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RESUMEN 

Una de 1as preguntas fundamenta1ea en 1a 
S61ido es: ¿Cómo 1a simetr1a tras1aciona1, 

F1aica de1 Estado 
1a dimensiona1idad 

restrincida y 1a corre1ación e1ectrónica afectan 1as propiedades 
f~sicas de un só1ido?. E1 objetivo de 1a presente tesis ea 
contribuir a responder a esta presunta. Para rea1izar este 
estudio se han se1eccionado tres prob1emaa: 1a 1oca1ización 
e1ectrónica, 1as excitaciones vibraciona1es y 1a• inestabi1idades 
de Peier1s. Con e1 fin de poder examinar con todo cuidado 1os 
aspectos f1s.Lcos que nos interesan, 1oa estudios 
principa1mente a sistemas unidimenaiona1ea, 
simp1icidad en e1 tratamiento matem•tico y a 
particu1ares. 

ae res\.rin&cn 
debido a au 

aus propiedades 

Hemos desarro11ado un nuevo m•todo de renorma1ización en e1 
espacio rea1, e1 cua1 nos permite ca1cu1ar e1 comportamiento de 
1as excitaciones e1ementa1es en 1as cadena• de Fibonacci de tamano 
macroscópico. Siendo 1a fracta1idftd una de 1as propiedades 

pecu1iares de 1os sistemas quaaiperiódicos, ••ta se anaiiza con 
suma atención en todos 1os sistemas discutidos en 1a tesis. La 
controversia de 1a 1oca1ización de 1os e1ectrones en 
quasicrista1es se investi&a ca1cu1ando 1os exponentes de Lyapunov. 
Los resu1tados de1 espectro Raman en superredea de Fibonacci 
ca1cu1ados con nuestra tcor1a son comparados con 1os obtenidos 
experimenta1mente, y se encuentra un acuerdo notab1e. Los 
fenómenos cooperativos e1ectrónicos en aiatemaa unidimenaiona1e• 
se estudian a partir de1 hami1toniano de Hubbard, en ia 
aproximación de c~mpo medio, y se predice 1a existencia de un 
nuevo estado e1ectrónico en só1idos de baja dimensión que hemos 
denominado .. Onda de Corre1ación''. Se conjetura sobre 1a posib1e 
inf 1uencia que esta onda pueda tener en e1 mecanismo de 1a 
superconductividad de a1ta T

0
. Por ~1timo, se esboza 1a poaib1e 

extensión de estos estudios a sistemas m6s comp1ejoa. 

z 
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INTRODUCCION 

Los só1idoa han •ido objeto de estudio desde 
tiempo <Xnman y Miiier, 1975) y sin embarao, se 
crandes avances so1amente en este ú1timo si&1o, 
auraimiento de ia MecAnica cu•ntica. En 1a 11amada 
Muchos Cuerpos se ha creado e1 concepto de 1os 
movimiento co1ectivo de 1a• part.lcu1a• microscópicas 

hace mucho 
han 1oarado 
debido a1 

Teor.La de 
cuantos de1 
en só1idos, 

ta1•• como fononea, excitonea, maanonea, po1arone•, 
cua1es •e denominan excitaciones e1ementa1ea en aó1ido• 

etc.; 1o• 
(Ap•ndice 

A). Este concepto ha sido uno de 1oa e1ementoa m•s importantes en 
e1 desarro11o de 1as teor.Las microscópicas en só1idos, ya que 
permite reducir un prob1ema cuAntico de muchos cuerpos a un 
prob1ema de contar simp1emente ei número de quasipart.lcu1as 
<Haken, 197&) En particu1ar, para 1os só1idoa cri.sta1inos, se ha 
aprovechado 1a simetr.la tras1aciona1 para introducir, adem••, 
conceptos como espacio rec.lproco y zonas de Bri11oui.n (Kitte1, 
197&). En base a todos estos conceptos, se han desarro11ado 
teor.Las microscópicas capaces de exp1icar fenómenos de a1ta 
comp1ejidad en 1os s61idos crista1inos. 

A partir de 1os fina1es de 1a d6Cada de 1o• cincuenta aurai.ó 
en e1 Ambito cient.lfico un aran ínter•• por 1os materi.a1es 
desordenados. AdemAs de su enorme potencia1 de ap1icación 
tecno1ó&ica, 1a investi.caci6n sobre 1oa amorfos ha permitido a 1os 
f.lsicos revisar 1as ideas bAaicaa de 1a F~aica de1 Estado Só1i.do e 
introducir conceptos nuevos; ta1 ea ei caso de 1a 1oca1ización de 
estados e1ectrónicos (Anderson, 1958). La re1ación entre 1os 
estados 1oca1izados y e1 ancho de ia banda e1ectrónica permitida 
ha sido también Amp1iamente estudiada <Thou1ess, 1974). Hoy en 
d.La, se ha 11e&ado a comprender 1a exaaeración de considerar a 1a 
periodicidad como 1a causa fundamenta1 de muchas propiedades 
f.lsicas en só1idos. E1 estudio de 1os amorfos ha mostrado 1• 

3 
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importancia de1 orden a corto a1cance (Ta&Uefta, 1963). 

En 1oe ó1timos anos. un nuevo y excitante deaarro11o en ia 
f1.sica de ioa só1idoa ha sido ei descubrimiento de ias estructuras 
quasicriata1inas. ea decir. arre&1os aperiódico• de •tomos que 
poseen picos de1 tipo Brasa en su patrón de difracción. con 
simet1·1. as ·que no existen en ios criataiea. Estos patrones fueron 
observados recientemente en un experimento (Shechtman •t. al 

1964) rea1izado en ei materia1 A1o.edHn
0

.&• dando un eran 
impu1so a ias investi&acionea de ios aistemas quaaiperi6dicoa. 
inmediatamente despu•a de este descubrimiento. Levine y Steinhardt 
(1964) encon~raron que 1as estructuras icoaaedra1es tienen una 
transformada de Fourier que coinciden exactamente con ei patrón 
obtenido previamente en forma experimentai. Adem•s, ioa autores 
exp1icaron cómo ia simetr1.a icosaedra1 puede coexistir con ei 
orden de iarso aicance y ae-aiaron que esta estructura 
caso ais1ado, sino pertenece a una nueva 

ordenadas que denominaron quasicriataies. 
ciase de 

no es un 
estructuras 

A1cunos quaaicriataies unidimensionaies se han fabricado 
a1ternando dos eiementos diferentes. en forma de auperred de 
acuerdo con ia secuencia de Fibonacci. En ia primera mue•tra 
(Mer1in et. al 1985) de este tipo de superredea que se 
construyó. ambos eiementoa est•n constitu1.doa por dos b1oques, 
siendo uno de GaAs y ei otro de A1As. La única diferencia entre 
1os dos eiementos estriba en ei espesor de1 b1oque de GaAa. A 
pesar de que estas superredes no son periódicas, en sentido 
estricto, e1 sistema retiene mucha• propiedades que comúnmente se 
asocian con ia simetr1.a trasiacionai de 1o• cristaies. Los 
estudios reaiizados mediante ia di•peraión Raman sobre ioa modo• 
coherentes de vibración en estos sistemas, han mostrado con 
sorpresa que en ei espectro obtenido se observan dob1ece• 
inc.onmensurados de ia ••zona de Bri11ouin•• en ias bandas ac<isticas 
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y 1a existencia de dob1etes en 1a re&ión de baja frecuencia; estos 
re•u1tado• son •imi1are• a 1o• que •e tienen en 1a• auperrede• 
periódicas ordinariRs. 

Se ha reportado tambi•n que e•to• •iatema• quaaiperiódicos 
unidimensiona1es poseen dimensión fracta1 (Mookerjee y Sin&h. 
1986) y estructura exótica de bandas e1ectrónicaa (Kohmoto. 
Suther1and y Tan&. 1986), Se ha demostrado (Kohmoto y Oono. 1984) 
que e1 e•pectro e1ectr6nico es un conjunto de Cantor con medida de 
Lebes&ue icua1 a cero. Ea decir. e1 espectro consiste de bandas 
permitidas infinitamente de1&adas embebida• en bandas prohibidas 
tambi•n de ancho infinitesimai. y adem4a exhibe una simetr~a 

auto-aimi1ar (una peque"ª re&ión de1 espectro amp1ificada 
reproduce id•nticamente a1 espectro comp1eto). 

Los aó1idos de baja dimensión se han estudiado históricamente 
por su simp1icidad matem•tica y son úti1ea como 1~mites ana1~ticos 
de 1os sistemas tridimenaionaiea (Lieb y Matti•. 1966). Sin 
embarco. bajo ciertas condiciones existe un mapeo cenera1 de 
sistemas tridimenaiona1ea a cadenas 1inea1ea (Apendice C). 

1o• 
Por 

medio de este mapeo se pueden. tratar como sistemas 
unidimensiona1es a criata1ea que pierden 1a aimetrLa traa1aciona1 
en una di.rección dada. ta1es como en 1os sistemas que contienen 
superficies. interfaces y superredea (Carri~o. E11iott y Barrio. 
1986). 

Por otro 1ado. 1os só1idos de dimensión restrin&ida han 

despertado. recientemente. e1 ínter•• de mucho• f~sicos debido a 
sus propiedades pecu1iares. En primer iucar. estos sistemas son 

inestab1ea ante perturbacione• ya que ~ienen un n~mero reducido 

de primeros vecinos y consecuentemente •e pre•entan 1aa 
inestabi1idades de Peier1s. Las propiedade• de transporte son 
enteramente diferentes en esto• sistemas debido a 1a 1oca1ización 

5 
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de 1os e1ectrones. Fina1mente, se especu1a tambi•n que 1o• nuevos 
materia1•• cerAmicos •uperconductore• de a1ta• temperatura• de 
transición son producto de 1a bidimensiona1idad de1 sistema. 

En esta tesis se presentan e•tudios 
efecto de 1a quasiperiodicidad en 1a fieica 

rea1izado• sobre 
de 1o• eó1ido• 

e1 
~e 

dimen•iona1idad restrin&ida, particu1armente en 1a• cadenas 
quasiperiodicas de Fibonacci, poniendo especia1 inter•• en e1 
anA1isis de 1a inf1uencia de 1a fa1ta de periodicidad en 1o• 
fenómenos coherentes y 1a 1oca1ización de 1a• excitacione•. 
Tambi•n •• ana1izan 1o• efectos de 1a corre1ación e1ectrónica en 
só1idos de baja dimensión y 1ae •imi1itudee encontrada• entre 1o• 
espectros producidos por 1a variación de1 n.:.mero de e1ectrone• en 
estos sistemas y 1os espectros de si•temas quaeicri•ta1ino•. 

En e1 primer capitu1o de 1a te•i• se introduce un nuevo 
m•todo de tratamiento de 1as excitaciones e1ementa1ee en 1as 
cadenas de Fibonacci, usando 1a t~nica de arupo de 
renorma1izaci6n en ei espacio reai. Como una i1u•trac1ón de1 
m~todo, se hace un cA1cu1o de 1as densidades de estados 
e1ectrónicos 1oca1ea en cadenas de 1on&itud macroscópica. Usando 
e1 mismo m•todo, se examina tambi•n 1a 1oca1ización de 1o• e•tados 
e1ectrónicos ana1izando 1os exponente• de Lyapunov. 

En .e1 secundo capitu1o se estudia e1 espectro fonónico en 1aa 
superredes de Fibonacci. Se desarro11a una teoria microscópica 
senera1 que permite ca1cu1ar 1• respuesta Raman en euperredes 
reales, usando e1 mode1o. de po1arizabi1idad de en1aces y e1 arupo 
de renorma1ización. Loa resu1tados obtenidos son 
1os datos experimenta1es, encontrAndoee un acuerdo 
1a teoria y e1 experimento. 

comparados con 
notab1e entre 

En e1 tercer y ú1timo capitu1o se ana1izan 1as corre1acione• 

6 
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e1ectr6nicas y 1as inestabi1idades de Peier1s en •i•t•••• 
unidimensiona1es, usando e1 hami1toniano de Hubbard extendido y 1a 
t*enica de campo medio. se pone especia1 atención en 1a foraaci6n 
din ... ica de 1a• onda• de densidad de cara•. de ••P~n. y de 
corre1aci6n (Barrio, •tal., 1988) en función de ia ocupación d• 
1a ü1tima banda. Se discuten ia conaensurabi1idad de dicha• onda• 
Y su posib1e re1aci6n con ias nuevos superconductores cer•aicos de 
a1ta temperatura de transición. 

7 
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CAPITULO 1 
BLECT&OllES Y SU LOCALIZACIOll Bll CADBllAS DE ... ORACCI 

X.1. Secuenc~a de F~bonacc~ y 1a Quas~per~od~c~dad 

La secuencia de Fibonacci se conoce desde 1a Edad Media. En 
1207., e1 matem•tico ita1iano Leonardo Fibonacci de Pisa, quien en 
aque1 entonces ya hab1a introducido 1os nwneroa ar•bico• en 
Europa, propuso un mode1o de 1a reproducción idea1izada de 
conejos. En este prob1ema se •upone que 1o• conejos adu1tos 
procrean un conejo beb• cada me• y 1o• conejo• beb._ se convierten 
en adu1tos tambi•n en e1 1apao de un mea. Si se inicia de un 
conejo adu1to, ¿qu• tan arande ser• 1a co1onia de conejos de•pu._ 
de n. meMea? E1 prob1ema se puede abordar como •e muestra en 1a 
Fi&ura x-1a, en donde se aprecia &r•ficamente e1 reau1tado de 
ap1icar 1a• rea1as de reproducción mencionadas. Si substitu1aoa 
ios conejos adu1toa por 1as 1etra• mayo•cu1a• A y 1o• beb•• por 
1as 1etras minoscu1as b, obtenemos una secuencia de 1a• 1etraa A y 

b (ver Fi&. 1-1b) que se conoce como ia secuencia de Fibonacci. 
Nótese que 1a secuencia no ea periódica ni tampoco ea a1 azar, ea 
decir. tiene un desorden bien estructurado con respecto a una 
secuencia repetitiva bien definida. Debido a esta percu1iar 
simetr1a espacia1, ias secuencia• de Fibonacci poseen propiedades 
muy interesantes. Sean N•(n.), Nb(n.) y N(n) 10• nOmeroa de 1etras 

A, b y e1 namero tota1 de 1etras que se encuentran en 1a 
aeneraci6n n. de 1a secuencia de Fibonacci, respectivamente; e• 
decir, N(n.} es e1 número tota1 de conejos despu._ den meses. se 
puede notar de 1a Fi&ura X-1b que esto• nl:'.mlero• e•t•n re1acionado• 
de 1a sicuiente manera: 

N(n) 
NA(n.) 

Nb(n.} 

N ( n.-&) + N ( n.-a) , 

N ( n.-&) 

N ( n.-a) 

8 
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2> 

3) 

4) 
·-

Sl 

- 6) 

.J 
7) 

-: ••• 

1> A 
2>Ab 
3>AbA 

1 •• 

4>AbAAb 
s,AbAAbAbA 
e>AbAAbA.bAAbAAb ·-. 
7> AbAAbAb.A.AbAAbAbAAbAbA. 

• • • 
Fi&ura 1·-1. a) La secuencia de Fibonacci determinada a partir de 
un mode1o de reproducción idea1izaáa de conejos. E1 mode1o supone 
que un conejo adu1to procrea un beb• cada mes y éste se convierte 
en adu1to en ei mismo 1apso. si se parte de un conejo adu1to en 
e1 primer mes, se observa ia evoiución de 1a coionia mes a mes. 

! , bl Secuencia de Fibonacci aimi1ar a 1a mostrada en a), para 1as 
primeras 7 generaciones, representada por 1as 1etras A y b. 
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Se tiene que 1os cocientes C(n) entre 1aa pob1acione• de A 

decir C(n)sNA(n)/Nb<n>. para 1a• primera• seneracionea 
secuencia de Fibonacci est•n dado• por: 

y b, 

de 
•• 
1a 

C(2) • 1/1 = 1, C(3) 
. C(S) s 5/3 ~ 1.67, C(6} 

2/1 
8/5 

2, C(4) 

1.6, C(7} 

3/2 • 1.S. (1.2) 
13/8 - 1.e.2s • 

Se puede demostrar que 1a •uce•ión C(n) converse. Para 
determinar este 11mite se ••cribe convenientemente 1a C(n), u•ando 
1•• re1aciones (1.1), de 1a siauiente forma: 

NA ( n.) 
e ( n.) '"'--;;:,..--,..-,,.. Nb ( n.) 

N ( n- •) 
=N·<n-•> 

N ( n- a) +N ( n- •) 
N( n-a) - 1 + 

Nb(n- •) 
NA (n- & ) 

Para n .. CD, C(n) • C(n-•) • a y por 10 tanto, 

a• 1 + _1_ 
a a= rs.1 

--~ ~ 1.619034······· 

.. 1 + 1 
C(n- & ) • 

( 1 .3) 

A esta ü1tima cantidad a se 1a conoce como 1a razón dorada. que e• 
una caracter1atica importante de 1a secuencia de Fibonacci. 

Existen diversas maneras de aenerar 1a •ecuencia de 
Fibonacci. Por ejemp1o. en forma aimi1ar como ae hab1a aenerado 
ia co1onia de conejos; ea decir. dada 1a aeneración n se obtiene 
1a seneración n+1 substituyendo A por Ab y b por A. otro ••todo 
de constru1r1a consiste en adherir dos secuencia• de Fibonacci de 
generacion menor, o sea que S(n) • S(n-•) • S(n-a). Este ü1timo 
m•todo nos proporciona una ciara noción de1 número de aeneración n 
y e1 número de e1ementos que se contiene en cada ceneración N<n>; 
adem•s constituye e1 punto c1ave para e1 proceso de 
renorma1izaci6n. que di•cutire~o• m•• ade1anta. 

9 
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La secuencia de Fibonacci pertenece a una f ami1ia amp1ia de 
objetos quasiperiódicos; por ejemp1o, en doa dimenaionea 1oa 
mosaico• de Penroae (1974) y 1o• arreaioa de icoaaedro• en trea 
dimenaionea. Eatoa quaaicriata1ea aon aó1ido• quaaiperiódicoa que 
poaeen un deaorden traa1aciona1 a1taaente eatructurado, a 
diferencia de 1os só1idos crista1inoa y de 1oa amorfo•. Aunque 1a 
invest·icación sobre 1os quasicrista1ea comenzó hace pocos aftoa, e1 
concepto de 1a quaaiperiodicidad ea bien conocido, entre 1o• 
matem•ticoa, desde principio de1 aia1o. 

La teor~a de 1a• funcione• quaaiperiódicaa fue creada y 
desarro11ada por H. Bohr (1924, 1925, 1926), coao una 
cenera1ización de 1as funciones perfectamente periódica•. En eata 
teoría una función f<x>, definida •obre todo e1 eapacio rea1, ea 
quasiperiódica si y s61o si: para toda & > o, exiate una T(&,f) • 
IR, ta1 que 

para toda x en e1 dominio de 1a función. 
funciones es: 

f(X) • sin(2nx) + ain(2-12°nx). 

Un ejeap1o de 

(1.4) 

ea ta• 

(1.S) 

Esta función no e• periódica, ya que no exiate ninaun per~odo T 
ta1 que f(x+T) • f(x), para toda x •IR. Sin eabarao, dada una 
&>O, siempre podemos encontrar un entero T ta1 que -r-fl difiere a 
otro entero por una cantidad menor que e/2n, por 1o tanto 

f(X+T) sinl2n(X+T)J + •inl2ft(X+T)~J 
sin(2nx) + ain(2nx-12°+9&) 

!Sf(X)+& 

IO 

( IB 1 s 1 > 
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es decir, 1a desicua1dad (1.4) puede satisfacerse para toda e > o. 

La• propiedades an•1itica• de l.a• 
fueron cuidadosamente estudiadas por 

en 

funciones quasiperiódica• 
Besicovitch (1932). se 

pueden expresar estas funciones 
cenera1izada de 1a sisuiente forma 

una ••ri• 

en donde Al son 1os coeficientes de Fourier Y. A,_• Em 
rlm números raciona1es y ªm número• rea1•• 
independientes (en e1 sentido de que •i Em rmam• o, 
para toda m) que forman una base para A,_· 

d• Fourier 

(1.6) 

rlmªm• ·siendo 
l.ineal.ment• 

entonces r • o -
se puede definir una función F<x ... x ••... ), mu1tiperiódica con 

periodos respectivos inconmensurados para todas 1as variab1••· de 
1a forma 

F <x ... x
2

, ••• ) - ~ Al exp < lE rl a x > . 
~ "' "' Yft '" 

quasiperi6dica puede Por 1o tanto, cua1quier función 
como 1a parte diasona1 de una 
dimensión; es decir 

función au1tiperiódica 

f(X) dias{F<x ... x ••... >} • F<x.x, ... ). 

(1.7) 

expresar•• 
d• aayor 

(1.8) 

A partir de esta ú1tima propiedad se pueden construir en 
ceneral. estructuras quasiperiódicas de una forma e1eaante. se 
trata de1 método de proyección (Zia y Da11as, 1985) que consiste 
en proyectar 1os puntos de un hipere•pacio de N-dim•n•iones hacia 
una hipersuperficie de o-dimensione•. En •1 caso particul.ar de 
1as secuencias de Fibonacci, se puede partir de una red cuadrada 

u 
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bidimensionai y se proyectan ios puntos de 1a red hacia una 1inea 
recta que forma un ángu1o 8 con ei eje X, ta1 que cot(9)=a. Como 
un ejempio, en ia figura I-2 se muestran 1as proyecciones de 1oa 
puntos de ia red que se encuentran dentro de una diatacia w 

a1rededor de 1a 1inea recta ' y de esta manera •e obtiene una 
secuencia de seementos iargos y corto• de1 tipo de 1a •ecuencia de 
Fibonacci en 1a direccion ~- Por otro iado, a partir de 1a 
ecuación (1.8) se pueden derivar mucha• caracteri•tica• fi•ica• 
generaies de 1os quasicrista1es (Romerio, 1971) 

I.2. Eiec~rones en 1as Cadenas de F1bonacc1 

Existen muchos modeios para describir ios e1ectronea en 
só1idos. Históricamente, Orude (1900) fue e1 primero en formuiar 
ia hipótesis de que ia gran conductividad e1~trica y t"rmica de 
ias substancias metAiicas podría exp1icarae debido a ia pre•encia 
de grandes concentraciones de eiectrones 1ibre• en estos 
materia1es. Sin embargo, ei modeio de e1ectrone• 
funciona moderadamente para sóiidos metA1icos y tiene 

1ibres só1o 
dif icutades 

para exp1icar ios comportamientos e1ectr6nicoa en otros 
materia1es, ya que en e1 modeio no se toman en cuenta 1a ceometria 
y ias interacciones en ei sistema. La manera mAs aimp1e de tomar 
en cuenta ia simetría tras1acionai de1 crista1 y 1aa interacciones 
es por medio de ia aproximación de un so1o eiectrón. En eata 
aproximación, se estudia e1 comportamiento de un e1ectr6n en un 
potencia1 periódico como resu1tado de ia distribución periódica de 
carga asociada con ios iones situados en 1os puntos reticuiare•, 
a~adiendo ei potenciai promedio aportado por todos 1os demAa 
e1ectrones que pertenecen a1 crista1. 

Las soiuciones de ia ecuación de SchrtX:Sinser para potencia1e• 
perfectamente periódicos son ias funcione• de &ioch (1928). Para 
ei caso de1 potenciai periódico de pozo• cuadrado• 
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Fisura :t-2. con•trucción de 1.a aecuencia de Fibonacci. por medio 
del. m•todo de proyección. Loa c~rcul.o• abiertos son im•sene• 
proyectada• en el. eje ~ de 1.oa punto&, que se encuentran entre 1.aa 
1.~n••• punteada•, de 1.a red cuadrada bidimensional.. 
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unidimensional.es (ver Fig. I-3).. Kronig y Penney (1931) 

encontraron sol.uciones anal.íticas del. probl.ema, que se muestran en 
l.a Fig. I-3. Se puede notar que l.os estados el.ectr6nicos forman 
bandas y en el. espacio recíproco l.os bordes de l.as bandas se 

encuentran en l.as fronteras de l.as zonas de Bril.l.ouin, como si se 
estuviera dobl.ando l.a curva de dispersión para l.as partícul.as 

l.ibres y en cada dobl.ez se abriese una brecha. En estos puntos se 
cumpl.e l.a l.ey de Bragg (1912) y consecuentemente l.a onda se 

refl.eja coherentemente destruyendo ia onda que venía con l.a misma 
l.ongitud de onda, provocando un estado estacionario (u

9
:0). Estos 

resul.tados son consecuencias directas de l.a aimetr~a trasl.acional. 
del. sistema y, por l.o tanto, uno se hace 
podrían ser l.as bandas en un quaaicristal. 
l.a curva de dispersión commensuradamente?. 
adel.ante. 

l.a presunta de ¿cómo 
donde no se puede dobl.ar 

Esto se discutir• mAs 

En general., se conocen l.as dos sol.uciones extremas del. 
probl.ema de l.os estados el.ectrónicos en sól.idos, que son por un 

l.ado l.a de ondas pl.anas y por el. otro, l.a de l.os estados atómicos 

individual.es. En el. método de ondas pl.anas, se expresan el 
potencial. y l.a parte periódica de l.as funciones de Bl.och como una 
combinación l.ineal. de ondas pl.anas y de esta manera el. probl.ema de 
l.a ecuación de SchrOdinger se reduce a resol.ver una ecuación 
secul.ar. En el. otro caso, se tienen l.as funciones de Wannier 
(1937) que son funciones centradas en l.oa sitios i., parecidas a 
l.as funciones orbital.es, pero ortoconal.es entres~. es decir, con 

las integral.es de trasl.ape Si.j = <• 1 j> = O. Para estudiar l.os 
quasicristal.es, se encuentra m•s conveniente util.izar este úl.timo 
método, ya que se trata de un sistema aperiódico y l.os estados son 
general.mente más l.ocal.izados. 

El. hamil.toniano expresado por medio 
Wannier se denomina hamil.toniano de en l. a ce 

13 

de l.as 
fuerte 

funciones 
y para 

de 

l.oa 
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u ~ o+b 
(celda 
unitaria) 

Ua(.ir) U, (.ir) 

c(.t) 

o 

' ' I 
I 

' ' 

I 

/-- Partícula libre 
I (e= ~ 2k 2/2m) 

' 

...h_ 
o+b 

Fisura x-3. La parte superior de ia fisura, muestra ei potenciai 
periódico ideai de pozo• cuadrado• u•ado por Kronis y Penney. En 
ia parte inferior •• e•quematiza ia eners~a • en función dei 
vector de onda k, de acuerdo con ei modeio representado en ia 
parte superior . 



Mayo 1989 TESIS Chuin1n Wang 

el.ectrones tipo s tiene ia siguiente forma: 

9e = . 2 Ol i..,. 1 i....-><1. ... 1 
~ ..... ( 1.9) 

en donde ...- es l.a coordenada de es pin, º\.,. <t..,. 1Hcor•1 t...-> y 
(3. . = <t....- 1Hcor•1 j...-> son l.os parámetros del. hamil.toniano. En 

e~~.;"""caso, Hcor• = V
2 Ei. 1./lr-Ri.I' siendo r y Ri. l.as coordenadas 

del. el.ectr6n y de l.os iones, respectivamente. Un an•l.isis 

detal.l.ado de estos parámetros °' y (3 fue real.izado recientemente 
por Barrio y del. Castil.l.o-Mussot (1988). Por otro l.ado, se nota 
que el. hamil.toniano (1..9) no incl.uye correl.aciones el.ectr6nicas, 
que son l.as responsabl.es de muchos fen6menos col.ectivos 
el.ectr6nicos y que para incl.uirl.as se puede usar el. hamil.toniano 
de Hubbard (1.9&3). Dentro del.a aproximación de campo medio, el. 

hamil.toniano de Hubbard puede reducirse al. hamil.toniano de enl.ace 
fuerte, siendo l.os parámetros °' y (3 funciones de l.as densidades 
el.ectrónicas. Este punto l.o discutiremos en el. capLtul.o tres. 

En l.a aproximación de interacciones s6l.o a primeros vecinos y 
en el. caso de probl.emas unidimensional.es, el. hamil.toniano (1.9) 

para cada o puede escribirse como 

... 2. (3\. ( 11.><t.+s. 1 ... (l.. 10) 
~ 

Para el. caso de 
muchas maneras 

l.as 
de 

cadenas perfectamente peri6dicas existen 
resol.ver l.a ecuación de Schre>din&er 

correspondiente al. hamil.toniano (1.1.0) 

ayuda de l.as funciones de Green (ver 
formal.ismo, ias ecuaciones de movimiento 

Green estacionarias están dadas por: 

AquL l.o haremos con 

Apéndice B). En 
para ias funciones 

l.a 

este 
de 

(E - 0<) G 
º•º l. + (3 ( G .. • o + G - .. • o) (1.1.1) 

l4 
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y 

(E - a) G = (1 (G + 
n, o n+-• ,o Gn-t.,o). (1.12) 

Uno de l.os m•todos para resol.ver el. probl.ema es transformar l.a 
ecuación (1.12) al. espacio rec.1.proco (Gk = :Cl :Cj elk<xl-x/ Gl,j), 

ya que en este caso todav.1.a existe l.a simetr.1.a trasl.acional.. De 
modo que 

(1.13) 

en donde a es l.a distancia espacial. entre l.os sitios de l.a cadena. 
Por l.o tanto, l.a rel.ación de dispersión tiene l.a foma sisuiente: 

E Ol + 2 (1 COS(ka). (1.14) 

Otra manera de resol.ver l.as ecuaciones (1.11) y (1.12) es por 

el. método de l.a matriz de transferencia (Matsuda, 

Gn,o= T Gn-~,o· donde T es l.a matriz de transferencia 
caso es simpl.emente un escal.ar; de l.a ecuaci6n (1.12) 

y por l.o tanto, 

(E - 0t) T = (1 ( T
2 + 1) , 

T 
E - a± J (E-a)

2
- 4 (1

2 

2 (1 

19&2). 
y en 

Sea 

este 
se tiene que 

(1.15) 

(1.1&) 

substituyendo l.a expresión (1.1&) en l.a ecuación (1.11) y teniendo 
en cuenta de que G G T G se obtiene que 

-:1.,0 s,o o·º 

G 
º·º 

1 1 ·(1.17) 
E-a 2(1T 

+ J (E-a) 2 
- 4 (12 

15 

._,-___ . __ 
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La densidad l.ocal. de estados 
rel.acionada con l.a función de 
siguiente (Apéndice B) 

el.ectr6nicos en 

Por l.o tanto, l.a densidad 
per1.odica se expresa como 

de 

Green a 

estados 

través 

para 

el. 
de 

una 

Chumln W•ng 

sitio o estA 

l.a expresión 

(1.16) 

cadena l.ineal. 

-{+ 1 si lE-"'I S 21'11. 
p(E) -

º· si 21'1 l . 

En l.a figura X-4 se muestra grAficamente l.a sol.uci6n (1.19) 

= o, f1 = -1. y con una peque~a parte imacinaria en l.a 
(10-

9
). Nótese que l.a densidad de estados para una cadena 

(1.19) 

para a 

energ1.a 

l.ineal. 

tiene singul.aridades en E = a ± 2 ~ y l.os 

encuentran dentro de estos dos l.1.mites. 

estados permitidos se 

El. resul.tado (1.19) 

resul.tado general. que se 
Frobenius (Ziman, 1979). 

de una forma muy simpl.e. 

SchrOdinger >I' = J:L cL 1 L>, 
para l.os coeficientes cL 

As1. que 

IE - ""L 1 

constituye un 
conoce como 

caso particul.ar de 
el. teorema de Perron 

un 
y 

A continuación, deduciremos el. teorema 
Sean l.as sol.uciones de 

entonces 
son 

16 

l.as ecuaciones 

c .. 
J 

"'.lf1L, 
~J 

l.a ecuación de 
de movimiento 

(1.20) 

(1.21) 
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Fi•ura X-4. Den•idad de estados e1ectrónicos que reau1ta de1 
hami1toniano de en1ace fuerte (1.9), para una cadena periódica 
infinita con par~etroa ª"'º y _

9
(1=-1. La cr~f"ica contiene una 

pequefta parte imacinaria <-10 > en 1a energ~a. 
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Para ei caso de un cristai 
sitios son idénticos, si 

perfect.o 
además 

lc~I lcjl •. ya que todos 1os 
1as se supone que soiamente 

interacciones a primeros 
tiene que 

vecinos son importantes, entonces se 

IE - °'' s z 1(31. (1.22) 

en donde z es ia coordinación 1.ocai, o '·sea. e1 námero de 
vecinos 
cadenas 

que tiene un sitio dei 
1inea1.es. 1.a condición 

sistema. Para el.. caso 
primeros 

de 1.as 
(1.22) se reduce a 

OI - 2 lf31 s E s OI + 2 lf31 (1.23) 

en otras pa1.abras, 1.a banda permitida para 1.os eiectrones sen una 

cadena iineai tiene un ancho de 41(31 y está centrada en °'· 

Hasta aquí se han estudiado ios sistemas unidimensiona1.es 
perfectamente periódicos. Debido a 1.a simetría trasiacionai del.. 
sistema, el.. prob1.ema se puede tratar fáci1mente tanto en e1 
espacio recíproco como en el.. espacio real... En cambio, en ios 

sistemas quasiperiódicos 1.a ausencia de ia simetría trasiaciona1. 
impide estudiarios con faci1.idad, ya que no existe 
recíproco correspondiente y en el.. espacio real.., el.. 
cómputo requerido por 1.os métodos usua1.es (método de 
tranferencia o método recurente) crece como ei número 

el.. espacio 
tiempo de 
matriz de 
de sitios 

que se quiere tratar. Particuiarmente para 1.as cadenas de 
Fibonacci, a pesar de que ha habido numerosos trabajos rea1izados 
sobre el.. tema, casi todos tratan con s~stemas peque~os (ver por 
ejemp1.o: Nori y Rodríguez, 1966) o introducen periodicidades 
adicionaies (Vi1.1.ase~or-Gonzá1ez, Mejía-Lira y Morán-1.ópez, 1986). 
A pesar de que muchas propiedades físicas se pueden estudiar en 
forma aproximada por medio de sistemas peque-os, muchas otras 
propiedades no son adecuadas de estudiar por medio de esos 

17 
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sistemas, particularmente cuando se trata de cantidades extensivas 
o problemas que involucran interacciones de largo alcance. Por 
consiguiente, es importante desarrollar un método teórico que 
permita tratar de una manera eficiente las cadenas largas de 
Fibonacci. 

A partir de los métodos de construcción 
Fibonacci (Lu, Odagaki y Birman, 1986) 

de 
y 

las 

las 

cadenas 

ideas 

de 

de 
renormalización (Ma, 1973; Niu y Nori, 1986), hemos desarrollado 
un nuevo método para estudiar las cadenas laraas ·de Fibonacci 
(Wang y Barrio, 1989), en el cual se simplifica enormemente el 
problema. Fara ilustrar el procedimiento y la exactitud del 
método, usaremos un hamiltoniano de enlace fuerte para e1ectrones 
s con interacciones sólo a primeros vecinos de1 tipo (1.10). En 
e1 problema de las cadenas de Fibonacci, se pueden definir 1os dos 

tipos de sitios asignAndo1e a un sitio dado ~ a1guna de dos 

auto-energ1as diferentes aA ó a
2

. Este caso de desorden diagona1 
en e1 hamiltoniano corresponde a1 prob1ema de sitios. 
A1tcrnativamente, se podr1a definir el prob1ema de en1acea, o 
desorden fuera de 1a diagonal, suponiedo dos valores para las 

(L) integrales de traslape ~L y ~e que representan enlaces 
y enlaces cortos (e), respectivamente. 

largos 

Frimeramonte, ana1izaremos e1 problema de en1aces. 
lado izquierdo de 1a figura r-s se muestran 1as primeras 

En el 
cuatro 

generaciones de 1as cadenas de Fibonacci. Las ecuaciones de 
movimiento de las funciones de Green para 1a ceneración n=O 
dadas por: 

18 
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Fisura i-s. Esquema que muestra ei proceso de renorma1izaci6n para 
resoiver una cadena de Fibonacci. Loa cLrcuios ne&ros representan 
ios Atemos reaies en una cadena de generación n, conectados por 
en.laces iaraos y cortos. A1 finai de1 proceso, se obtienen dos 
•tomos efectivos (cLrcuios b1ancosl conectados por un eniace 
efectivo. Existe un paso intermedio donde ias cadenas 
renorma1izadas de &eneraciones anteriores se conectan entre s~. 
La auto-enersLa de1 •tomo de conexi6n es ia suma de ias 
auto-energLas de ios extremos de cada cadena, como io indican 1os 
cLrcu.Los dob1es. 
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E Gii(E) 1 + '1l Gid(E) 

E Gdd(E) 1 + '1l Gdi(E) 
{1.24) 

E Gid(E) '1l Gdd(E) 

E Gdi(E) '1l Gii{E) 

en donde i y d etiquetan ei sitio a ia izquierda y a ia derecha, 

respectivamente. En ei probiema de eniaces, ias auto-enerc~as a 

tienen ei mismo vaior para todos ios sitios y consecuentemente se 
1e asigna ei vaior de cero. Esto se debe a que su va1or abso1uto 
es irreievante, ya que soiamente despiaza ei espectro como un 
entero en ia escaia de energ~a y no modifica ia estructura de ias 
bandas. Debido a 1a simetr~a de1 hami1toniano (1.10), ia matriz G 
es simétrica y por 1o tanto se reduce ei namero de ecuaciones 
necesarias. Ei con~unto de ecuaciones de movimiento para ia 
cadena n=1 es idéntico a ias ecuaciones { 1. 24) • excepto que se 
reempiaza (1l por (1

0
• Para 1a generación n=2, se tiene un conjunto 

de ecuaciones dei tipo 

E Gii(El 

E Gmi(E) 

E Gdi (E) 

1 + f1c Gmi(E) 

(1c Gii {E) + f\ Gdi (E) 

(1l Gmi (El 

( 1 .25) 

en donde m etiqueta e1 sitio medio. Se pueden renorma1izar 1as 
de coordenadas dei sitio medio substituyendo ia segunda 

(1.25) en ias ecuaciones para 1os extremos. Por 1o 
ecuación 

ecuaciones de movimiento para 1a generación n~2 quedan 
tanto, 1as 
expresadas 

como: 

19 
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lE :Ei(2)) Gii 1 + t(2) Gid 

lE :Ed(2)J Gdd 1 + t(2) Gid 
(1.26) 

lE :Ei(2)) Gi.d t(2) Gdd 

lE :Ed(2)l Gdi. t(2) G i.i. 

en donde :Ei(2) = ~:/E, :Ed(2) = ~~/E y t(2) = ~e~~/E. Nótese que 
exi.ste una ana1og1.a entre 1as ecuaciones (1.26) y (1.24), excepto 
que 1as auto-energ.1.as (¿) y 1as interacciones (t) son dependientes 

de 1a energ.1.a, como un resuitado de 1a renorma1ización de1 si.ti.o 
medi.o. 

Para 1as generaci.ones posteri.ores se puede seguir emp1eando 
e1 mismo procedimiento, como se indican en 1a figura I-5. As~. 

para 1a generaci.ón tres, 1a cadena está formada por dos cadenas, 

una de generaci.ón n=2 a ia izqui.erda y 1a otra de generación n=1 a 

1a derecha. En esta cadena se puede real.izar el. procedi.miento de 

renorma1ización como indi.ca l.a f 1echa después de l.a cadena n=3 en 
l.a figura I-5. Se debe tener cuidado de que l.a auto-energ~a del. 
sitio que conecta 1as dos cadenas sea l.a suma de l.as auto-energ~as 

correspondientes a los sitios extremos renormal.izados en cada 
cadena por separado; estos se simbo1izan por un dob1e c.1.rcuio en 
dicha figura. Para cadenas de cua1quier generación, se parte de 
1as dos cadenas renorma1izadas de 1as generaciones anteriores, se 
define 1a auto-energ~a de1 sitio medio y se renorma1izan 1as 
coordenadas de1 si.ti.o medio, justamente como se hizo para 11egar a 
1as ecuaci.ones (1.2&). 

Las fórmul.as general.es de recurrencia para 1as 
y 1as i.nteracciones efecti.vas están dadas por 

zo 

auto-energ.1.as 
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::;::m(n) = ::;::d(n-1) + ::;::i(n-2) 

t(n) = t(n-1) t(n-2)/lE - ::;::m(n}J 

::;::i(n) ::;::i(n-1) + t 2 (n-1)/lE ::;::m(n)J 

::;::d (n) ::;::m < n) J. 

Chumln Wang 

(1.27) 

Los va1ores inicia1es para 1as dos primeras generaciones son 

o y t(O) t(1) = f3 ... 

Por 1o tanto, se puede ca1cu1ar inmediatamente 1a 
de estados para e1 sitio medio en una generación 
ecuación (1.16) y 

densidad 1oca1 
dada usando 1a 

{ E - ::;::m ( n) 
t 2 

( n-2) t 2 (n-1) (1.28) 
E ;o.d(n-2) E $:i ( n-1) 

De 1as ecuaciones (1.27) se nota que e1 

ne~esario para reso1ver e1 prob1ema crece 

tiempo de1 cómputo 

con e1 1inea1mente 
número de generación n. Por otro 1ado, sabemos que e1 número 
tota1 de átomos que contiene una cadena crece exponencia1mente con 
e1 número de generación de 1a cadena (N(n) - q"'), por 1o tanto e1 

método nos permite ca1cu1ar propiedades C1sicas en cadenas de 
dimensión macroscópica. 

En 1a Cigura X-óa se muestra 1a densidad 
e1ectr6nicos de1 tipo s en e1 sitio medio 

1oca1 
de una 

de estados 
cadena de 

generación n=SO con 1os va1ores ~i=-1.0 y f3e=-1.S. Se puede notar 
que ia estructura de bandas es muy simi1ar a 1as reportadas para 
cadenas cortas CFujita y Machida, 196&) y para 1as cadenas con 
peri6dicidad adiciona1 (Vi11asenor-Gonz•1ez, Mej1a-Lira y 
Morán-L6pez, 1966), excepto que 1a estructura de bandas en nuestro 
caso está mejor definida. Esto se puede apreciar c1aramente 

21 



Fisura X-&. Denaidad de ••tado• 1oca1 d•1 •itio centrai en 
cadena de &eneraci6n n=SO. E1 comportamiento auto-simi1ar 
eapectro se i1ustra a trav•• de ia dob1e amp1if icaci6n de 
recion de ener&i• airededor de ia porci6n centra1; a> de -3.0 
3.o, b} de -o.is a o.~s. c> de -o.o&s a o.o&s. 

una 
dei 
ia 
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amplificando una pequeKa porción del. espectro al.rededor de E=O, 

como se muestran en l.as figuras I-&b y 1-&c. En cada figura se ha 
aKadido a l.a energía una pequena parte imacinaria del. orden de 
10-4 veces e1 ancho de 1a banda. 

Como se muestra en l.a Fig. I-&, es 
fracta1 del. espectro de l.a densidad de 
distribución de bandas permitidas y 

evidente 
estados, 

bandas 

l.a estructura 
puesto que l.a 

prohibidas es 
auto-símil.ar. En principio, en una cadena infinita esta propiedad 
deberla de conservarse aun amplificando el. espectro un número 
infinito de veces. Sin embar&o, debido a l.as fl.uctuaciones 
numéricas este proceso de ampl.ificación tiene un l.1mite pr•ctico y 

es cuando l.a computadora pierde l.a mayor la de sus cifras 
significativas (en cuadrup1e precisión esto ocurre típicamente 
después de repetir el. proceso ocho veces). A pesar de l.a 

apariecia auto-simi1ar del. espectro, l.as al.turas de l.os picos 
varían de una escal.a a otra, debido a que el. espectro es de1 tipo 
de conjunto de Cantor (Kohmoto y Oono, 1984) y l.as a1turas de l.a 
función, para una rejil.l.a dada de energía de l.a gr•ficación, 

dependen de que si se hal.l.an exactamente a l.os máximos 
Se hace notar que l.as gráficas de l.a figura 1-& se han 
una mal.l.a de soo puntos igual.mente espaciados. 

l.ocal.es. 
hecho con 

Ahora pasaremos al. estudio del. problema de sitios. Este 

problema puede resol.verse de una manera enteramente an•1oca, a 
como se resolvió el. probl.ema de enl.aces, excepto que en e1 él.timo 

paso del. proceso de renormal.ización se tienen cuatro 
l.ugar de tres. Esto se debe a que l.as dos cadenas 

sitios 
n.-1 y 

en 
n.-2 

tienen que unirse por un enl.ace rea1 ~ para construir l.a cadena de 
generación n.. Las fórmulas de r.ecurrencia para el. prob1ema de 
sitios son_: 

2Z 



Mayo 1989 TESIS Chuml n Wang 
----------------------------

t ( n.) 
t ( n.- .. ) t ( n.- z ) f1 

lE-¿i(n.-z)JlE-¿d(n.-s)J-(12 

:>:i(n.-s) + (t<n-•>) [t<n.>)cE-:i: (n.-z)J t(n.-2) f1 i (1.29) 

:>:d(n.-2) + (t(n.-z>) (t<n.>)cE-¿ (n.-s)J t(n.-&) f1 d 

Nótese que ias auto-energías de ios dos sitios medios en ia cadena 

n. son exactamente ias mismas, que las auto-enercias :i:d(n.-1) y 

:i:i(n.-2) para los extremos en las cadenas n.-1 y n.-2 Las 
condiciones inicia1es del problema son 

°"• + (3
2 

/ (E-et2 ), 

(1.30) 
t(3) 

En esta ilustración del m•todo, se obtuvieron aoiamente las 

densidades 1oca1es en ei sitio medio o en ios extremos de una 
cadena finita, a pesar de que no es difici1 establecer ecuaciones 

equivalentes para cua1quier sitio dado en la cadena. Por lo 

tanto, en principio, se puede obtener ia densidad total calculando 
ia traza de ia función de Green. 

Hasta aqui hemos estudiado una de ias peculiaridades de 1os 
.sistemas quasiperiódicos: 1a fracta1idad en ia estructura de su 
densidad de estados electrónicos. Otro punto interesante a 
investigar es ia naturaieza de estos estados, ia cua1 discutiremos 
en ia siguiente sección. 

X.3. Loca1izacidn d• 1os Es~ados E1•c~rdnJ.cos y 1os Expon•n~•• d• 

Lyapunov 

Un problema fascinante, que a~n hoy en 
aciarar, es 1a ioca1ización de los estados 

23 
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quasicristal.es y en particul.ar, en l.as cadenas de Fibonacci. De 

l.os estudios real.izados en l.os s6l.idos amorfos se sabe que, en 
sistemas unidimensional.es perfectamente periódicos, una 
pertur.baci6n infinitesimal. provoca una l.ocal.ización de todos l.os 
estados el.ectr6nicos (Mott y Twose, 19&1). Sin embargo, a pesar 
del. ''desorden .. en l.as cadenas de Fibonacci, recientemente se ha 
demostrado (Del.yen y Petritis, 198&} que todos l.os estados son· 
del.ocal.izados, para el. caso de desorden diagonal. (o probl.ema de 
sitios). Por otro l.ado, existen cAl.cul.os numéricos lLiu y 
Rikl.und, 1987} que afirman l.a coexistencia de l.os tres tipos de 
estados, a saber: extendidos, l.ocal.izados y cr1ticos (o exóticos). 
Los estados cr1ticos se definen lKohmoto, Sutherl.and y Tanc, 1987) 
como estados que no estAn l.ocal.izados, ni que est•n compl.etamente 
extendidos, sino que tienen funciones de onda auto-símil.ares en el. 
espacio real.. Un buen método, que se ha comprobado en sistemas 
desordenados, para estudiar el. probl.ema de l.a l.ocal.ización es 
cal.cul.ar l.os exponentes de Lyapunov cuyo sicnificado f 1sico 
discutiremos a continuación. 

En general., siempre se puede expander 
ecuación de Schr&:iinger en l.as funciones de 

l.a sol.ución de 

Wannier 1 t> de 

l.a 
l.a 

forma ~ = l:t ct lt>. ya que éstas forman una base compl.eta. En 
sistemas unidimensional.es, cuando se tratan probl.emas de enl.aces 

(o desorden no diagonal.) en l.a aproximación de interacciones a 

primeros vecinos, se obtienen ecuaciones de movimiento para l.os 
coeficientes c, símil.ares al.as ecuaciones (1.20), siendo éstas: 

c. ·-. (1.31) 

En el. formal.ismo de l.as matrices de transferencia M (diferentes a 
l.as matrices de transferencia T que act~an sobre l.as funciones de 
Green> l.a ecuación (1.31} puede reescribirse como 
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r~:·J [E~~~ -¡9~-~/~~] [c~~J = M. (E) ... [c~~J. 
De: l.a ecuación (1.32) re:sul.ta que 

r~:·J [ c • ] [ c. ] , n M~ (E) = M(n;E} 
i. =A. co co 

en donde M(n;E) 
ecuación (1.33) 

es 
se 

el. producto de l.as matrices 
tiene que, para una enersJ.a 

Chumln Wang 

dada, 

(1.32) 

(1.33) 

De 
si 

l.a 
l.a 

magnitud de M(n:E) crece: con el. número de matrices que contiene el. 
producto, entonces l.as diferentes funciones de Wannier, que 
corresponden a diferen~e~ sitios, tienen contribuciones c~ muy 
diferentes a l.a función propia ~- Consecuentemente se dice que ~ 

es un estado l.ocal.izado, puesto que E~c~=1 (condición de 
normal.ización de~>. Existen diversas formas de l.ocal.ización 
dependiendo del. comportamiento del. producto M(n;E) con respecto a 
n. Borl.and (19&3) demostr6 que para sistemas desordenados 

unidimensional.es l.a norma del. producto M(n;E) crece 
exponencial.mente con el. número n, es decir 

11 MCn;E) 11 

en donde l.a norma 11 11 se define como 

11 A 11 '5 <A,A> 
... 

tr (A A}. 

A partir de (l.34) 

(Kohmoto, 198&) como 
l.os exponentes de Lyapunov 

y(E) = l.i m 
m.-co 

( ~ l.n 11 M(m.;E) 11 )-

(1.34) 

(1.35) 

se definen 

(1.3&) 
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Para ios estados iocaiizados exponenciaimente, ios 
Lyapunov se identifican (Deiyon, Lévy y Souiiiard, 

exponentes de 
ei 

inverso de ia iongitud de iocaiización. Para 
1985) 

ios 
con 
estados 

iocaiizados en forma no exponenciai, ios exponentes de Lyapunov 
siguen proporcionándonos cierta idea dei grado de iocaiización en 
que se encuentra ei estado, a pesar de no ser ei inverso de ia 
ion&itud de iocaiización. 

En ias cadenas de Fibonacci, M(m;E) es un producto de M~ cuyo 
orden está determinado por ia secuencia de Fibonacci. En estas 
cadenas, hay sóio tres tipos diferentes de M~ (Kohmoto, Sutheriand 
y Tang, 1987), siendo éstos: 

M = le M = el -~]. 

en donde ios dos sub~ndices en M simboiizan ia naturaieza 

eniaces a ia izquierda y a ia derecha dei sitio ~-

Usando ei método de adhesión que discutimos en ia 

de ios 

sección 
anterior y aprovechando ia propiedad asociativa de 
de matrices, se puede evaiuar M(m;E) de una manera 

ios 
muy 

productos 
simpie. 

Supongamos que se conocen M ( mtn-u; E) para 
M ( m.<n.-z>; E) para ia generación n-2, entonces ei 
para ia generación n. está dado por 

generación 
producto 

M ( rrun.>; E) e< n.- z > - .. ) M lT .M. 
;. = s "' "' l

( n.- .. > - .. ) 
IT M .• 
j =.. J 

es decir, 

M ( rrun.> ; E ) M ( rrun.-2> ; E) Mm M ( rrun.-u ; E ) 

Z6 

n-1 y 

H (mtn>; E) 

( 1. 37) 

( 1. 38) 
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en donde Mm puede ser Mee o Mcl' seg~n sea l.a 
impar, respectivamente. La rel.ación recursiva 
eval.uar numéricamente. Una vez teniendo l.a 

generación par 
(1..38) es f•cil. 

matriz M ( m.cn.>; E) 

o 

de 
se 

cal.cul.a l.a suma de l.os cuadrados de l.os el.ementos de l.a matriz y 
final.mente se obtiene el. l.ogaritmo de l.a suma y se divide entre 

~(n). De esta manera se obtienen l.os exponentes de Lyapunov para 
cada energ.l.a E. 

Los resul.tados para generación n.=50 (m-i.oªº •tomos) con l.os 
mismos par•metros de l.a figura 1-6 (~l:-1..0 y ~c=-1..5) se .muestran 
en l.a figura 1-7. En esta figura se puede notar que l.a 

distribución de l.as bandas est• mejor difinida que en el. espectro 
de l.as densidades de estados, puesto que l.os exponentes de 

Lyapunov no contienen partes imaginarias en l.a energ.l.a. La 

estructura fractal. del. espectro es también evidente, si se 
comparan l.os dos espectros mostrados en diferentes escal.as de 
energ.l.a lFig. 1-7a y 1-7bl. Una distribución de bandas, simil.ar a 

l.a que se muestra en l.a Fig. 1-7, 
1.987) para el. coeficiente de 
Fibonacci de 56 enl.aces . 

Se ha reportado 

transmisión en 

(Vergés, et 

una cadena 

al. 

de 

En l.a figura 1-7 podemos notar que el. estado central. (E=O) es 
siempre extendido, ya que el. exponente de.Lyapunov correspondiente 
es pr~cticamente cero. Esto se puede apreciar con mayor cl.aridad 
si se graf ica el. inverso del. exponente contra l.a energ.l.a como se 
muestra en ias figuras 1-8. El. inverso del. exponente nos 
proporciona l.a medida de l.a extensión del. estado al.rededor de un 
sitio dado en el. espacio real.. En l.a figura 1-8a se presenta el. 
inverso del. exponente de Lyapunov en una escal.a l.ogar.l.tmica, para 
el. mismo caso de l.as gr~ficas 1-7. N6tese que l.os estados m•s 
l.ocal.izados se encuentran en medio de l.a l.l.amada banda prohibida y 
tienen una extensión de aproximadamente 7 sitios de l.a red; esta 
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ex~ensión es razonab1e ya que son estados superficia1es. 
cadena rea1mente infinita, es decir sin extremos, no 
estados accesib1es en 1as bandas prohibidas. 

Para una 
existen 

Los estados en 1as bandas permitidas, que se muestran en 1a 
figura i-ea, presentan varios grados de 1oca1ización. En 
particu1ar, e1 pico centra1 se extiende a 1o 1arao de toda 1a 
cadena<- io~º sitios de 1a red). La distribución de ias 
1ongitudes_de 1oca1ización no es regu1ar, como 1a es en e1 caso de 

una cadena finita perfecta mostrada en 1a figura i-ec lsiendo 
~l=~c=-i>, donde se nota c1aramente que 1os estados en 1os bordes 
de 1a banda son 1os más afectados por 1a finitud de 1a cadena 
lAbrahams, et aL i979; MacKinnon y Kramer, i983). Las a1turas 
de 1os picos en 1a figura i-ea son en cierta manera arbitrarias, 
ya que e1 espectro es un conjunto de Cantor lKohmoto y Oono, i984) 
y consecuentemente 1a a1tura de 1os picos dependen de 1os va1ores 
de 1a energ1a que se escojan para hacer 1a gráfica. En e1 caso de 

que 1os máximos se encuentren en va1ores irraciona1es de 1a 
energ1a, es imposib1e obtener1os con un cá1cu1o numérico. 

En 1a figura i-eb se muestran 1os resu1tados de1 cá1cu1o para 
1a generación n=ioo io20 sitios de 1a red; 1as f1uctuaciones 
numéricas empiezan a ser importantes cuando m>ioªº>. En esta 

figura, podemos observar que e1 único estado que se extiende a 1o 
1argo de toda 1a cadena es e1 estado con E=O. Obviamente, es 
incorrecto exc1uir 1a posibi1idad de que otros estados, en medio 
de a1gunas de 1as sub-bandas, pudieran ser también extendidos. E1 
pico centra1 si.empre crece conforme se aumenta e1 .número de sitios 
en 1a cadena; es decir, e1 
permanece de1oca1izado. 

Sabemos 
coherentes y 

que 1os bordes 
consecuentemente, 

estado correspondiente siempre 

de banda 
son 1os 

Z8 

son 
más 

1os estados 
afectados por 

más 

1a 
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En nuestro caso. tenemos una presencia de superficies. 

finita aunque muy larga. y la existencia de extremos en la 
cadena 
cadena 

localizan los estados que se encuetran cerca de 1os bordes de 
banda. Por otro 1ado, 1a quasiperiodicidad de1 sistema hace que 

ei espectro tenga una forma fractal, de tal manera que 1os bordes 
de las sub-bandas se encuentran casi en todo el espectro. Por lo 

tanto, en nuestro cá1culo numérico todos los estados resultaron 
localizados excepto el pico central. debido a su posición 
privilegiada dentro del espectro. A pesar de que el análisis es 

solamente satisfactorio para el pico central, se esperan encontrar 
picos similares en el centro de cada sub-banda, como se ha 
demostrado en el problema de sitios (Oelyon y Petritis, 1986). 

Esto mismo se sugiere tambi•n de los resultados de1 cá1culo de las 
correlaciones de largo alcance involucradas en la respuesta Raman 

de una superred de Fibonacci {Das Sarma. Kobayashi, y Prange. 
1986; Wang y Barrio, 1988). El detalle de este cálculo lo 
dicutiremos en el segundo capitulo. 

Hemos hecho e1 mismo cálculo del exponente de Lyapunov para 

al el problema de sitios, y el cuadro que se obtiene es similar 
de1 caso de enlaces discutido anteriormente. Por lo tanto, 
puede conc1uir que no existen diferencias esenciales en 
naturaleza de los espectros de ambos casos. 

se 
la 

En resumen. hemos descrito un método que permite, por vez 
primera, estudiar las cadenas de Fibonacci muy larca& (1020

) 

aunque finitas. Uno de los resultados más notab1es de la teoría 
es la no localización del pico centra1 del espectro de Fibonacci. 
Se debe de recordar que el .. desorden•• quasicrista1ino se comporta 

propiedades 
no presenta 

en una forma peculiar 
usualmente asociadas con 
desorden aleatorio ni 
estructurado que refleja 

reteniendo muchas de las 
los cristales. 

desorden local, 
la periodicidad 

Z9 
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mayor dimensión, a partir de l.a cual. 
(Zia y Dal.l.as, 1965). 

fué constru.ldo sistema 

El. presente estudio ha sido útil. para acl.arar l.a controversia 
acerca de l.a natural.eza de l.os estados el.ectr6nicoa en una 

de Fibonacci. Los resul.tados obtenidos a partir de este 
numérico estAn de acuerdo con l.as conc1.usiones extraídas 

cadena 
cál.cul.o 

de un 
anál.isis cuidadoso de l.a función de onda del. pico central. (Kohmoto 
y Banavar, 196&} y sugieren que l.a ausencia de l.a l.ocal.izaci6n 
demostrada para el. probl.ema de en1.aces es también cierta para el. 
probl.ema de sitios (Wang y Barrio. 1969). 

En particul.ar, un punto de extrema 
presencia de superficies puede modificar 
sistema en forma drástica. En general.. 
s6l.o existen 2 estados de superficie y 

importancia 
l.as 

para 
propiedades 
una cadena 

BU peso en el. 

que l.a 
de un 
l.ineal. 

espectro 
total. es 2/NT que es despreciabl.e cuando el. número total. de •tomos 
NT es muy grande, siendo exac~amen~e caro cuando NT=~- En el. caso 
del. desorden quasicristal.ino el. efecto de l.a superficie ug es 

despreciabl.e, no importa cuan grande sea el. NT 

categóricamente que no es l.o mismo una 
(matemAticamente esto significa ~superficies) 
infinitamente grande. 

Podemos 
cadena 
que una 

concl.uir 

infinita 
cadena 

El. nuevo método de renormal.ización que hemos discutido en 
este capltul.o puede ser útil. también para anal.izar situaciones m•s 
compl.ejas que l.os el.ectrones tipo s, ya que se l.o puede extender a 
sistemas con más de un el.ectrón por átomo. y a ·otras excitaciones. 
tal.es como fonones, magnones y pl.asmones. 
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CAPITULO 11 
EFECTO RAMA'N Ell SUPERREDES QUASIPERIODICAS 

II.1. D~spers~bn R~man 

La interacción de 

amp1iamente uti1izada en 
radiación con 

investigación de 
1a materia ha sido 

1as propiedades de 
1os só1idos. Particu1armente, e1 proceso de 1a dispersión de iuz 
en só1idos destaca por su·simp1icidad, su precisión y ia gran 

cantidad de información que nos proporciona. Históricamente, 
Bri11ouin (1922) fué e1 primero que predijo 1a dispersión de 1a 
1uz por ondas sonoras y es Smeka1 (1923) quien desarro116 en 1923 
una teor~a sobre 1a dispersión de 1a 1uz por un sistema con dos 
nive1es cuAnticos de energ~a. Esta aitima teor~a contiene ias 
caracter~sticas esencia1es de1 fenómeno que fué descubierto por 
Raman (1928) e, independientemente, por Landsberc y Mande1stam 
(1928). Este nuevo efecto, a1 que posteriormente se 1e denomina 
dispersión Ramrt.n. constituye una exce1ente herramienta para 
estudiar 1as 
mo1ecu1ares . 

excitaciones en 1os s61idos y 1as estructuras 
Sin embargo, 1a dispersión Raman en só1idos no fué 

accesib1e sino hasta 1960, con 1a aparición de 
debido a ia peque~ez de 1a sección transversa1 

ios 
de 

rayos Laser. 

1a dispersión 
Raman para muchos materia1es. La potencia, monocromaticidad, 
coherencia y co1imación de1 Laser han cambiado drásticamente 1a 

situación de 1a espectroscopia de 1a dispersión ine1ástica, misma 
que se exp1ica a continuación. 

Cuando un ha:z de 1u:z de 
materia1, una parte de1 

(Fig. 

una 
haz se 
II-1), 

frecuencia dada 
desv~a de 

este fenómeno 
ia 
se propagación incidente 

dispersión de 1a iuz. Esta 1uz dispersada puede 

pasa por un 
dirección de 

conoce como 1a 
contener otras 

frecuencias, además de 1a frecuencia de 1a 1uz incidente, formando 
asi un espectro de dispersión como se muestra en 1a parte inferior 
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diaperaión Br111ouin. 
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de 1a figura II-1. La parte de dispersión a frecuencias diferentes 
respecto a1 haz incidente, se denomina dispersión ine1•stica. La 
dispersión Raman es una dispersión ine1•stica. 

En genera1, 1a descripción teórica 
microscópicos invo1ucrados en 1a dispersión 

de 1os 

Raman es 

procesos 

bastante 
comp1eja, puesto que se trata de un prob1ema de muchos cuerpos en 

donde además intervienen interacciones de varios tipos de 
excitaciones. En e1 mode1o de fonones para 1a dispersión Raman, 
1os proceRos microscópicos que intervienen son 1os siguientes: 1os 
fotones incidentes excitan a 1os e1ectrones de1 só1ido, 6stos a su 
vez interaccionan con 1os fonones de1 mismo y f ina1mente 1os 
e1ectrones regresan a su estado base emitiendo fotones, que forman 
e1 haz de dispersión con frecuencia diferente a1 haz incidente. 
Si uno renorma1iza 1as coordenadas de 1os e1ectrones, e1 proceso 
se reduce simp1emente a una dispersión de fotones por fonones. 
Las reg1as de se1ección para e1 efecto Raman de primer orden son: 

(,A) - <.i..'\' ± o k: = k:' ± IC (2. 1} 

en donde w es 1a frecuencia de1 fotón incidente y k e1 vector de 
onda de1 mismo; w' y k' son, a su vez, 1os de1 fotón dispersado. 
Por otro 1ado, en ias ecuaciones (2.1), n y K representan 1a 
frecuencia y e1 vector de onda de una excitación e1ementa1 que se 
invo1ucra en e1 proceso de dispersión, y que en nuestro caso se 

ti-ata de un fonón. Debido a que e1 inverso de 1a 1ongitud de onda 
de 1a 1uz es muy peque~o comparando con 1a extensión de 1a primera 

zona de Bri11ouin de1 só1ido, 1a reg1a de 1a conservación de 
momentum só1o permite 1a participación de 1os fonones que se 
encuentran a1rededor de1 punto 1- (K=O}, en e1 espacio rec~proco. 

En.otras pa1abras, por medio de dispersiones de 1uz, só1o podemos 
estudiar 1as excitaciones que se encuentran cerca de1 centro de 1a 
zona de Bri1louin en crista1es. En materia1es amorfos se re1ajan 
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estas regias de seiección ya que K no es un buen nómero cu•ntico y 

ei espectro Raman contiene en principio todos ios modos 

vibraciona1es. 

Existen muchos mode1oa para describir 
(Cardona, 1975); entre e11os, ei mode1o de 
eniaces se distingue por su reiación directa 

microscópicas de1 s61ido. Sabemos que ia 

ia dispersión Raman 
po1arizabi1idad de 

con 

iuz 

ias propiedades 

como una onda 
eiectromaanética que se propasa en un medio induce ia po1arización 

e1éctrica de óste. E1 vector de1 momento dipo1ar inducido P est• 
dado por: 

p •E (2.2) 

en donde E es ei vector ei•ctrico de ia iuz incidente con 
frecuencia w. y • eA ei tensor de po1arizabi1idad. En generai, ia 
po1arizabi1idad cambia cuando ios nóc1eos se desp1azan de sus 

posiciones de equi1ibrio. En ias coordenada& normaies de 

vibración (~ se tiene que: 

°"jk 

Teniendo en cuenta que (~ 
substituyendo en 1a ecuación 

(: Cos(O~t), E~ 
(2.2), se obtiene: 

(2.3) 

Cos(wt) y 

p >< Cos{wt) • I. ~ 
'" 

"°' [ (---~) Eº+ 
11( ~ o .. 

ac:x { (-~) Eº ] (~ Coa [<w+O,) t] ar;"' 0 s ... 
+ Coa [<w-O~lt]} + •.• 

······(2 .4) 

Con expresiones simi1ares para PY y Pz . E1 primer t•rmino de ia 

. 33 

. .,, ... : 



¡ 
-' 

J 

, .. 
w 

¡ ·~ 
\ . 

Mayo 1989 TESIS Chumln W•ng 

expresión (2.4) describe l.a oscil.ación del. momento dipol.ar 

inducido con l.a misma frecuencia de l.a l.uz incidente que 
co_rresponde a l.a dispersión de Rayl.eigh o dispersión el.•stica. 

segundo término describe l.as oscil.aciones con frecuencia ~±nL 

que corresponden a l.as dispersiones inel.ásticaa (Stokes <+> 

anti-Stokes e->). En l.a ecuación (2.4) podemos observar que 
dispersiones inel.ásticas están cl.aramente rel.acionadas con 
gradiente de l.a pol.arizabil.idad. 

El. 

y 

l.as 
el. 

En l.a teor~a cl.ásica del. el.ectromaanetismo, l.a 
emitida por unidad de tiempo y de •naul.o sól.ido, por l.a 
de un momento dipol.ar P que se encuentra vibrando 
frecuencia w, está dada por (Landau y Lifschitz, 19&2): 

enera~a 

radiación 
con una 

dndt (2.5) 

en donde &
0 

es l.a constante diel.6ctrica del. medio, e es l.a 

vel.ocidad de l.uz y es es el. vector unitario de l.a pol.arización de 
1a l.uz dispersada. supongamos que l.a dimensión del. dipol.o 
radiante es mucho menor que l.a l.on&itud de onda de l.a l.uz, 
entonces util.izando l.a ecuación (2.2) ae obtiene: 

dndt e· 
"' 

.. (2.G) 

en donde el. campo el.éctrico incidente está dado por Ex=E•e•. Por 
l.o tanto, l.a sección transversal. de l.a dispersión en forma 

diferencial. se obtiene dividiendo (2.G) entre l.a enera~~ 

incidente por unidad de área y de tiempo (W.c&
0

cE:) 
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.. (2.7) 

Considerando que 1a frecuencia vibraciona1 de 1os fonones es 
pequena comparada con 1a de 1a 1uz y usando 1a expresión (2.3), se 
encuentra que para 1as dispersiones Stokes 1a sección transversa1 
diferencia1 debido a un so1o fonón est• dada por (Cardona, 1982): 

dridt - ' ª . • ªz 1 ª < e e• >. (2.8) 
(4n&

0
) 

2
c

4 

en donde < > representa un promedio termodin•mico. 

Hasta aqu~. hemos discutido únicamente 1a dispersión debido a 
un so1o dipo1o. Para e1 caso de un só1ido, 1a dispersión tota1 

debido a N dipo1os es una superposición de 1as radiaciones 
dispersadas por cada uno de 1os dipo1os. La diferencia de fase 
~l entre 1as radiaciones debido a1 dipo1o en e1 origen y a1 

dipo1o que se encuentra en e1 sitio rl estA dada por CKitte1, 
1976): 

(2.9) 

Por 1o tanto, 1a sección transversa1 diferencia1 debido a N 

dipo1os es proporciona1 a: 

...... (2.10) 

en donde •l es 1a po1arizabi1idad asociada a1 Atomo en e1 sitio l 

con coordenadas rl 
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En 1a representaci6n de 1as funciones de Green (Ap•ndice B), 
* sabemos que 1a funci6n de corre1ación, ~i ~ ... >, estA re1acionada 

con 1a parte imacinaria de 1a función de Green (E11iott, Krumhans1 
y Leath, 1974). Por 1o tanto, 1a sección transversa1 diferencia1 
por unidad de Ancu1o aó1ido y por unidad de frecuencia est• dada 
por: 

~ i q .. cr -r > - - - - • XmL.e l m le.·V•i·esl·G(l,m)·le.·V•..,·esl. 
l. Tn 

...... (2.11) 

en donde q = ks - k
9 

es e1 vector de dispersión, n(w) 
estad.l.stico para fonones y G ea 1a función 

e1 
de 

factor 
Green 

• desp1azamiento-desp1azamiento; ea decir, G(i,m>=••ui;um>>, siendo 

ui e1 desp1azamiento de1 Atomo i con respecto a su posición de 
equi1ibrio (Apéndice Bl 

su 

Se puede definir un tensor de 1a dispersión Raman (S) 

re1aci6n con 1a intensidad de 1a dispersión (Xl 
sección transveraa1 diferencia1, sea de 1a forma: 

De 1a re1aci6n (2.12) se tiene que 

'XHH ex S\.i. y para i. .. j, 

ta1 que 

.:.~. 1a 

(2.12) 

(2.13) 

en donde e1 sub.l.ndice HH indica e1 para1e1ismo entre 1oa vectores 
de po1arización de 1a iuz incidente y 1a dispersada. y e1 
sub.l.ndice HV indica que 1oa vectores de po1arización son 
mutuamente perpendicu1area. 
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A fin de derivar resul.tados expl..1.citos, 
model.o de pol.arizabil.idad de enl.aces, que 

original.mente por Bel.l. y Hibbins-Butl.er (1976), 

Se ha utilizado este model.o para cál.cul.os 
secci6n transversal. de la dispersi6n 

Chumln Wang 

discutiremos un 
fue introducido 

para l.os amorfos 
del. tipo cúmul.o de 

Raman (Bel.l. y 

Hibbins-Butl.er, 1976; Laughl.in y Joannopoul.os, 1977). y l.os 
resul.tados obtenidos son comparabl.es con l.os dato• experimental.es. 
En este modal.o el. tensor de 
escribirse como: 

Ol .. ,, 

l.a pol.arizabil.idad 

cn':'n~ 
' J 

l.ocal. -
en donde nµ es un vector unitario a l.o l.argo del. enl.ace 
l.l.ega al. sitio, aµ es l.a pol.arizabil.idad isotr6pica, y 

magnitud de l.a parte anisotr6pica. 

puede 

(2.14) 

µ que 

tT" l.a 

Con base en este modal.o, 

en dos partes: La parte 

el. tensor Raman s •e pueden dividir 
pol.arizada (SP) que se debe 

excl.usivamente al. primer término isotr6pico de l.a expresión (2.14) 
y l.a parte depol.arizada (Sdp) que se debe al. segundo término de l.a 
expresión (2.14). Mediante un promedio sobre todas l.as 

orientaciones posibles del. ángul.o entre ·dos en1aces, se 
demostrar (Martín y Gal.eener, 1961) que l.a parte depol.arizada 
tensor Raman tiene l.a siguiente rel.ación: 

puede 

del. 

Usando l.as rel.aciones (2.13) y (2.15) se encuentra que: 

IHH 
+ 4 s~".' --::¡-- 'J 
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IllV {2,16b) 

notan que l.as puesto que s~j=O. De las ecuaciones {2.16) se 

intensidades Raman experimentales IHH y IHv deben 
relacionarse con l.a parte polarizada del. tensor 
tanto, l.a parte polarizada de l.a intensidad Raman 
está dada por: 

combinarse para 

Raman. Por l.o 

En una 

I 
p 

primera 

4 
~ IHV 

aproximación, se cal.cul.a sólo 

polarizada del. tensor Raman; es decir. se supone que ,r' 
la 
es 

{2.17) 

parte 
mucho 

menor que aµ. Esta aproximación nos permite 
po1arizabil.idad local. •(L) de un sitio L como una 

escribir 
suma de 

l.a 
las 

pol.arizabil.idades de cada uno de l.os enlaces que llegan al. sitio. 

Si, además, se supone que l.a pol.arizabil.idad de los enlaces aµ ·es 
una función lineal del. estiramiento d-' del enlace µ, entonces, de 
1a ecuación {2.14) se tiene que la pol.arizabilidad local. •{L) del 

sitio l está dada por: 

°'u ( l ) °" G .,,.... ( l) y °'1.j ( l) o para '-""'j. 

Si el sitio Les un sitio simétrico, entonces a•{L) 
aicL º· puesto 

que l.os estiramientos ef-'(L) debidos al. movimiento Cl 
se anulan entre si. consecuentemente, l.a actividad 

del. átomo L 

local. de 

los sitios total.mente simétricos 
utilizaremos en la sección XI .3. 

es 
para 

Raman 
nula. Este 

renormal.izar 
hecho 
todos 

lo 
l.os 

sitios simétricos en un sistema real., ya que no son activos Raman. 

rY.2. Densidad de ~s~ados FonÓnicos 

Las energías de l.as vibraciones de una red u ondas elásticas 
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en un sólido están cuantizadas (ver e.g. Haken, 1976). Estos 

cuantos de energ1a reciben el nombre de fonones y constituyen un 
t1pico ejemplo de las excitaciones elementales en sólidos 
cristalinos (Apéndice A). La primera evidencia experimental de la 
existencia de los fonones, fué la observación de la contribución 
de la red a la capacidad ca1or1fica de los sólidos. 
que la capacidad calor1fica tiende siempre 
temperatura se aproxima al 

predice la teor1a clásica 
cero absoluto, 

(Kittel, 1976). 

a cero 
contrario 

Se observa 
cuando la 
a lo que 

El hamiltoniano que describe las vibraciones armónicas de la 
red se puede escribir, en la representación de sitios, en la 
siguiente forma: 

2M ( t) 
<>< 

+ u (t) 
<>< 

(2.18) 

en donde u°'(t) es el desplazamiento del átomo con masa M<><(t), 
P,,.(t) la variable canónicamente conjugada de u<><(t), y el 1ndice t 
especifica la celda unitaria en R(t) y es una de las 3v 

coordenadas Cartesianas de los v •tomos en la celda. En una red 
·perfecta M°'(t) es independiente de t y depende únicamente del tipo 
de átomos que constituyen la red, mientras que las constantes • 
son funciones sólo de lR(t)-R(~)J _ 

Para el caso en que el hamiltoniano del sistema está dado por 

C2.18J, las ecuaciones de movimiento de Heisenberc son 

u (t,t) ,fle ) 

"" 
p C t, t) /M C t.) , 

°' <>< 
(2.19a) 

y 

[ = - ~ ~ ~t t·) L. OIOI • 
1. ,. •CM.,. 

u C<' ( \.• • t ) - (2.19b) 
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Si se sustituye (2.19a) en (2.19b), se encuentra que: 

M (l} 

"" 
;,2 
----u (l,t) 
at- "" 

u,..,<t·, t). 

Si uno hace 1a transformada de Fourier de ia ecuación 
obtiene una ecuación secu1ar de 1a forma: 

Chumln Wang 

(2.20) 

(2. 20) • se 

(2.21) 

La ecuación de movimiento correspondiente 
función de Green está dada por (Ap6ndice B): 

ai (2.21) para 

······ ( 2. 22) 

Existen diversos mode1os (Torres y Stoneham, 1985) para 

describir 1as interacciones interatómicas en s61idos, 1os cuaies 
reproducen razonab1emente bien 1as curvas de dispersión de 1os 
fonones que se obtienen experimenta1mente. La principa1 
diferencia entre estos mode1os se ubica en e1 contenido fisico y 
e1 número de parámetros invo1ucrados. Entre esos mode1os, e1 
mode1o de Horn (191"•) destaca por su simp1icidad y por su poder 

predictivo. E1 mode1o de Born asigna a cada par de átomos i. 

un potencia1 de interacción centra1 

_1_ Ol 

2 
llu(t)-u(j) J 

y un potencia1 interatómico no-centra1 

+ (3 ' ( ~ i. j X ( U<i.>-U<j>) J 
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en donde, u(;.> = r < i > - R ( i > es el. despl.azamiento del. A tomo ;. a 
partir de su posición de equil.ibrio, a y ~ son l.as constantes de ,,., 
de fuerza de Born central. y no-central., respectivamente, y r;.j es 
el. vector unitario que apunta a l.o l.argo del. enl.ace. A partir de 
l.o~ potencial.es (2.23) y (2.24), se tiene que l.a energ~a potencial. 

vibracional. U de Born tiene l.a forma: 

u ~ . I. «:ic-m 
•• J 

llu(\.)-u(j)l·~:. 12 l. ~ f3 lu<·> u<·>l 2 
- + --z;-_ L.. '- - J • 

• • J 

(2.25) 

El. hamil.toniano de Born no reproduce l.os modos acústicos 
transversal.es en forma satisfactoria, ya que existe una fuerza 
ficticia ante rotaciones de l.ongitud de onda muy l.arga, pero este 
hecho no es importante para el. presente estudio en el. que l.os 
modos l.ongitudinal.es son l.os importantes. 

Para el. caso unidimensional., 
fuerzas central.es e interacciones 

constantes ~ del. hamil.toniano (2.18) 

considerando 
a primeros 

se reducen a: 

r
20l 
-a 

~-

-a 
2a 
-a 

o 
-a 
2a ···1 ... 

.... 

' 

únicamente 

vecinos. 

l.as 
l.as 

(2.26) 

Esto se debe a que por un l.ado se sabe que l.a fuerza 
átomo ;.. es 

ejercida al. 

0t (u'-•• -ui.) - ot ( u\.-ui.-.a.) 0t ui.+.t. - 2a ui.. + C1 ui.-a (2.27} 

y por otro l.ado, como 

u u. u. 
• J 

(2.20) 
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siendo 1os primero vecinos de l, entonces 

Fl (2.29) 

Iguando l.as fuerzas (2.27) y (2.29) se obtiene l.a expresi6n (2.2&). 

Obsérvese que l.a forma de 
parecida a l.a del. hamil.toniano 

1a 
de 

energia potencial. U 

enl.ace fuerte (1.9) 

este 

es muy 
que se 

caso l.os discutió en el. primer 

el.ementos diagonal.es 

cap1tu1.o, 

no son 
no-diagonal.es. Tenemos as!. 

excepto que en 

independientes de 
que, l.a ecuaci6n 

l.os el.ementos 
(2.22) puede 

resol.verse de l.a misma forma en que se resol.vi6, en 
uno, el. hamil.toniano de enl.ace fuerte, substituyendo, 
por Mw2

• Resol.viendo l.a ecuaci6n de movimiento (2.22) 

que l.a densidad 1ocal. de estados fon6nicos p(w) para 
l.ineal. estÁ dada por: 

el. cap!. tul.o 
en ( 1. 9), E 

se obtiene 
una cadena 

{ ~ 
1 si IMw 

.. 
-2atl :!5; 20t .. 

J4a2
- (Mw2 -2oo) 2 p(w) 2Mw Im Goo(w) .. 

o. si IMwz -2atl > 2ca 

·····'( 2. 30) 

En general., l.os espectros de l.a dispersi6n inel.ástica de 
neutrones constituyen una buena medida de l.a densidad de estados 
fonónicos (DDEF). En cambio, l.oa espectros 
proporcionan una ampl.ia informaci6n sobre l.a 

Raman e 
natural.eza 
directa de 

infrarrojo 

de l.os 
l.a DDEF. estados, pero no proporcionan una medida muy 

Esto úl.timo se debe a que l.os coeficientes de 
el.amentos de matriz que rel.acionan esos espectros 
son fácil.ea de obtener tShuker y Gammon, 1971). 

acopl.amiento 
con l.a DDEF 

o 

no 

Para el. caso de l.a dispersión Raman, l.os estudios real.izados 

4Z 
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en estructuras amorfas muestran, (Martin y Ga1eener, 1981) que 1os 
espectros po1arizados (HH) están fuertemente 
corre1aciones de1 movimiento de 1os átomos. 

afectados por 
Consecuentemente, 

1as 

en 
un aná1isis de estos espectros se tienen que tomar en cuenta 
corre1aciones de1 movimiento de toda 1a red. Por otro 1ado, 

densidad espectros depo1arizados (HV) son simi1ares a 1a 
estados, sa1vo por un factor que varí.a 1entamente con 
_frecuencia. 

1os 

de 
1a 

De 1o anterior, podemos decir que 1os espectros po1arizados 
de Raman nos proporcionan información sobre 1a coherencia de un 
modo vibraciona1 dado. Debido a que 1a coherencia está 
fuertemente afectada por 1a simetrí.a tras1aciona1 de1 sistema, un 
aná1isis deta11ado sobre 1os espectros po1arizados de Raman 
constituye un medio idea1 para estudiar 1os efectos de 1a 
quasiperiodicidad en 1as propiedades fí.sicas de 1os s61idos. 

J:J:. 3. Respuost.A Raman e1-. 1as Superredes de FJ.bonaccJ. 

'Why?' But 1 

thi..n .. gs; 

drearn 

and you sa.y. 

tha.t 

n.ever were; an.d 1 sa.y • kfhy n.o t? • u 

pa1abras de George Bernard 
Shaw que ref1ejan e1 espí.ritu 
creativo que ha caracterizado 
a a1cunos cientí.f icos desde 

hace más de una década. A partir de este tipo de ideas, se ha 
logrado ia construcción artificia1 de superredes 
que, en principio, podrí.an existir pero que no se 

semiconductores 
dan en forma 

natura1. La primera superred de estado s61ido fu• propuesta, en 
1970, por Leo Esaki y Ray Tau de1 Thomas J. Watson Reseach Center 
(IBM Corporation). y fué crecida unos a~os después por Esaki, Tau 
y sus co1aboradores. Las superredes composiciona1es son crista1es 
constituí.dos por dos materia1es, con diferentes caracterí.sticas 
e1ectrónicas, interca1ados entre sí. en forma de capas de1gadas 
(-50A) como se muestran en 1a figura 11-2, y son producidas, 
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Fi&ura II-2. Propiedades de una superred composiciona1, que 
resultan de 1a alternación periódica de dos semiconductores con 
diferentes valores en la brecha ener&ética. Esta diferencia crea 
pozos de potencial (esquema inferior), los cuales dividen a ias 
bandas de valencia y de conducción.en minibandas. 
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genera1men~c. por 1a técnica de epitaxia de 

(mo1ecu1ar-beam epitaxy). Estas superredes nos 

medio para estudiar, deta11adamente, 1os efectos 

tras1aciona1 sobre ias propiedades f~sicaa. 

Chumln W•ng 

haz mo1ecu1ar 
proporcionan un 

de 1a simetr~a 

Una de 1as propiedades pecu1iares de 1as auperredes, ea ia 

formación de minibandas eiectrónicas que son bandas extremadamente 

angostas (ver figura II-2). Esta formación se debe a 1oa dob1eces 

que sufre 1a zona de Bri11ouin que, a su vez. se deben a ia 

periodicidad adiciona1 de 1a superred. Una consecuencia inmediata 

de ia existencia de estas minibandas. es 1a 11amada osci1aci6n de 
B1och (Doh1er. 1983) de 1os e1ectrones que se encuentran en e11as. 

cuando se ap1ica una diferencia de potencia1 suficientemente 
grande en 1a dirección de 1a superred. 

En un semiconductor convencionai. 1os e1ectrones que se 

encuentran en 1a banda de conducción son ace1erados hacia ei borde 

superior de ia banda. debido a un voitage ap1icado a1 sistema. 

Mucho antes de que 11egen a1 borde, 1os e1ectrones pierden eneraia 

emitiendo fonones. Sin embargo. en una superred ia situación es 

diferente. Las minibandas son angostas. y por io tanto, 1a 

probabi1idad de que un eiectrón a1cance e1 borde superior de 1a 

banda de conducción inc1inada por 1a diferencia de potencia1, es 

a1ta. En e1 borde superior. 1os e1ectrones son ref1ejados. debido 
esencia1mente, a que no pueden pasar a ia siguiente minibanda 

permitida. atravezando 1a minibrecha. Despu•s de ta1 ref1exión 

(e1 fenómeno cuántico se conoce como 1a ref1exi6n de Braca>. 1os 
e1ectrones regresan hacia e1 borde inferior de 1a minibanda, 

siendo ref~ejados nuevamente. Ue esta manera. 1os e1ectrones 

osci1aci6n 

se 

se quedan osci1ando, antes de emitir un 
conoce como 1a osci1aci6n de B1och. 

fonón; 

Debido a 1a osci1aci6n de B1och. 1a 
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recorrida por un e1ectrón, disminuye a1 incrementar 1a pendiente 
de 1a banda, que a su vez se origina por e1 vo1taje ap1icado. Por 

1o tanto, 1as superredes exhiben una resistencia negativa y ai 
mismo tiempo emiten microondas, con 1ongitudes de onda menores que 
un mi11metro. Hasta hoy en d1a, no existen otros generadores tan 

eficientes como estas superredes, capaces de producir radiaciones 
en este interva1o de 1onsitud de onda. 

La primera superred quasiperiódica fué construida por Roberto 
Mer1in y sus co1aboradores (1985) siguiendo 1a secuencia de 
Fibonacci y uti1izando 1os semiconductores GaAs y A1As, ya que 1as 
interfaces que se forman entre 
perfectas (ver e.g., .R.T. Tune, 
La estructura de esta superred 
a1ternados que contienen N y N' 

casi 
1988). 

estos semiconductores son 
L.R. oawson y R.L. Gunshor, 

(Fig. II-3a) consiste en 
p1anos atómicos de1 tipo 

b1oques 
(001) qe 

GaAs y M p1anos de1 mismo tipo de A1As. La secuencia de Fibonacci 
se sigue entre 1os b1oques A=M+N y B=M+N'. 

Las propiedades f1sicas de esta super red pueden ser 
examinadas experimenta1mente (Todd et at.,198&). Por ejemp1o, 1a 

dispersión Raman constituye un medio idea1 para estudiar 1as 
vibraciones, puesto que 1as actividades Raman de un modo norma1 
dado están gobernadas por 1as reg1as de se1ección (2.1). Sabemos 
que en 1os só1idos amorfos e1 espectro Raman es un continuo (J.E. 
Smith, Jr., et at., 1971), debido a que e1 vector k no es un buen 

número cuántico en estos sistemas y consecuentemente 1a reg1a de 
conservación de momento no existe. 

Los espectros Raman tomados de 1a superred de Fibonacci, 
muestran picos discretos en ciertas frecuencias en 1a región 
acústica (5100 cm-ª>. que forman una progresión de mú1tip1os de 1a 
••razón dorada .. (Bajema y Mer1in, 1987). Adem.a.s, cada pico se 
parte en dos, un hecho que fue exp1icado por K. Bajema y R. Mer1in 
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(1987) en términos de un dobl.ez inconmensurado de una zona de 
Bril.l.ouin ficticia, y de l.a conservación del. momento q de l.a l.uz. 
No es el.aro por qué se tiene que invocar el. dobl.ez de zona. como 
en el. caso de superredes periódicas, para expl.icar el. fenómeno en 
este sistema en el. que, en principio, el. espacio rec~proco no est• 
bien definido. A continuación, discutiremos una teor~a {Wang y 

Barrio, 1988), l.a cual. nos permite cal.cul.ar l.a respuesta Raman sin 
suponer ninguna pseudoperiodicidad en l.a dirección de l.a superred. 

Esta teor~a se 
enl.aces. En l.a 

basa 
sección 

aproximación de considerar 

en el. modal.o 
:i::i: .1. hemos 

sól.o l.a parte 

de pol.arizabil.idad 
demostrado que en 

isotr6pica (escal.ar> 

de 
l.a 
de 

l.as f l.uctuaciones de l.a pol.arizabil.idad y dentro de l.a respuesta 
l.ineal., l.a actividad Raman l.ocal. de l.os sitios total.mente 

simétricos es nul.a. Es decir, para casos simil.ares a ~as 

superredes de GaAs-Al.As sól.o l.os Atomos que se encuentran en l.os 
pl.anos de interface son activos Raman, ya que el.l.os son l.os Cnicos 
que se encuentran en sitios asimétricos {ver figura J:J:-3a). Este 
hecho nos permite renormal.izar l.as coordenadas de todos l.os sitios 

simétricos intermedios quedAndose sól.amente con l.as correl.aciones 
efectivas entre sitios asimétricos. Esto simpl.ifica enormemente 
el. probl.ema, como se notaré a continuación. 

El. primer paso del. cAl.cul.o consiste en mapear el. cristal. 
tridimensional. en una cadena l.ineal. unidimensional. {ver Ap•ndice 
e>. por medio de definir un vector k bidimensional. que se sitóa a 
l.o l.argo en l.os pl.anos del. tipo (001) que forman l.as interfaces. 
Este mapeo se muestra como el. paso (a) • (b) en l.a figura 11:-3. 

El. siguiente paso del. cél.cul.o es el.iminar l.as coordenadas 
l.os sitios intermedios de l.a cadena, usando 
renormal.ización en el. espacio real., debido a que 
pl.anos As en interfaces entre l.os dos 
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apianadas. La cadena Cinai está Cormada Por sitios de As con auto-enerc~aa acectivaa D y conatant•a de fuerza •C•ctivaa r. 
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asimétricos y por 10 tanto, son 1os anicoa activo• Raman. Deapu•s 
de esta renorma1ización·, se tiene una cadena muy simp1e con 

constantes de fuerza efectivas r<N.w) y enerc1as de sitio D<~.w), 

1as cuaies contienen toda 1a información de 1os p1anos intermedios 

y son funciones de 1a frecuencia como consecuencia de 1a 
renorma1ización. 
( b) .. (c) • 

Esto se describe en 1a figura XX-3 como e1 paso 

Una vez terminados estos pasos de renoma1ización, ia 
expresión (2.11) puede reescribirse para 1a cadena 1inea1 como 

C w n(c..>) J:m_}'._eiq<r<i.>-r<j» Gk•
0

(i.,j) (-1)i.-j 
' • J 

(2.31) 

en donde 1. y ; son etiquetas para numerar 1os p1anos se1ectos de 
As y 1a distancia entre e11oa ea r(i.)-r(j). La función de Green 

Gk es 1a transformada de Fourier de G con resp~~to a1 vector 
bidimensiona1 k (ver ApéndiceC). E1 factor (-1)'-J proviene de 

que interfaces adyacentes estAn invertidas con respecto a1 orden 

de 1os átomos vecinos, 1o cua1 se puede notar c1aramente en 1a 

figura J:X-3a. En ia expresión (2.23) e1 va1or abso1uto de1 cambio 
de po1arizabi1idad 1oca1 debido a vibraciones lV•il se ha 
absorbido en 1a constante de proporciona1idad e, ya que en 1a 
aproximación 1inea1 este va1or es constante. 

Nótese que para eva1uar 1a expresión (2.31) se tiene que 

rea1izar 1a dob1e sumatoria y en cenera1 esto es bastante 
1aborioso. Para esto hemos desarro11ado un m•todo que puede 
vencer esta dificu1tad con muy poco empeno computaciona1 
permitiendo una eva1uación exacta de 1a expresión (2.31). Si uno 
define 

g ( i.. j) r' (. . ) eiqtr<i.)-r(j>J 
~k=o '• J (2.32) 
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ias ecuaciones de movimiento para iaa funciones 
escribirse convenientemente como 

de Green pueden 

lMw2 -D(1,w)Jg(1,1) 

Mw2 -D(2,w) g(2,1)b~ 
1 + y(N,w)&(2,1)b; 

y(N,w)g(1,1) + y(M,w)g(3,1)b~b~ 

Mw2 -D(1,w) g(1,1)bN y(N,w)g(2,2) 

Mw2 -D(2,w) g(2,2) 1 + y(N,w)g(1,2)bN + y(M,w)g(3,2)b~ (2.33) 

Mw2 -D(1,w) 5(1) 
Mw2 -D(2,w) 5(2) 

1 

1 

y(N,w)5(2)b~ 

y(N,w)5(1)bN - y(M,w)5(3)b~ 

en donde M es ia masa dei As. Ei factor bN = exp(i.qdN) 
cuenta ei cambio de fase inciuido en g y ei espesor 

bioque con N pianos puede tomar sóiamente tres 
dependiendo de ia naturaieza dei bioque (N, M, N'). 

parciai S(i.) I:j (-1)i.-j g(i.,j) puede obtenerse sumando 

ecuaciones con ei mismo .i.ndice i. en g(i., j) 

toma en 
de un 

vaiores, 
La suma 

todas ias 

Nótese que ias á1timas ecuaciones en (2.32) parecen ser 
••ecuaciones de movimiento .. para S(i.), ias cuaies s6io difieren de 

ias ecuaciones para g(i.,j) por un signo. Por io tanto. este 
sistema de ecuaciones puede resoiverse por ei método de ia matriz 
de transferencia que hab.i.amos utiiizado en ei cap1tuio 1 para ei 
prob1ema de eiectrones. La respuesta finai est• dada por 

R( w) - C w n(w) 1m L~ 5(i.). (2.34) 

Ahora ia caicuiaremos para un caso particuiar y usaremos ei 
hamiitoniano de Born que hab.i.amos dicutido en ia sección 11.2., 
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con constantes de fuerza centra1 interatómica a= 3.83x1o' dyn/cm. 
para GaAs, y a' 4.0ox10' dyn/cm, para A1As. Las constantes de 

fuerza no-centra1 correspondientes son~= 2.39x10' dyn/cm y ~·-
va1ores fueron extral.doa de un 2.66x10' dyn/cm. Estos 

(Du11ing y Waugh. 1965) 

acústica de ia densidad 
que reproduce razonab1emente bien 

de estados fon6nicos CDDEF}. 

mode1o 

1a parte 

En 1a 
muestra particu1ar de1 experimento de Bajema y Mer1in (1987). 
N=30. M=12. N'= 14. y e1 número tota1 de b1oquea A-B ea 377 que 
corresponde a 1a generación 13 en 1a secuencia de Fibonacci. 

La figura 11-4(a) muestra 1a DDEF 
interfacia1es. obtenida con 

en k=O para 1os p1anos 

p(w) 

Se puede notar que 1as 

2M"' 
n 

bandas act:aat:i.cas (0Sc.>S16S 
enteramente diferentes de 1as bandas ópticas de GaAs 
cm-&) y de 1as modos ópticos de A1As (280SwS330 cm-&) 

ú1timos modos deberl.an estar a1rededor de 400 cm-& Sin 

(2.35) 

cm-&> aon 

(16SSwS23S 

Estos 
embargo, 

e11os no pueden ser ajustados simu1taneamente con 1a parte baja 
de1 espectro sin considerar interacciones de secundo& vecinos y 

transferencia din~mica de carga (Kunc y Martín. 1983) Tampoco 
fueron consideradas 1as fuerzas cou1ombianas de 1argo a1cance que 

son responsab1es de1 desdob1amiento de 1oa modos ópticos 
1ongitudina1es y 1os ópticos transversa1es. Sin embarco. puesto 
que e1 experimento só1o muestra 1a región acústica. ea apropiado 
uti1izar e1 hami1toniano de Born. debido a su simp1icidad. a fin 

de reproducir 1os datos experimenta1es. 

En ia figura ll-4(b) se muestra e1 resu1tado obtenido 
ecuación (2.31) sin e1 factor estadl.stico. y con q=4nn/~L 

.apropiado para experimentos de retro-dispersión. donde e1 
de refracción n=4.S que fué tomado de1 art1.cu1o de Co1vard 
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(1965), y 1.a 1.ongitud de onda 
experimento (Bajema y Merl.in, 

del. l. a ser 
1907). 

espectro Raman no contiene todos l.oa 

XL=5145A se tomó 
puede notar que 

siendo aimil.ar modos, 

del. 

e1. 
a1. 

esquema de un dobl.ez inconmensurado de "zona de Bril.1.ouin'', como 
si existieran regl.aa de ae1.ecci6n. Adem•a, el. 
1.os modos acústicos es notabl.e, semejante 

encontrado en l.as superredes periódicas (Col.vard 

deadobl.amiento de 
al. comportamiento 
et al. 1905). 

Para ver 1.as frecuencias exactas de l.os modos activos 
se ca1.cu1.a el. espectro para q=O, 
Il-4(c). Se pueden notar que 1.os 

1.o cual. se muestra en 
picos intensos en 

acústica ae encuentran en l.aa frecuencias w.•13.4, 
w

9
=35. O, y "',=SE>. 7 cm-• siguiendo 1.a "razón dorada'' que 

1.a 
l.a 

discutido en capltul.o l. Observemos que existe una 

Raman, 

figura 
región 

<...>
2
•21 .. 7. 

hab.l.amos 

peque"'ª 
desviación de este comportamiento en ~,/w4 , donde w

0
•08.0 cm-• 1.o 

: cual. concuerda muy bien con 1.os resu1.tados experimental.es <Bajema 
y Mer1.in, 1907). Nótese también que 1.os desdobl.amientos no son 
exactamente simátricos al.rededor de cada frecuencia, contrario al. 

l ... 
~ 

; .. 

li -

efecto esperado de dobl.eces de zona, y por otro 
ópticos tienen 
acústicos . 

un comportamiento 

Una comparación precisa con 

enteramente 

1.os datos 

l.ado, l.os modos 

diferente a l.os 

experimental.es se 
muestra en 1.a figura 11-S. Los par~etros t.-Oricoa usados son 1.os 
mismos que l.as del.a figura ll-4(b), excepto que se ha incl.u.1.do e1. 

factor térmico n+1 para 1.a pobl.ación de fonones, a 1.a temperatura 
ambiente. Adem~s se ha a,..adido una distribución Lorentziana 
centrada en cero con ancho medio de 15 cm-•, y una peque"ª parte 

imaginaria (0.5 cm-•) a l.a frecuencia. Todo esto se hizo 

sól.amente para simul.ar artificial.mente 
experimental.es. Los únicos par~metros de 
constantes de fuerza y el. .l.ndice de refracción 

1.a 

1.as condiciones 
teor.l.a son 1.as 

Loa del. medio. 
cual.es se han extra.l.do de otras fuentes independientes al. espectro 
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Raman. 

A pesar de 1a notab1e concordancia entre 1a teor~a y e1 
experimento, existen a1&unas peque"•• diferencia• entre 1os dos 
espectros. Las intensidades re1ativas de 1os pico• no est•n tan 
bien reproducidas ya que no se inc1uyeron 1os cambios de1 tensor 
de po1arizabi1idad debidos a 1os movimientos anau1ares de 1os 
en1aces (A1ben et al., 1975). En e1 experimento se notan unos 

modos activos Raman que se encuentran a1rededor de 40 cm-A 1os 
cua1es no son predichos por 1a teor~a. Esto se puede exp1icar 
<Barrio y Wan&, 19B9a) por e1 hecho de que e1 espectro Reman 
experimenta1 reportado, no es exactamente 1a parte po1arizada 
(Ecuación 2.17) que hemos ca1cu1ado, sino que es 1a confi&uración 
HH ~nicamente, y por 1o tanto aiauno• de 1o• modo• transversa1es 
deben estar presentes en 1os datos experimenta1es (Co1vard 8t al., 

1985). Se puede notar tambi•n que 1a separación entre 1os 
dob1etes no es suficientemente grande en e1 espectro téorico. 
Esto se debe a que e1 va1or de1 ~ndice de refracción n fu• tomado 

cuando ~L=45~9A {Co1vard et al., 1905), 1a cua1 es menor que 1a 
usada en este experimento (Bajema y Mer1in, 1907). Por 1o tanto, 

no resu1tar1a sorprendente que con un vaior mayor para n <-S.5) se 
reprodujese mejor e1 espectro . 

En resumen, hemos discutido una teor1a bastante simp1e y 1a 
hemos ap1icado a superredes de Fibonacci. Esta teor~a tiene 1a 
virtud, además de su simp1icidad, de proporcionar una re1ación 
directa entre 1as propiedades microscópicas de vibración, en todas 
1as frecuencias, y ios efectos coherentes medib1es en muestras 
macrosc6picas. En esta teor~a. se han uti1izado 1as técnicas de 

mapeo (30~10) y de renorma1izaci6n. Adem•s se ha introducido e1 
concepto de sumas parcia1es para simp1ificar a~n m•s e1 c•1cu1o, 

ya que se reduce e1 tiempo de CPU de 2000 a 3 minutos (en 
Burroughs 7000) para e1 sistema que hemos ana1izado. Debido a 1a 
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eficiencia de1 cá1cu1o, esta teor~a es perfectamente acceaib1e 
para ap1icarse a otros sistemas finitos, ta1ea como superredes 
periódicas rea1es <Barrio y Wang, 19B9b). E1 mode1o puede 
extenderse, si se necesita, a hami1tonianoa m•a rea1iataa, para 
que pueda describir 1os fonones con mayor exactitud en todo e1 
espacio rec~proco y en todas 1aa frecuencias. E1ectronaa y otras 
excitaciones e1ementa1es en aó1idoa pueden mode1arae tambi•n por 
1a presente teor~a. 
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CAPITULO lt1 
CORRELACIOll ESPACIAL E lllESTASILIDADB8 DB PBIBRLS 

XXX.1. Xnes~ab~1~dade~ E1ec~rÓ.U.cas en S~s~e"'8$ de Raja D~ .... ns~on 

En l.a mayorl.a de l.os sól.idos, l.as propiedades el.óctricaa. 
tal.es como l.a l.ey de Ohm, el. efecto Hal.l., etc .• pueden describirse 
por medio de model.os que invol.ucran únicamente procesos de 
partl.cul.as independientes. Este hecho simpl.ifica enormemente el. 
probl.ema de mucho• cuerpos y en base a esta aproximación de 
partl.cul.as independientes, se han podido expl.icar l.a eran 

diferencia entre l.os metal.es. l.os semiconductores y l.os aisl.antea. 
Un ejempl.o de l.as excepciones a esta aproximación se tiene en l.a 
teorl.a BCS (Bardeen, Cooper. y Schrieffer, 1957) para l.a 
superconductividad, en donde l.a corriente se transporta por un 
condensado de pares de Cooper. En esto• material.ea 
superconductores l.a interacción el.ectrón-el.ectrón (por medio de un 
fonón) es tan importante que l.a aproximación de el.ectrones 
independientes ya no es vAl.ida. 

Existen otros fenómenos cooperativos en s6l.idoa que tampoco 
se pueden describir en l.a aproximación de partl.cul.as 
independientes. Un ejempl.o de el.l.os es l.a onda de densidad de 
carga (CDW) en sól.idos. R. E. Peierl.s fu• el. primero que propuso 
l.a idea de l.as inestabil.idades el.ectrónicas en redes met•l.icas 
unidimensional.es. Predijo (Peierl.s, 19SS) que en un conductor 
unidimensional.. l.a energl.a total. de l.os el.ectronea siempre puede 

reducirse abriendo una brecha ener&ética al.rededor de l.a ener&l.a 
de Fermi. Esta abertura de l.a brecha requiere una simetrl.a 
trasl.acional. adicional. del. sistema que es precisamente l.a 

formación de l.a CDW. La formación de l.a CDW produce una 
distorsión periódica de l.a red cristal.ina, y en general. l.aa 
distorsiones aumentan l.a ener&l.a de l.a red. Por l.o tanto, l.a 
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transición de Peier1s ocurre só1o en e1 caso en que 1a enerc.1.a 

e1ectr6nica se reduzca 1o suficiente como para compensar e1 

aumento en 1a enerc.1.a debido a 1a deformación de 1a red, adem•s de 
tener en cuenta e1 cambio en 1a entrop.1.a de1 

temperaturas finitas. 
sistema a 

La conjetura teórica de 1a formación de 1a COW no fu• 

comprobada sino hasta e1 descubrimiento de 1os só1idos 

constitu.1.dos por cadenas de •tomos con a1ta ani&otrop.1.a en su 

estructura c1ectrónica. En estos materia1e• 1a conductividad 

medida a 1o 1arco de 1as cadenas difiere t.1.picamente de 1a medida 

perpendicu1·armente por tres ordenes de macni.tud. Los primeros 

ejemp1os de estos materia1es conocidos como só1i.dos de baja 
dimensión que han si.do amp1iamente estudiados desde e1 punto de 

vista estructura1, inc1uyen a1 compuesto i.norc•nico KCP (Comes et 

al., 1973) y a una gran fami1ia de compuestos ors•nicos, de 1os 

cua1es e1 TTF-TCNQ (ver e.g.: Devreese, •t. al., 1975) ha si.do e1 

m~s estudiado. En ta1es compueatos 1i.nea1es 1a modu1aci6n 

periódica de 1a densidad de carga ocurre a 1o 1arco de 1a 

dirección de 1as cadenas, y se puede describir como 

óp( X) (3.1.) 

en donde p
0 

y ~ son, respectivamente, 1a amp1itud y 1a fase de 1a 

cow, y x es 1a posición a 1o 1arco de 1a cadena. En genera1, e1 

per.1.odo espacia1 de 1a COW (Xsn/kr) no es necesariamente un 
mu1tip1o simp1e de 1a constante de 1a red ori.gina1, sino que 

depende de1 número de e1ectrones en 1a banda semi11ena, ya que se 
trata de un conductor en su estado norma1. 

CDW puede ser inconmensurada con respecto 

Esto 1o discutiremos en 1a sección XXX.3 .. 

Las propiedades estáticas de 1a cow 
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m•todos de difracción de rayos-X, de eiectrones y de neutrones 
(ver •.g.: Devreese, •t at., 1975), y recientemente tambi•n se ha 

investisado a traves de1 microscopio de tune1aje (S1oush, •& at., 
198&). En estos materia1es anisotrópicos, e1 transporte e1•ctrico 

es senera1mente no 1inea1, resu1tado que se deriva de1 movimiento 
de ia COW, cuando ei campo e16ctrico ap1icado excede de un cierto 
va1or umbra1 (F1eming, 198&). 

En e1 caso de cadenas 1inea1es, una demostración 
Cenomeno16&ica de 1a inestabi1idad de Peier1s para banda• 
semi11enas puede obtenerse a partir de1 hami1toniano de en1ace 
fuerte (1.10). Teniendo en cuenta 1a existencia de dos tipos de 
ener&~a de sitio (o& y 00

2
) y de dos tipos de integra1 de tras1ape 

<f1a y (1
2

>, ya que en este caso e1 per~odo de ia· COW ea e1 dób1e de 
ia distancia interatómica. Laa ecuaciones de movimiento 
homog6neas para 1a función de Green (1.12) pueden escribirse como: 

(E °'z) G = (Jz G + (1& G 
n-t. .. o .... o r.-z.o 

(E °'a) G (1ª G .... o + '1z n+&.,O 
G 

n-!l..,O 

(E oo,.> G 
r1+S.O = (12 G 

n+z .. o + (1& G n,.o· 

Substituyendo 1as ecuaciones (3.2) y (3.4) en 1a 
se encuentra que: 

(3.2) 

(3.3) 

(3.4) 

ecuación (3 .3). 

(3.S) 

sí se define 1a matriz de transferencia T de ia •isuiente forma: 

G l+z.o 
(3.&) 

entonces 1a ecuación (3.S) puede reescribirse para T como: 
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~ - ~J T (3.7) 

Por io tanto, de ia ecuacion (3.7) •e tiene que: 

T ± j1~!·~:-(E-a&)(E-aa)Jª-4~:~:}· 
······(3. 8) 

Para que ia matriz de transferencia ten&• parte imacinaria, o 
sea, que ia densidad de estados (p = - Xm G

0
•
0

) sea diferente de 
cero, se tiene que: 

(E-a&) (E-a
2

) 1• - 4 ~ f1! < O, 

es decir, 

Por io tanto, reescribiendo ias desicuaidades 
energ.la E, se encuentra que ios intervaios 

bandas permitidas son: 

(A B> y (C 0). 

de 

(3.10) 

enerc.la 

(3.9) 

(3.10) 

para 
para 

ia 

ias 

(3.11) 

ios cuaies pueden i1ustrarse cr•ficamente de ia sicuiente manera: 

en donde 

56 



.. 
j 

J 
J 
~. 

t 

' -' 

J 
J 

Mayo t989 TESIS 

{ }-A 1 
OI + OI l (OI .. -a,.) z + 4 <I 11 .. 1 + 1 f1,. I> ª ~ .. z 

B 1 { OI + °'• l (OI .. -eta) z + 4 <l11 .. l-lf12 I>ª }-~ .. 
e 1 { OI + + .l ( °' .. _.,._) z + 4 <lf1 .. l-l11,.l> 2 }· ~ .. °'• 
D 1 { OI + + .l (OI -OI )

2 + 4 < 111 .. 1+ lf1,. 1 >2 }· ~ • °'• • z 

Nóte•e que ia brecha enerc•tica A debido a 1.a CDW ea: 

Para caicuiar 1.a densidad de estados 1.ocai se 
uti1.izar iaa ecuaciones de movimiento inhomoc•neaa de 
de Green (1.11) que son: 

"' ... ) G -•.o (1. G ... (1 .. G 
º·º -a.o 

"" .. ) G o.o 1 + (1 .. G ... o + 11. G 

(E 

(E 

CE °'a) 0 ... 0 11. ª•.o + 11 .. G 

Substituyendo 1.as ecuaciones 
(3.15), se encuentra que: 

(3.14) 

G o.o 

E - OI z 

o.o 

y 

-a.o 

(3.16) 

Por 1.o tanto, de ia ecuación (3.7), se tiene que: 
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(3.12a) 

(3.12b) 

(3.12C) 

(3.12d) 

(3.13) 

tienen que 
1.a función 

(3.14) 

(3.15) 

(3.16) 

1.a ecuación 

(3.17) 
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G 
º·º 

E - a 
2 

J 2 z • a • l~ +~ -(E-oo )(E-oo )J -4~ ~ a z & 2 a a 

E - °' z 

J~E-A)(E-B)(E-C)(E-0) 
(3.l.B) 

en donde 1oa va1ores de A, B, e y O est•n dados por 1as ecuaciones 
(3.12). Fina1mente, 1a densidad de estados 1oca1 p(E) e•t• dada 
por (Ap•ndice B): 

E - a 
p(E) (3. l.9) ! im 

2 

J<E-A)(E-B)(E-C)(E-0) 

Otro ejemp1o de 1as inestabi1idades e1ectrónicas en só1idos 
de baja dimensión es 1a onda de densidad de eapin (Over.hauaer, 
19&2). En este caso, a diferencia de 1as CDW, 1a modu1ación 
espacia1 se encuentra en e1 va1or de1 es pin y no existe 
variaciones de ia densidad de caraa. Un ejemp1o tipico de 1os 
materia1es que presentan 1as ondas de densidad de espin (SDW> es 

e1 cromo (Fawcett, 1980), y sus estructuras masn•ticaa pueden 
estudiarse con deta11e por difracción de neutrones. En simi1itud 
con 1as cow, en 1as sow tambi•n se abre una brecha enera•tica en 
e1 nive1 de Fermi y 1a conmensurabi1idad de 1a onda con respecto a 
1a red depende también de1 11enado de 1os e1ectrones en 1a ~1tima 

banda. De esto discutiremos con deta11e en 1a sección XXX.3 .. 

Como habiamos visto en 1a sección anterior, ia aproximación 
de e1ectrones independientes no describe 1oa fenóaenoa 
cooperativos, es decir, e1 hami1toniano de en1ace fuerte (1.9) ya 
no es suficiente para eimu1ar 1oa procesos que se 11evan a cabo en 
sistemas donde 1a corre1ación e1ectronica es importante. · Una 

forma aenera1 de introducir 1as interacciones e1ectrónicas en 
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sólidos es el Hamiltoniano de Hubbard (19&3) que est• dado por: 

.. 

... 
c. ' . ,,.. c. 

l·"'" + U "" n. n. 
L.i. "·1" "'·• 

(3.20) 

en donde c. y c. 
1.. 'C" "•O" 

son, 
creación y aniquilación para 

respectivamente, l.os 
un electrón de e•p.1.n ... 

operadores de 
en el. estado 

de Wannier del sitio ~ 

númeroª Nótese que los 
Y ºt,.o- e i. , 0 . ci..,O"' es 

dos primeros términos 
el 

son 

operador de 

id•nticos al 
hamiltoniano de enlace fuerte (1.9) de una sol.a part.1.cula y el 
tercer t•rmino representa la interacción entre dos part.1cu1as en 
el mismo sitio con espines contrarios. El hamil.toniano de Hubbard 
no especifica el. tipo de interacciones que existen entre l.os 
electrones. tal.es interacciones se caracterizan por medio de un 
parAmetro U que se determina fenomenol.6cicamente. En principio, U 
es positivo representando una repul.sión coul.ombiana intra-at6mica. 

En el hamiltoniano (3.20) se han despreciado l.as 
interacciones electr<-'>nicas 

pequenas comparadas con l.a 
articulo original de Hubbard 

ínter-atómicas, ya que 

interacción intra-at6mica, 
( 19&3). Unos al"los m.llt.s 

demostró (Cabib y Kapl.an, 1973) que el. modal.o de 

•stas son 

según el. 
tarde, se 

Hubbard es 
incompleto para describir fenómenos cooperativos en sólidos: 
especial.mente cuando se trata de expl.icar l.as propiedades 
magnéticas del material NHP-TCNQ, en donde se encuentra que hay 
una diferencia notabl.e entre la predicción teórica y l.os datos 
experimental.es. Una de l.as formas de completar el. hamil.toniano es 
introducir un t~rmino adicional. que toma en cuenta l.a repulsión 

coul.ombiana entre electrones de sitios diferentes. En l.a 
aproximación de interacciones entre primeroB vecinos sol.amente, 
este nuevo hamiitoniano puede escribirse como: 

°'."" c.,. L t.. u-
' • U" 

C. 

'·"'" 
+ 

•"'" e'-••.~ 
... 

+ ci.•• • + 
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+ u 

en donde n. = n. + n. 
" ... ..,. "·+ 

sitio L. A l.a expresión 

de Hubbard extendido. 

TESIS 

~ n. 
L.._ " 

es l.a 

{3.21) 

ocupación el.ectrónica 

se l.e conoce como el. 

Chumln Wang 

...... (3.21) 

total. del. 

hamil.toniano 

Primeramente discutiremos cual.itativamente un caso l.~mite del. 
hamil.toniano l3.21): Se trata del. caso de acopl.amiento fuerte, es 
decir, IUl>>1 y cuando l.o• t•rmino• con a, ~ y V •• con•ideran 
simpl.emente como perturbaciones. Si l.a interacción intra-aitio 
resul.tante es atractiva {U<O), l.a configuración espacial. del. 
estado base de sistema es aquel.l.a en l.a que l.os sitios est;liLn 

ocupados por pares de el.ectrones con espines antiparal.el.os o están 
vacíos. En el. caso de bandas semil.l.enas, l.a densidad de 
var~a periódicamente entre 2 y O {en unidades de l.a 

carga 
carga 

el.ectrónica) formando una CDW y en material.es real.es, l.a CDW está 
ancl.ada por defectos en l.a red. Si además se introduce l.a 

~ . 
posibil.idad de movimiento por sal.tos {c. c. ), l.os pares de 

... .,. ...... t:" 

el.ectrones que son .. bosones •• pueden superfl.uir. formando una 
corriente de superconducción. En general., l.a temperatura de 
transiciór1 Te de l.a superconducti.vidad es diferente a l.a 
temperatura IUl/k• que caracteriza únicamente l.a formación de 
pares. A este respecto l.os conductores quasiunidimensional.es 
difieren de l.os metal.es tridimensional.ea, en l.oa que l.a formación 
de pares y l.a condensación de bosones ocurren a l.a mi.ama 
temperatura para acopl.amiento débil. {Bardeen, Cooper y Schrieffer, 
1957). Para el. caso en que l.a interacción i.ntra-siti.o sea 
repul.siva (U>O), el. estado base del. 
SDW. 

sistema 

Hasta l.a fecha, no se conoce l.a 

es simpl.emente 

sol.ución exacta 
hamil.toniano de Hubbard extendido (3.21), ya que se trata de 
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hamiltoniano de muchos cuerpos que interactaan entre si. 

tesis lo resolveremos en forma autoconsistente usando la 
de campo medio. 

En esta 

t•cnica 

La técnica de c~mpo medio se ha utilizado 
problemas de muchos cuerpos y ha dado resultados 
e.g.: Ziman, 1979). El. espiritu de l.a técnica 

ampliamente en 
excelentes (ver 

es tratar el. 
problema de muchas particulas como si fuera un problema de una 
sola part1cu1a, inmersa en un campo medio producido por las dem•s 
partlculas. En principio, l.a solución •xac~a del problema se 
obtiene al calcular el. campo medio en forma exacta. l.o _cual es 
dificil y sólo se puede calcular usando alguna aproximación, en la 
que generalmente se supone que todas l.as particul.as son idénticas 
y adem.lt.s son estadisticamente 
escribir l.a función de onda del. 

independientes. 
sistema como un 

Esto permite 
producto de 

funciones de onda de cada particul.a de l.a si&uiente forma: 

• A l (-l.)P P{ 'i'•(l.) "62 (2) "6
9
(3) 

p 
} (3.22) 

en donde A es l.a constante de normalización de la función de onda. 
P es el operador de permutación de los indices y para el. caso de 
fermiones. el factor (-l)P es necesario por antisimetria. 
Consecuentemente, podemos reducir el hamiltoniano de muchos 
cuerpos a uno de un solo cuerpo, en el. sentido de que los 

esperados del hamil.toniano oricinal. se pueden obtener 
siguiente manera: 

val.ores 
de l.a 

(3.23) 

en donde l"X:eff es el. hamil.toniano efectivo que contiene l.as 
coordenadas de todas l.as particul.as excepto l.a particula número 

uno. Este hamil.toniano efectivo (!Xeff) generalmente es dificil. de 

conocer en forma exacta, ya que se tienen que conocer las 
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funciones de onda de casi todas 
precisamente la solución del problema. 

l.as part1.cu1as, 

Esta dificul.tad 

Chumln Wang 

que 

se 

son 
puede 

superar suponiendo que l.as funciones de onda de todas l.as 
part1.cul.as son idénticas al.a del. representante l•(1)J. y por lo 

tanto. el hamil.toniano efectivo~•// es una función de •<1>. De 
esta forma. l.a ecuación de Schr<Xiincer que corre•ponde a ~•// se 
convierte en una ecuación autoconsistente que puede resol.verse 
num•ricamente con relativa facil.idad. Un ti.pico ejemplo de l.a 
técnica de campo medio ser1.a el. conocido método de Hartree-Fock 
(Fock. 1.930). 

III.3. Formaci~n 01.námi.ca de \as Ondas de Dens1.dad de Carga 

EspJn en sis~emas Un1.d1...-ns1.ona1es 

y de 

Recientemente. se ha puesto suma atención (Hirsch, 1984) en 

l.os estudios de l.as CDW y l.as sow. ya que estas inestabilidades 

son inherentes a los sistemas de baja dimensión y afectan 

sustancial.mente a l.as propiedades f"~sicas del. material. (Fleminc. 
1986). Sin embargo, existen pocos trabajos relacionados con el. 

anál.isis de l.os factores importantes en el. proceso de l.a formación 
de estas ondas. En esta sección estudiaremos l.a inf"l.uencia de l.as 
interacciones magnéticas en l.as inestabil.idades de Peierls. y su 
posible relación con l.a superconductividad de alta Te. 

Para dicho propósito, escocemos un 
tratar que consiste en una cadena de 100 
extremos con cadenas infinitas. En este 
hamil.toniano de Hubbard extendido (3.21) 

sistema muy simpl.e a 

Atomos, saturando sus dos 
sistema. el problema del. 
puede resol.verse en el. 

espacio real. usando l.a aproximación de campo medio. l.a cual. reduce 
el. probl.ema a un sol.o el.ectrón de l.a siguiente forma: 

'" '" C. C. C. C. \. • .,. ..... .,. ...... '-· + 
'" . 

= ci. • .,.ct. .. .,.<ci. • ...,.ºt. .. .¡..> 

. .. 
+ ci. • ..¡,.ci.,...¡.<ci.,.,.ci. .. .,.> (3.24) 
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y 

< n. 
'. 1' 

... n. > ' ... ... n . . .. ) ... 
... ... = n. <n. > + n. <n. > + n. 

\. • .,.. t. ..... .,.. \. + .... .,.. \. • .,.. "' • .,.. ci. • .,.c~+s • .,..<ci.+a,..,..ci.. • .,.> + 

... ... 
n. 

t.+ a• 1" c'-••,..,.ci. .. .,.<c;.. • .,.c'-••·1'"> + 

ni. • .,..< ni..• • ...., > + 

... ... ... ... 
+ n. + n. ' ... ci.,.....,ci.+a • ....,<ci.•a •• c'-·•> ' ... ci.•• • ....,ºL • ....,<ci. ,....,ci.••·•> 

en donde se han despreciado 1os t•rminos de 
aniqui1aci6n de pares 
que cambian esp~n ... ... 

... .. 
(tipo ci..,.O'ci.•• .. ~<ci.•s.,.,ci..O"">) Y 
de 1os e1ectrones (spin 

······(3.25) 

creación 
1os t•rminos 

.fl ip, tipo 

c._ • .,.ci.••.-...-<ci.+•,-o-c._ . .,.>>. Los primeros se desprecian puesto que 
no estamos interesados en estudiar superconductividad 
convencionai. 
.importantes. 

y 1os secundo•, porque en meta1es normaiea 
De esta forma. e1 hami1toniano de Hubbard 

no son 
extendido 

(3.21) se reduce a un hami1toniano de1 tipo en1ace fuerte(1.9) 

• rr 
Ot. 

\.,.t'!P 

en donde 

' ..... 

+ ..... 

2 + u p~<T. 
' . ' 

ci.•t. .. o- + 

+ V ( P7° + .t. ,.i.+s. + 

... 
c. 

L+9 ,6' e;..~>• (3.26) 

{ 

00 ... 1r = 

(3':' f V p.,,.. . 
\. + ...... \. 

(3 - V ...... ( 3. 27) 
' ..... 

siendo ia matriz de densidad 
este ca Ro 1os parámetros 

p.,,... 
'., 

de1 

.. 
<c. c. >. 

t. • c::r J •ar 
hami1toniano 

Nótese 
(3.2&) 

constantes. a di~erencia de aque11os en un hami1toniano de 

fuerte norma1. La matriz de densidad se re1aciona con 1a 
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de Green de 1a forma (Apéndice B) 

p~. 
... •J 

I:m {~"."'.(E) 
... oJ dE }- (3.28) 

E1 cé.1cu1o num6rico autoconsistente se rea1iza de manera 
siguiente: 
condición 

se propone una 
inicia1. que 

matriz de densidad de partida como 
en nuestro 

distribución eiectrónica uniforme, 
efectivo de en1ace fuerte ( 3. 27) . 

y se 

Las 

caso corresponde a una 
ca1cu1a ei hami1toniano 

ecuaciones de movimiento 
para 1a función de Green correspondientes a este hami1toniano se 
resue1ven usando e1 método de ias matrices de transferencia 
(Matsuda, 19&2). Integrando 1a función de Green con respecto a ia 
energia (3.28) se obtiene una nueva matriz de densidad, en donde 

e1 1imite superior de 1a 
de1 11enado e1ectrónico. 

inteara1 (1a eneraia de Fermi) 
Esta nueva matriz de densidad se 

depende 
uti1iza 

como 1a de partida, y este procedimiento se repite en forma 
iterativa hasta que se obtenga 

cuando 1a diferencia entre 
sucesivas sea menor que un 

convergencia. 
1as matrices 

Ea decir, hasta 
de dos iteraciones 

número pequer'lo to1erado. La 
convergencia de1 cA1cu1o se puede ace1erar mediante diferente• 
técnicas de métodos númericoa (Pettifor y Weaire, 1984) 

Los resu1tados de este cé.1cu1o num*rico confirman que 

1as inestabi1idades de Peier1s son inherentes 
c1ectrónicos unidimensiona1es. Esto se debe a 

a 
que 

1os 
1os 

sistemas 
sistemas 

con diferentes dtmensiona1idades efectivas responden en una forma 
esencia1mente distinta a 1as f1uctuaciones espont~neas de1 
sistema. Para viaua1izar esta diferencia, imaginemos 

d"" M é.tomos con in~eracciones de corto a1cance, y que 
un 
e1 

sistema 
sistema 

se 
de 

quiebra en dos partes, cada una de 1as cua1es posee 

orden diferentes. E1 cambio en 1a ener&ia 1ibre 6F 

esta inestabi1idad esté. dado por: 
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óF a - T 1 n { M l , 

en donde e es 1a ener&~a 1ibre superficia1 debido a 1a frontera y 
1n{Ml es ei cambio en 1a entrop~a. ya que ia frontera podr~a pasar 

por cua1qui~ra de ios M .:iLtomos. Si ei sistema es unidimensiona1, 
a es finita siempre. Por 1o tanto, 6F es menor que cero para 

sistemas suficientemente grandes. Sin embarco, este arcumento no 
es v•1ido para sistemas de dimensiona1idad (d) mayor que uno, 
puesto que en estos casos 1a eners~a superficia1 ~ es proporciona1 
a M&-&...-d y crece m.:i.s r•pido que 1n(M) cuando M .. OD. Por 1o tanto, 

ia existencia de una inestabi1idad depende de 1a dimenaiona1idad 
efectiva de1 sistema. La discusión se modifica si 
interacciones de 1argo a1cance o hay un cambio 
término superficia1. 

de1 signo 
existen 

en e1 

Por otro 1ado, en este estudio num•rico de ias CDW hemos 
observado ia formación de so1itonea en sistemas e1ectr6nicos con 
1a banda casi semi11ena. Los ao1itones se definen como 

quasipart~cu1aa que viajan sin sufrir modif icacionea en su función 
de onda. En 1a figura III-1a se muestra 1a estructura de bandas 
para una CDW, cuando e1 11enado e1ectr6nico <ea decir, e1 número 
de e1ectrones por étomol ea de 53 por ciento. En 1a misma fi&ura 
se puede apreciar ~a existencia de un estado en e1 interior de 1a 
.. banda prohibida". La presencia de •ste, en e1 espectro de 1a 

densidad de estados, es una de 1as caracter~sticas de 1os 
so1itones topo16gicos {Su y 
mejor estos so1itones, se 

Schrieffer, 
muestra en 

1981). Para apreciar 
1a figura II1-1b, 1a 

configuración espacia1, es decir, 1a densidad e1ectrónica 1oca1 en 
función de sitios, de1 estado mostrado en 1a Fig. III-1a. Nótese 
ia presencia, por cada 23 sitios, de una singu1aridad que consiste 
en dos átomos vecinos con densidad e1ectr6nica cercana a dos. 
Estas singu1aridades se identifican como so1itonea topo16&icos, 
que se propagan sin modificar su forma (Su, Schrieffer y Heeser 
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Fisura IXX-1. a) Densidad de estado• e1ectrónicos obtenida de1 
hami1toniano de Hubbard en ia aproximación de campo medio con e1 
factor óe 11enado de 53%, y ia enersia de Fermi en 0.5&4. b) 
confiauración espacia1 de1 estado correspondiente a a>. Nótese ia 
presencia de 1os so1itones en 1a CDW, 1os cua1es se caracterizan 
por dos átomos vecinos con densidad 1ocai·cercana a 2. 
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1979) y además tienen 
Schrieffer, 1981). 

carcas el.6etricas fraccionarias (Su y 

La periodicidad de l.as cow cambia con el. námero de el.ectrones 
por átomo (l.l.enado el.ectrónico) La variación de l.a estructura de 
bandas con respecto al. l.l.enado, fué estudiado cuidadosamente por 
Machida y Nakano (1986). Este estudio se real.izó en el. espacio k, 

usando el. .hamil.toniano de Frohl.ich y l.a aproximación de campo 
medio. Los resul.tados de Machida y Nakano se muestran en l.a 
figura 111-2. Nótese que nuestros reeul.tados (Fi&. 111-1a) 
confirman l.oe reaul.tados d• dichos autores. Por otro l.ado, 
fractal.idad de l.a Fig. 111-2 se observa cl.aramente, i.•., una rama 
de l.a figura es idéntica a l.a fi&ura compl.eta. 

En el. caso de tener banda eemil.l.ena, ea decir, cuando el. 
1Lenado el.ectrónico es del. so por ciento, l.a periodicidad es dos 
veces l.a de l.a red y aparece una brecha enera•tica A a l.a mitad de 

l.a banda (Fi&. 111-2), cuyo val.ores (3.13): 

en donde 

( ,_.. .... f f 
•• <T 

puede ser b .,. 

.,.• f f ) 2 
2."" + 

o A 
+ 

que 

4 (3.29) 

son igual.es, puest..o que en 

ausencia de campos magnéticos externos l.oa el.ectrones con esp1n 
hacia arriba y l.os con esp1n hacia abajo son indietinsuibl.es. 

De l.a ecuación (3.29) se nota que existen cuatro estados 
posibl.es con brecha energética en el. caso de banda eemil.l.e.na. Dos 
de el.l.os se deben a f l.uctuaciones en l.os el.amentos diagonal.ea de 
l.a matriz de densidad P, y otros dos se deben a l.oa el.amentos 
diagonal.es. Los primeros producen una cow. en el. caso de que 

no 
l.as 

densidades parcial.es l.ocal.es para cada esp1n oscil.en en fase. o 
una SDW, cuando l.as densidades oscil.en fuera de fase para cada 
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Fisura XX~-2. Estructura de bandas para diferentes 11enados 
e1ectrónicos que reau1ta de1 hami1toniano de Fr~h1ich en sistemas 
unidimensiona1es. Esta arafica fue extra~da de1 trabajo de 
Machida y Nakano (19a&}. 
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esp1n. Los otros dos estados aparecen cuando 
(e1ementos no diagona1es de P) osci1an en fase o 

Chumln Weng 

ias corre1aciones 

fuera de fase. 
Estos a1timos estados, que 11amaremoa •'Ondas de Correiación'' (CW), 
sólo se aicanzan en e1 proceso autoconaiatente si se fuerza a que 
no haya variación en ias densidades, ya que estos estados tienen 
una brecha menor (Fig.l.l.l.-3). En ia fi&ura 11l.-3a se trazan ias 
densidades de estados 1oca1es con espín hacia arriba (de 
simi1ar se encuentra para ias con esp1n hacia abajo) para e1 

forma 
caso 

de SDW, y se compara con ei caso de CW (Fi&. l.l.l.-3b). Nótese que 
de la brecha para ei caso de CW es aim•trica, simi1ar a 1a brecha 

la superconductividad. En cambio, 1a brecha de CDW o SOW en 
densidad 1oca1 ea asim•trica (Fi&. l.l.l.-3a), como •e muestra 
continuación. 

Para ei caso de CDW o SDW, se puede suponer que P;.,. » 

P~; = constante. entonces ª•."' >> º•.O" y (3ª""' a; ~ •• ,,,. 
tanto, de ias ecuaciones (3.12) se tienen que: 

B ;;;:; 1 
( Ot + Ot '°' ....... °'z ..... 1} - ot .... z-- ....... z ..... = .. .... 

ia 
a 

y 

1o 

( 3. 30}. 

e 1 
( ól + Ot ... 1 °' ... .,. - °'z • ..-1 > a¡ ot .... = z-- ....... z.o- ª·""' 

Consecuentemente, la densidad de estados 1oca1 

estA dada por: 

_1_ l.m 
n 

E- a ..... 
A)(E - °'1. • .,.}(E - 0) 

(3.19) resuitante 

(3.31) 

De ta1 manera que la densidad de estados iocal s61o tiene tres 
singularidades en lugar de cuatro. Sin embarao. ia densidad de 

estados tota1 (la suma de ias densidades 1oca1ea de todos ioa 
sitios) sigue teniendo cuatro sinauiaridades, puesto que ioa 
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Fisura 111-3. Densidad 1oca1 de estados e1ectr6nicos con. esp~n 
hacia arriba para ei sitio centrai, en una cadena de 100 átomos 
saturada por doa cadenas infinitas. a) Estado de SDW obtenido 
autoconsistentemen~e para e1 caso de ia banda semi11ena. b) 
Situación fina1 para e1 estado de CW. 
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sitios vecinos poseen espectros para ia densidad de estados que 

son imagenes especuiares con respecto ai nivei de Fermi. 

Las CW son sumamente inestabies, basta 
pertubación que modifique ei equiiibrio de espines 
qua ei sistema prefiera ios estados de CDW o de SDW. 

una pequef'la 

iniciai para 
Esta faita 

de estabiiidad dei estado de CW se debe ai hecho de que en ia 
que aproximación de campo medio se han despreciado ios 

cambian ei esp1n de ios eiectrones, cuando ~tos saitan de un 
sitio ai otro (3.24-25). Este tipo de términos se desprecia, en 
senerai, puesto que ias recias de Hund nos dicen que dadas muchas 
opciones para acomodar ios eiectrones en una red metAiica, ei 
estado de menor energ1a se iogra cuando se maximiza ei esp1n 
(Hubbard, 19&3} Por io tanto, para estabiiizar ios estados de CW 
se tiene que compietar ei hamiitoniano de Hubbard extendido. En 

ei caso de haber un arregio antiferromasn•tico en ia red, se hacen 
importantes términos como 

.. ... 
.J c. c. 

\.., CT '-•-V ci.+t., -O' ci.+a..o-

Ai reaiizar ia aproximación dei campo medio, de 
términos se obtienen pares de cooper, t•rminos de •pin /lip 

nuevo tipo de términos de ia forma: 

.J 
.. 

<Ci..•t.. 

.. 
ci...-o-> c._.'°"' ci.+&.o-

(3. 3:;>,) 

estos 
y un 

(3.33) 

Los términos dei tipo (3.33) son faciies de incorporar ai 

formaiismo dei hamiitoniano efectivo de eniace fuerte (3.26-27) de 

ia siguiente manera: 
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{ •ff °'· '.u 

(3~ff' 
'.u 

ot + 2 + u F-:-""". + V { P7 +&.i. +a+ p-:-"'" 
.i.+• 

+ P7-a..t-a + p:~ ... i.- .. ) '. ' , .. 
(3 V P".'° J 

_.,.. 
(3 V P'7° ,.i.+s J p~:-i.+ .. . ······( 3. 34) . ;. pi.+. ,.i.. = - -'+ .. 

La justificación de introducir como (3.32) a1 
hami1toniano 

e1ectrónico: 
responsab1e 
conjunto de 

una posib1e se 

un 

basa 
gas 

en 

de conducción en 

separación de1 cas 

dimensión restrin&ida, 
de1 materia1, y un 

serie de estados 
del. comportamiento 
e1ectrones situados 

metA1ico 
en una 

-1ocal.izados que estAn estrechamente re1acionados con 1a estructura 
crista1ina tridimensiona1. Estos 01timos e1ectrones podr1an 
producir un arreglo antiferromacn•tico en l.a cadena. 

En suma, al. poner J • o se supone un antiferromacn•tismo 
asociado a l.a red. Al. hacer esto y formar el. campo medio, •e 

encuentra que l.a energ1a ganada al. abrirse 1a brecha de CW es 
mucho mayor y que e1 estado de cw se estabiliza. Mientras que en 

el. caso de J = o basta poner un mi11on6simo de esp1n de sobra en 
un sitio para destruir el. estado; ahora con J ~ 2V, •ste no se 
pierde ni con desviaciones de medio esp1n. La apariei6n de CW en 
vez de CDW o SDW depende del. val.or relativo de U, V y J, de 1a 
misma manera que e1 l.1mite entre CDW y sow es aproximadamente U 
zv (Hirsch, 1984). 

En l.a figura 
e1ectrónica total. 

L11-4a se muestra con l.inea continua 1a energ1a 

del. sistema como función de1 nomero de 
iteraciones N cuando J O, en donde 1a enera1a e1ectr6nica 
se define como (Apéndice B) 

tota1 

E Tr (P ~). (3.35) 

Observando l.a figura 111-4a se nota 1a aparición de1 estado de CW 
al.rededor de N=ZO, el cual. final.mente es vencido por el. estado mAs 
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Fisura XXX-4. a) Enercia electrónica total como una función del 
paso de iteración (N) en el proceso de autoconsistencia, mostrada 
con una 1.1.nea continua. La cantidad de convercencia .S(N) <ver 
texto) se muestra con una 1.1.nea punteada. El m•ximo en la escala 
vertical para ó ea de 0.4 y la converaencia en el lado derecho de 
la curva es de 10-6

• b) Enerc~a total para diferentes valores de 
j. El escalón (N-20) corresponde a la apertura de la brecha de CW. 
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estabie que es ia CDW cuando J o. Este hecho es mAs evidente •i 
uno ~raza <i~neas punteadas en l.a Fig. XXX-4a) l.a cantidad 

.S(N > max { \ P"." .(N) 
... •J 

P"." .(N-1.) 
... •J 1 }· (3.3&) 

siendo P~ .{N) un el.emento de l.a matriz de densidad obtenida en l.a 
... .J 

iteraci6n N. 

En l.a fisura XXX-4b se crafica l.a enercia el.ectr6nica total. 
del. sistema para diferentes val.ores de J. Lo• 
(al.rededor de N = 20) en l.as curvas corresponden a l.a 
al. estado cw y se nota cl.aramente un incremento de 
estos escal.ones, conforme J estabil.iza al. estado. 

Recientemente, 
propiedades del. 

se han 
término 

anal.izado CParmenter, 
(3.32) en rel.ación 

superconductividad. Si se hace l.a 
término (3.3Z), se obtiene 

? ? 

transformada 

ck_.,. ck .. q.a- ºk•q.-0" ck.O"' 

de 

l.o cual. se puede representar diacram•ticamente como 

k•q.O"' k.-v 

e•cal.onea 
transición 

macnitud en 

1.987) 

con 
Fourier 

l.as 
l.a 

del. 

(3.37) 

que se parece al. apareamiento de aes. Sin embarco, se diferencia 
dei mismo en que no sól.o l.os el.etrones al. nivel. de Fermi son 
impc•rtantes, l.o cual. es sugestivo en rel.ación a l.a baja den•idad 
de estados al. nivel. de Fermi, encontrada en un c•l.cul.o num•rico de 
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materiai (Hattheis, 

En resumen, a partir dei hamiitoniano de Hubbard extendido y 
dentro de ia aproximación de campo medio, hemoa encontrado un 
nuevo estado eiectr6nico que se denomina .. Ondas de Correiación•• 
(CW). Hemos visto que un orden antiferromacn6tico en ia red puede 
dar origen a un estado de CW estabie. Este estado presenta una 
brecha parecida a ia superconductora y ios eiectrones se aparean a 

través de su interacción de intercambio en ei espacio reai, en 
donde ia distancia de correiación es dei orden dei parámetro de ia 
red. Por oitimo, ia densidad de estados ai nivei de Fermi no 

juega un papei cruciai en ei apareamiento (Barrio, Wanc y Tacue"ª· 
1988) 

Como extensión dei modeio pre•entado, e• necesario 
desarroiiar una teor~a sin ia aproximación de campo medio, ya que 

ésta no describe con exactitud ias correiaciones eiectr6nicas. 

Por otro iado, se puede extender ei modeio a sistema• más 
compiicados, taies como cadenas que interaccionan entre s~ o 
sistemas bidimensionaies, ios cuaies pueden ser apiicados a ios 
nuevos materiaies cerámicos superconductores. 
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CONCLUSIONES 

En el. presente trabajo hemos efectuado un estudio cuidadoso 
acerca de 1.os efectos de 1.a quasiperiodicidad y 1.a 
el.ectrOnica, sobre el. comportamiento de 1as 

el.emental.es en s61idos de dimensional.idad restrinsida. 
resal.tar 1.os siguientes puntos: 

correl.aci.On 
excitaciones 

Se pueden 

1) Desarrol.1.o de un nuevo método de renormal.izaci6n en el. 
real. apl.icabl.e a cadenas de Fibonacci. 

espacio 

2) Obtención de espectros autosimil.ares e hiperfinos de 1a 
densidad de estados el.ectrónicos, a través de un estudio ori&ina1 
sobre el. comportamiento de l.os el.ectrones en cadenas finitas 

quasiperiédicas que contienen 102 º átomos, usando e1 mencionado 

método de renormal.ización. 

3) Demostración de La existencia de un estado no 1.ocal.izado en 
cadenas de Fibonacci, basada en el. criterio de Lyapunov. 

4) Desarrol.1.o de una teor~a microscópica para 

Raman pol.arizado en superredes de Fibonacci. 

obtener espectro 

5) Acuerdo notabl.e en 1.a comparación entre 1.os resul.tados 
obtenidos cuando se apl.ica dicha teor~a a &uperredes 
quasiperiódicas de GaAs-Al.As y 1.os datos experimental.es. 

6) Confirmación de 1.a aparición de sol.itones en un cas de 
el.ectrones correl.acionados con 1a banda casi semi11.ena. 

un nuevo estado 7) Predicción teórica de 1a 
el.ectrónico en s61.idos de baja 
"Onda de Correl.ación•· (CW) 

existencia de 
dimensión que hemos denominado 

8) Comprobación de 
anti.ferromagnético en 1.a 

de cw. 

l.a 
red, 

vital importancia del. 
en l.a formación din•mica del. 

orden 
estado 

Es posibl.e conc1uir que 1.a presencia de l.a quasiperiodicidad 
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en un s61ido modifica comp1etamente 1a conducta 
excjt:aciones e1ementa1es en e1 mismo, ya que 1a 

bandas de estas excitaciones es sumamente exótica. 

de todas 

estructura 
Uno de 

1as 
de 

1os 
resu1tados más importantes de1 estudio de 1os e1ectrones en 1as 

cadenas de Fibonacci es 1a no 1oca1ización de1 estado E=O. Esto 
se debe a que e1 sistema no presenta un desorden 1oca1 ni a1 azar, 
sino un desorden bien estructurado que ref1eja 1as propiedades 

periódicas de l.a estructura de mayor dimensión, a partir de 1a 
cual. se deriva l.a secuencia de Fibonacci. 

Aunadas a 1a importancia que tienen 1os quasicr~sta1es en 1os 
estudios fundamenta1es de l.os s61idos, se encuentran sus posib1es 
~p1icaciones tecnológicas. Por ejemp1o, 1as uniones de1 tipo 
.. Mos·· que están 

podri.an usarse 
sensibl.es. 

formados por un meta1, un 
en l.a construcción de 

óxido y un quasicristal., 
interruptores sumamehte 

Los sól.idos que presentan ondas de densidad de carga (CDW) 

inconrnensuradas constituiri.an un sistema idea1 para estudiar 1a 
quasiperiodicidad, ya que es posib1e contro1ar e1 peri.odo de estas 
ondas por medio de1 11enado e1ectr6nico. Los espectros de 1a 
densidad de estados en sistemas quasiperiódicos son extremadamente 
simi1ares a 1os que se encuentran en aó1idoa con CDW 
inconmensuradas, debido a 1a superposición de dos peri.odos 
inconmensurados en ambos casos. En e1 caso de 1as cadenas de 
Fibonacci, estos peri.odos corresponden a 1os de una red 

bidimensional., mientras que en e1 caso de CDW, •stos corresponden 
a1 peri.odo de 1a onda de carga y ai de 1a red origina1 de1 só1ido. 

Por otro 1ado, l.a 
dimensiona1idad efectiva, 

corre1ación e1ectr6nica y 1a baja 
constituyen 1os factores primordia1es en 

el. surgimiento de 1as 
Hemos visto que con el. 

inestabi1idadea 
hamil.toniano 
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pueden describir casi todos 1os fenómenos co1ectivoa e1ectrónicos 
en s61idos, a pesar de que es 1a forma más inmediata de tener en 
cuenta 1a corre1ación e1ectrónica. cuando en un só1ido se 
presenLan fenómenos coiectivos, 1as propiedades de transpr..>rte de1 

mismo cambian drásticamente. Por ejemp1o, 1a condensación de 
pares de Cooper superconduce, mientras que 1as ondas de densidad 
de carga muestran una conductividad no 1inea1. 

Como mencionamos en ia sección XXX.3., 1a dimensiona1idad es 
de crucia1 importancia con respecto a la forma en que un sistema 
responde a f1uctuaciones estad~sticas espontáneas. La existencia 
de inestabi1idades electrónicas está ~ntimamente re1acionada con 
la dimensiona1idad efectiva del sistema. 

Con respecto a los métodos que hemos emp1eado en los cá1cu1os 
podemos conc1uir que 1os mode1os fenomenológicos, ta1 como e1 
hami1toniano de enlace fuerte, son simples en el tratamiento 
matemático y son bastante efectivos en 1a descripción de las 
propiedades f~sica~ de1 sistema. Como ejemp1o de este hecho 

podernos citar e1 cá1cu1o de las excitaciones vibraciona1es en 

superredes de Fibonacci. Los re::.<u1tados de1 espectro Raman se 
comparan con los obtenidos en forma experimental y, a pesar de la 
complejidad del efecto Raman, se encuentra un notab1e acuerdo 
entre la teor~a y e1 experimento. 

Los nuevos métodos de renormalización que hemos desarro11adc• 
simplifican enormemente e1 tratamiento matemático, sin introducir 
aproximaciones adicionales, y constituyen un punto clave en 1os 
cálculos que hemos rea1izado. La nueva teor~a de la respuesta 
Raman en superredes de Fibonacci, basada en estos métodos de 
renormalización, tiene la virtud, además de ser simp1e y 
eficiente, de proporcionar una re1ación directa 
propiedades microscópicas de vibración y 1os efectos 
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medibl.es en muestras macroscópicas. 

En rel.ación al. nuevo estado el.ectr6nico de CW, podemos decir 
que poseé una brecha energética a1 nivei de Fermi. a pesar de no 
tener oscil.aciones ni de l.a carga ni de1 espín en ei espacio rea1. 
AdemAs, existe una competencia entre 1os estados de CDW (SDW) con 

de 

La 
del. 

El. 
un 

l.os estados de cw. por l.o cual., nunca se dan simul.táneamente. 
aparición del. estado dP. cw se debe a l.a baja dimensional.idad 
sistema y al. orden antiferromagnético en l.a red. 
descubrimiento de cw nos muestra que l.as propiedades 
hamil.toniano, tan simpl.e como ei de Hubbard, no est•n 
compl.etamente expl.oradas. 

Por úl.timo, durante l.oa estudios rea1izados en sistemas 
finitos pero de tamano macroscópicos, hemos observado que existe 
una diferencia sustancial. entre una cadena infinita y una cadena 
con un número de átomos que tiende al. infinito, ya que mientras en 
el. primer caso se desprecia l.os efectos de 

segundo, l.os estados superficial.es son 
sistema. 

l.a superficie, en 

siempre accesibl.es 

el. 

al. 

Como posibl.e extensión del. presente trabajo, resul.taria 

interesante estudiar el. magnetismo y otras excitaciones en l.os 

quasicristal.es. 

comparativo en 

Asimismo, 

sistemas 

es 
de 

importante 

diferentes 

real.izar un estudio 

dimensional.idades. 
inc1uyendo l.as fraccionarias. Por otro l.ado, con el. fin de 
acercarse más a ia situación real. de 1os el.ectrone• en s6l.idos, es 
necesario incl.uir l.as diferentes configuraciones 
el. estudio de l.as correl.aciones entre el.l.os, 
teoría sin l.a aproximación de campo medio. 
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APENO ICES 

A. ExcJ.~acJ.ones e1emen~a1es en sÓ1J.dos 

Existen básicamente dos caminos diferentes para real.izar 
investigaciones teóricas.en Estado S61ido: teorJ.as microscópicas y 
mode1os fenomeno16gicos macroscópicos. Sabemos que 1os sól.idos 
contienen t1.picamente 1029 el.ect.rones y núcl.eos por cm'" y sus 

movimientos est~n correl.acionados debido a l.as 
existen entre el.l.os. Es decir, si uno desea 
microscópica que describa al.·gún fenómeno en l.oa 
que resol.ver del. orden de 10ªª ecuaciones 
simul.táneamente. Esto parece ser imposibl.e 
potencia de cál.cul.o actual.. 

interacciones que 
hacer una teorJ.a 
sól.idos, tendrJ.a 
de Schr~dinser 

dentro de nuestra 

una manera de superar esta dif icul.tad es l.a introducción de 
l.a teorJ.a cuántica de campos. En esta teorJ.a, se describe el. 
estado del. sistema, a partir de su estado base, simpl.emente 

contando el. número de l.as excitaciones el.emental.es, que son 
cuantos del. movimiento col.ectivo de l.as partJ.cul.as 
en el. sól.ido, bajo determinadas interacciones. Las 

microscópicas 
excitaciones 

el.emental.es pueden representarse por quasipartJ.cul.as que tienen 
energJ.a y quasi-momento bien definidos. En un cristal. perfect.o, 
l.a simetrJ.a trasl.acional. asegura que cual.quier excitación 
el.emental. se puede especificar por un vector de onda k l.o cual. se 
encuentra dentro de 1a primera zona de Bril.l.ouin: y un indicador ... 
de banda 6 rama j. Si aj (le) y aj(k) son l.os operadores de 
creación y aniquil.ación de l.a excitación, respectivamente, el. 

Hamil.toniano correspondiente tiene l.a siguiente forma 

en donde E.(k) es 
J 

l.a energJ. a de 
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e1ección arbitraria de1 origen. Los operadores 

determinadas re1aciones de conmutación. Como un 

• a 

Chumln W•ng 

y a satisfacen 
ejemp1o t.l.pico, 

se estudiarán primeramente 1os estados excitados vibraciona1es en 
crista1es unidimensiona1es. 

Considérese una cadena 1inea1 de N •tomos neutros que tienen 
1a misma masa ~ y ia misma distancia de separación entre 1os 
átomos vecinos en sus posiciones de equi1ibrio. 
so1amente 1as vibraciones 1ongitudina1es, puesto 

se ana1izan aqu.I. 
que e1 estudio_ 

sobre 1os movimientos transversaies es comp1etamente simi1ar. Sea 
qL e1 desp1azamiento de1 L-6simo •tomo con respecto a su posición 
de equi1ibrio, como se indica en 1a parte superior de 1a figura 
A-1. Como primera aproximación, se consideran so1amente 
interaciones a primeros vecinos. Sea U(a) 1a enerc.l.a potencia1 
entre dos ~~omos vecinos en sus posiciones de equi1ibrio, 

entonces, después de un desp1azamiento re1ativo entre e11os 6 

qL•"--qL 1a energ.l.a potencia1 serA U(a+6). Si se hace una 
expansión de Tay1or de U(a+6) a1rededor de 1a posición de 

equi1ibrio se obtiene 

U ( cz+6) U (a) + [ 
dU (X) 

dx ] 
6ª 

x=a + 

Nótese que e1 primer término de1 miembro derecho de 

(A. 1) 

1a ecuación 
(A.1) es constante que puede icnorarse redefiniendo e1 cero de 1a 
eneg.l.a potencia1 y e1 segundo es cero ya que 1a ener&.l.a potencia1 
toma su va1or m.l.nimo en ia posición de equi1ibrio. Cuando 6 es 
peque~o. 1os términos a partir de1 cuarto son insi&nificantes. As.I. 

1a aproximación armónica: 

U ( a+6) ~ -~ [ d
2
U(X) 

~ dx 2 ] 
e;'" 

X=CZ s 
(A.2) 
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Fisura A-1. Diacrama de una cadena iineai infinita de átomos con 
masa m y constante de eiasticidad f (parte superior). La cr•íica 
inferior muestra ia reiaci6n de dispersi6n correspondiente. 
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[ 
d

2
U{X) ] en donde .f = ---~~- es l.a constante el.ástica. Dentro 

d>: 2 x=a 
de 

esta aproximación. el. hamil.toniano del. sistema está dado por 

(A.3) 

en donde pi. m ql son l.os momentos · conjugados de l.os 
despl.azamientos qt.. La ecuación de movimiento del. 1.-•simo Atomo 
puede escribirse como 

(A.4) 

Para resol.ver l.a ecuación (A.4), se introduce l.a condición 
cLcl~ca a l.a ~rontera q~ ql.+N y se proponen l.as sol.uciones de l.a 
forma 

(A.5) 

en donde sol.o N vectores de onda (k) son no cquival.entes; en l.a 
primera zona de Bril.l.ouin (-n:/a<k~n/a) 

n un número entero y su val.or 
-N/2<n~N/2. Además se tienen que 

el.l.os son 
l. imitado 

2n:n 
k - "tr"C2"• siendo 
en el. interval.o 

l.as funciones ei.Uca son 
ortogonal.es para diferentes val.ores de k y 1.. esto es: 

1 ~ i.(k-k ... >t.U 
~L..le = y (A.6) 

Sabemos que tanto ql como Ak varLan con el. tiempo, y se puede 
erectuar un anál.jsjs de Fourier de l.a dependencia temporal. y 

tratar en forma separada cada una de l.as componentes 
~k(t)-Ck(w)e-•w... Además teniendo en cuenta l.as ecuaciones (A.S) 
y (A.6), del.a (A.4) se obtene que l.a rel.aci6n de dispersión 

fw(k)I está dada por 
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2 f 11 - COS(ka)J. (A. 7) 

Aná1ogamente se puede ~ratar e1 caso de cadenas 
ce1das unitarias de dos átomos de masas diferentes 
re1ación de dispersión para este caso es 

que 

"' y 

contienen 
H. 1a 

m. N 2 ...., N) (A.B) 

en donde a es 1a periodicidad de 1a cadena diatómica. como 
se indica en 1a parte superior de 1a fisura A-1. L.as re1aciones 
<A.7J y (A.B> se muestran gráficamente en 1a parte inferior de 1as 
figuras A-1 y A-2, respectivamente. En 1a figura A-2. se nota 1a 
exisLencia de una brecha entre dos bandas permitidas en e1 eje de 
frecuencias; 1a rama de baja frecuencia (OSCA>Sl2f/H1•/Z) se 11ama 
rama acústica y 1a otra ( 12f/1n1•..-zs....,~a 2f /µJª..- 2 > se denomina rama 

de osci1aciones ópticas. en donde µ = mH/(m+H) es 1a masa reducida 
de 1os dos tipos de átomos. 

De 1os desp1azamientos de átomos individua1es conviene 
pasar a 1as nuevas coordenadadas 
1os movimientos co1ectivos de 
determinados va1ores de k. L.as 

cenera1izadas Ak que caracterizan 
1os átomos correspondientes a 

nuevas variab1es satisfacen 1a 

condición Ak = A:k puesto que qt debe ser rea1 siempre. 
transformación (A.S), 1as ortogona1idades (A.6) y 1a 

dispersión (A.7). e1 hami1toniano de1 sistema en 1as 
genera1izadas puede expresarse como 

en donde Pk= N-ª"' 2 

correspondientes 

1 
~)l.-- F' - k 

mw2 ~ 
+ --2-- L.k Ak 

1os 

A_k 

momentos pt ei..twa = m. Á_k son 

1.as coordenadas genera1izadas 
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conjugados 
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Fisura A-2·. Representación esquem•tica de una cadena diatómica con 
masas H y m (parte superior). La porción inCerior i1ustra ia 
reiacion de di&per•ión para una cadena diatómica, donde f e& ia 
constante de eiasticidad. 
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cuantización 
reemp1azando 

de 

1as 
correspondientes 
conmutación 

TESIS 

1os hami1tonianos (A.3) 

coordenadas y sus 
operadores que satiaf acan 

y (A.9) 

momentos 

Chumln Wang 

se 
por 

hace 

1os 
l.as re1aciones de 

{A.10) 

ae definen como IB,CJ ................. 
• BC-CB. Oe l.os 

operadores Pk y Ak puede pasarse a l.os operadores de creación 
y aniquil.ación {bk) de fonones (excitación el.emental. de 
vibraciones> por medio de 1as rel.aciones 

• ..... ,.. 
A = k ( 2~ )•''ª { bk + b _k) p = 

k 
(A.11.) 

A este ú1timo paso se l.e conoce como l.a segunda cuantizatión. 
• 

Los 
de nuevos operadores bk y bk deben satisfacer 1as rel.aciones 

conmutación 

para que se 

obedecen 
cumpl.an 1as 

(A.12) se 
re1aciones {A.10). 

11aman _operadores 

o, 

Los 
de 

{A.12). 

oper·adores 

Bose y 

que 

1as 
correspondientes quasipart~cu1as se denominan bosones. 

Sustituyendo (A.11) 

-re1aciones de conmutación 
puede expresarse como 

H ~ ~ w( k) 
"'" L.k 

en {A.9) 

{A.12), e1 

y tomando en cuenta l.as 

Hami1toniano del. sistema 

{A.13) 

en donde b: bk 1 nk> nk 1 nk>; 1 nk> es 1a función propia de1 
de ocupación y 1os 

estados del. sistema 
hamil.toniano en 1a representación de número 

va1ores nk = O, 1, 2. caracterizan l.os 
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mediante l.a ocupación en 
vector de onda. 

estado correspondiente 1<-ésimo 

Hasta aqu~ hemos discutido l.as excitaciones el.emental.es en 
sól.idos rel.acionadas con l.os movimientos col.ectivos de Atomos 
neutros. Los cuantos de estas excitaciones, como ya hemos dicho, 
se conocen como fonones. Existen otros tipos de excitaciones 
el.emental.es en sól.idos (Haken 1976), por ejemp1o, 1os ptasmones 

son cuantos de l.as oscil.aciones en l.a densidad de carca 
el.ectrónica dentro del. só1ido mientras que 1os m.agnon•s son 
cuantos de l.as ondas de esp1n. Las quasipart1cul.as de 1a 
cuantización del. movimiento conjunto entre el.ectrones y l.as 
deformaciones de iones de l.os al.rededores se denominan potaron•s. 

Por otra parte, l.os exc,tonR~ son cuantos que describen 1os 

movimientos correl.acionados entre el.ectrones y hoyos; estos 

Ol.timos, a su vez, son excitaciones el.emental.es derivadas de 

ausencia de l.os cl.ectrones en una banda ocupada. Otro ejempl.o 
l.as excitaciones el.emental.es en s6l.idos es 1a quasipart1cu1a 

caracteri.~a l.a interacción entre 1a 1uz y 1as ondas 

l.a 

de 
que 

de 

una oscil.ación acop1ada de dos osci1adores pol.ari.zaci.ón como 
armónicos. A esta quasi.part1cul.a se l.e l.1ama polar i t.~n.. 

Los procedimientos de cuanti.zaci.ón para muchas excitaciones 
el.ementa1es en só1idos son si.mi1ares (ver, por ejemp1o, Dav1dov 
1981 o Pi.ne 1963) y se pueden resumir 
Primero, partiendo de un hamil.toniano 

en dos 
c1.a.sico 

pasos siguientes. 
(si existe) de1 

sistema. se cuanti.zan 1as variabl.es cl. .. sicas a sus 

correspondientes operadores con 1as reg1as de conmutación 
determinadas por l.os paréntesis de Poisson. E1 paso siguiente es 
l.a segunda cuantización, en el. cual. se diagonal.iza el hami1toniano 
cu~ntico del. sistema en l.a representación de ocupación mediante 
l.os operadores de creación y ani.qui1aci.6n de 1os cuantos de1 

movimiento col.ectivo. De esta manera se l.ogra describir e1 estado 
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del. si.stema por medio de simpl.emente contar 
excitaciones el.emental.es que son quasi-part~cul.as 
col.ectivo microscópico. 
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B. Funciones de Green 

El. método de l.as funciones de Green es poderoso para conocer 
l.a evol.ución temporal. de un sistema, puesto que ~odas l.as 
cantitades f.l.sicas medibl.es se pueden escribir en términos de l.a 
función de Green. Esta cantidad puede ser introducida por medio 
del. propagador. Particul.armente, cuando l.as sol.uciones ¡x,t> de 
l.a ecuación de Schrodinger del. sistema forman un conjunto 
compl.eto, cual.quier estado .¡.del. sistema puede escribirse como una 
combinación l.ineal. de estas sol.uciones de l.a sisuiente manera: 

'I'( x' ,t') .f dx <X •• t. 1 X. t > <X. t, ... , = .f dx K (X •• t. ; >C. t) •<>C. t) 
······<B. 1) 

en donde "'(>C. t) <X, t I"'> es función de onda, y 

K(x' ,t' ;x,t)a<x' ,t' ¡x,t> es el. propagador, que nos proporciona 

información sobre l.a dinAmica de l.os estados del. sistema, y por l.o 

tanto, puede rel.acionarse con l.a función de Green. 
cuenta l.a dirección temporal. definimos 

G(x.x' ,t.t') T K(x' ,t' ;x,t), 

en donde T es el. operador que ordena el. tiempo. 

«3reen puede visual.izarse f.l.sicamente como una 

correl.aciona l.a acción externa A(x,t) a un 

Para tener en 

(B.2) 

La función 

función 
sistema con 

de 
que 

l.a 

respuesta del. 
espacio-tiempo. 
define por: 

mismo B(JC' .t' 

En este caso, 

en cual.quier otro punto del. 
l.a función de Green causal. se 

Ge a <<A(t);B(t')>>c:: (2n/il'I.) <T A(t)B(t') > 

donde A y B son operadores de Heisenberg y el. 
, ... ,.,,z-•Trte-9e/kT ... ) es un promedio estad.l.stico sobre un 
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gran canónico, en donde z = Tr(e-lll!'/kT> Frecuentemente uno estA 
interesado en ia respuesta de un sistema ante una perturbación, 
por io tanto, es conveniente usar ei esquema de interacción. En 
este esquema, tanto ias funciones de onda como ios operadores 

evoiucionan en ei tiempo. Las funciones de GrAen retardada y 

avanzada pÜeden definirse, en forma cenerai, de ia sicuiente 
manera: 

G" - < <A(t) ;B(t') > >" 

GA = <<A(tl;B(t' )>>A 

en donde lA,BJ.,,=AB-.,,BA, 

(2n/.:I\) 8(t-t') <IA(t) ,B(t') hp 

(-2rt/U\) B(t'-t) <IA(t),B(t')l"'7> 

(B.4a) 

(B.4b) 

siendo +1 o -1 para bosones o 

fermiones, respectivamente, y 8 es ia función de esca1ón unitaria. 

En cqui.Librio termodinAmico, ias funciones de Green dependen 

de t y t' soio a través de ia diferencia t-t' En este caso, sin 
pérdida de &eneraiidad, se puede suponer que t'= o en 1as 
expresiones (B.3-4). Si derivamos ambos 1ados de ias expresiones 
(B.3-4) con respecto a tiempo t, se encuentran ias ecuaciones de 

movimiento para 1as funciones de Green: 

lr• ( CJ / CJt) < <A ( t) ; B (O) > > 2m5(t) <lA(t) ,B(O)l.,,> + < <lA(t) ,.!Jt'(t)J ;B(O) >> 
...... (B .S) 

puesto que (<J/<tt)8(t} z 6(t), y ~(c>/étt)A(t) lA(t) ,lll!'(t) J. En 

generai, ia ecuación (B.S) no se puede resoiver en forma exacta, 
puesto que ei oitimo término es una función de Green de orden 
superior. Sin embargo, ei probiema se simp1ifica cuando se 
de hamiitonianos dei tipo de eniace fuerte 

~"!.'( t) 
.,. 

a (1.., t) a( i., t) •.í. W(i.,j) 

..,. 
a (i., t) a(j,t), 

~ • J 
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... 
(siendo a 

aniquil.ación 

y ª· 
de 

TESIS 

respectivamente, 

una excitación 

operadores 

el.emental. 
Consideremos funciones de Green de l.a forma 

G(i.,j,t) 
... 

<<CZ(l.,t);a. (j,0)>>, 

de 
en 

Chuinln W•ng 

creación y 
a6l.idoa). 

(B.7) 

en este caso, la ecuación de movimiento <B.S) se reduce a 

... 
"'- ~t°(i.,j,t) 2nc5(t)<la(i.,t),a (j,0)1..,> + e(i.) G(i.,j,t) + 

+ I W(i.,l) G(l,j,t). 
l 

(B.8) 

puesto que 

él . "'- 3~<-.t> l <2 ( i.. t) • :lit'( t) 1 e(i.) a(i.,t) + }: W(;.,l) a(l,t). 
l 

.•..•. (B .9> 

... 
En l.a ecuación <B.8) el. conmutador es la(i.,t),a (j,0)1..,•6;.j 

Tomando l.a transformada de Fourier 

G(\.. 1 j,t) + JOD e-t<IC/l\>l G( i., j, E) dE 
-OD 

y teniendo en cuenta que 

c5l t) Ja> e-i.<E/l'l>l dE, 
-o:o 

se tiene que l.a ecuación (B.8) puede reescribirse como: 

E G(i.,j,E) ó .. + &(i.) G(i.,j,E) + ~ W(i.,I.) G(l.,j,E). 
•J ~ 

La ecuación (B.12) se escribe simból.icamente, en forma 
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como: 

( EJ: - .llit) G • J: . (B.13) 

Es decir, como una ecuación de SchrOdinaer inhomoaenea. AquJ. J: es 
1a matriz idéntica. La ecuación (B.13) se conoce como l.a ecuación 
de movimiento de Oyson 
estacionarios. 

para 1a función de Green en sistemas 

Supongamos que 1os vectores In> forman un conjunto 
de eigen-funciones de .lllt y que E • l: + t&, entonces 1a 
(B.13) est~ dada por: 

comp1eto 
ecuación 

G 
1 ¡ In> <n 1 ~ 

ln><nl (B.14) E a: E - E ... 
en donde ge In> = E In> y ~ 1n><n1 1 Nótese que G es ... 
diagonal. en 1a representación en que ge es diagonal.. Considerando 
l.a re1ación 

1 
p { :t :_ E., } t n 6(1:-E ) ... (B.15) 

lsiendo ~+o• y P 1a parte pr~ncipa1 de 1a integral.), se tiene 
l.a densidad de estados p(l:) est~ rel.acionada con l.a función 
~reen de l.a si&uiente forma: 

que 
de 

p(Z) 
= ~ cS{ :;:-E ) ... 1 

1T 

1 
l: - E ... + } = -

(B.1&) nos permite 

:rm {Tr G}
·--···< B. 1& > 

ca1cul.ar La al.tima igual.dad en l.a ecuación 
densidad de estados en cua1quier representación, puesto que 

l.a 

l.a 
traza es invariante ante transformaciones canónicas. 
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En senera1, usando ias reiaciones (B.14) y (B.1S) 

que 1os eiementos de matriz de ia función de 
representación I~> estan dados por: 

Green en 

G~ j (E) = p ~~n><nl j> 
-E 6(J:-E l 

n 

consecuentemente, 

- n 

E <E .,.. F 

n 

c. (E ) 
'" n 

c~(E ) 
J .... 

en donde 1os coeficientes c~(Enl estan dados por: 

Por otro l.ado, sabemos que 
se define como: 

P .. 
'-J 

2 

E <E 
n F 

matriz de densidad 

c. (E ) 
'" n 

c ~(E ) 
J n 

Chumln Wang 

•e tiene 
cua1quier 

(B.17) 

(B.1.B) 

(B.1.9) 

el.ectr6nica 

(B.20) 

(donde ei factor 2 aparece por el. esp~n de 
decir, 

l.os eiectrones) . Es 

(B.21.) 

As~mismo. ia energ~a tota1 de1 sistema E se puede expresar como: 
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E=}:,.., <nl91!'ln> 

En<EF 
= I ... I I 

E <E '" J 
,.., F 

TESIS 

c. (E ) .. .... 

por io tanto, dicho de otra manera: 

E = Tr (P 9") 

Chumln Wang 

II 
.. J 

Pi.J 9"ji. (B. 22) 

(B.23) 

Por ú1timo, ias funciones de correiación 3'"A•(t,t') se definen 
como: 

:FA• ( t, t') <A(t)B(t')>, (B.24) 

en donde A y B son dos operadores de Heisenberg arbitrarios. Se 
puede demostrar (E11iott, Krumhans1 y Leath, 1974), que ia 

transformada de Fourier de ia función de correiación est• dada, a 
trav•s de ia función de Green retardada, de ia •i&uiente forma: 

3'" Aa(w) (B.25) 

En resumen, hemos discutido aiaunas de ias propiedades de ia 
función de Green. Una discusión extensa sobre 
ias funciones de Green en ia F~sica de1 Estado 
encontrar en ei art~cuio de 
Economou < 1983) . 

Zubarev 
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C. Mapeo de Cris~a1es Tridi"'8nsiona1es a Cadenas Linea1es 

Suponcamoa que se tiene un criatai y que uno se interesa por 

a1cuna propiedad particuiar dei crista1, ia cuai depende soiamente 
de interacciones entre pares de sitios <~.j). En cenerai, uno 
puede imaginar que toda ia información f1sica de inter•a está 
contenida en una matriz W(,,j). Entonces, 1a función 
asociada a W obedece 1a siguiente ecuaci6n matriciai: 

W·G 

de 

en donde X es ia matriz identidad de dimenaibn NxN, siendo 

número de grados de 1ibertad muitipiicado por ei número de 

oreen 

C.1) 

N ei 

sitios 
en e1 cristai. E1 significado f1aico de 1a W puede ser muy 

variado, puede representar ia matriz de conectividad (que da ia 
estructura crista16grafica dei sóiido), o bien, ias interacciones 
eiásticas entre átomos, ias intecraies de trasiape entre funciones 
de onda e1ectrónicas, o ias integraies de saito de otras 
excitaciones. etc .. 

Si ios va1ores de ios e1ementos de 1a matriz W(~.j) no 

dependen de 1as posiciones particuiares dei par <~.j), sino 
so1amente depende de 1as posiciones re1ativas entre 1os sit~os ' y 

(es decir, exis~e simetr1a tras1acionail, se puede ap1icar 1a 
transformada de Fourier a ia ecuación (C.1) y reso1ver1a en e1 
espacio reciproco. En e1 caso en que se pierda 1a invariancia 
trasiaciona1 en una de 1as direcciones crista16craCicas. 
obviamente no se puede ap1icar ia transformada de Fourier 
tridimensiona1 a 1a ecuación (C.1) Sin embarco, en este caso 
todav1a se puede definir un espacio reciproco k bidimensiona1 en 
1as direcciones que retienen 1a aimetr1a tras1acionai de 1a 

siguiente Corma 
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en donde RL (.-.) es l.a posición de equil.ibrio de un •tomo 
L en el. pl.ano n y L es el. número de •tomos del. pl.ano, y 

vector en l.a zona de Bril.l.ouin bidimen•ional.. En e•ta 
l.a ecuación matricial. (C.1) est• dada por 

Chu81ln W•ng 

(C.2) 

particul.ar 

k e• un 
notación, 

(C.3) 

y apl.icando l.a transformada de Fourier (C.2) se tiene que 

t ~--~--~ ¡_ W( L t n>, \.••en'">) G(L'"t n"">,\.'tn•>} 

como 

siendo Rl 

como 

Es decir 

W( len>. l.·""Cr1 .... >) W(Rl.<n>-Rl .... <n"' .. >) 

R\. - RL .. , entonces l.a ecuación <e. 4) 

~ ik·R 
·f'W(n.n--.l)e Z. .s n.n .. 

~ Wk ( r. , r.--) Gk ( r." , n•) 
r."~ 

en donde wk ( n • .., .. ) = ¡ W(n,n"', l) 
ik·R e l. Nótese 

(C.4) 

:;;¡ W(n,n .. ,Rl), 

puede e•cribirse 

(C.S) 

(C .6) 

que 1a ecuación 

(C.&) es una ecuación de movimiento 
dada. 

unidimen•ional. para cada k 
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Resumiendo. 1o que hemos hecho es descomponer e1 prob1ema 
tridimensiona1 en un prob1ema en que 1aa dos primeras dimensiones 
se tratan en e1 espacio k y 1a ú1tima se estudia en e1 espacio 
reai. cuando e1 crista1 que interesa estudiar pierde 1a simetr~a 

tras1aciona1 en s61o una de sus direcciones. Este mapeo ha sido 
muy úti1 en ei pasado para tratar prob1emaa de e1ectrones 
lFal~cov y Yndurain. 1975) y otras excitaciones (Carrico. E11iott 
y Barrio, 1986), cuando existen interfaces o superficies p1anas 
que rompen la simetr~a de1 criatai. Se puede notar que este mapeo 
ea totalmente aenerai y se 1•. puede uti1izar para tratar 
pr~cticamente todos los crist~les y todos los tipos de 
interacciones, siempre y cuando 1a matriz W dependa exciusivamente 
de ias posiciones re1ativas entre los sitios. 
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