino de inbercamhio:

CT-3 <K @)v )W>

' K]f%(oa .
“—(4.)

(Kl KQ)Uz <' ?)"fcl’)" %’, 'r)//%z. ¥

d { rue solo teae 08 rue l“te”r 2 l%
L s ?’d

(4)] = J d ( [+ S"'

f ] %f ff)/ / 2

L L U RE
o =1
55 :
g
B
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Aty (n)sS AT T, L

N

susiituvende en 'I- NNPE K,V %, ¥ awsando ‘mobre-todos Los
estadnn ccupados se tiene cue la enercia dsl tArming Ai--

recto-estd dada por:

’ M\/&%M

:&2? 47 ) P |
— 2% Ko 22~ fo) <3[ ;]r;f9

— P=u ' :
T U () L)
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