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RESUMEN

Una de las preguntas fundamentales en la

Fisica del Estado
Sdlido es: JCéhmo la simetria traslacional, la dimensionalidad
restringida y la correlacidn electrdénica afectan las Propiedades
fisicas de un sslido?. El objetivo de la presente tesis es
contribuir a responder a esta pPregunta. Para realizar este
estudio se han seleccionado tres problemas: la localizacion
electrdnica, las excitaciones vibracionales y las inestabilidades
de Peierls.

Con el fin de poder examinar
aspectos fisicoe que nos interesan,
Principalmente a
simplicidad en el
particulares.

con todo cuidado los
los estudios se
unidimensiocnales,
tratamiento matematico

restLringen
debido a su

v a sus pPropiedades

sistemas

Hemos desarrollado un nuevo método de renormalizacion
espacioco real, el cual nos permite calcular el
las excitaciones elementales en las cadenas
macroscdapico. Siendo la

en el
comportamiento de

de Fibonacci de tamafio
fractalidad una de

las propiedades
peculiares de los sistemas quasiperiddicos,

ésta se analiza con
suma atencisén en todos los sistemas discutidos en la

controversia de la los electrones en
qQuasicristales se investiga calculando los exponentes de Lyapunov.
L.os resultados del aespeactro Raman en
calculados con nuestra teoria son
experimentalmente,

tesis. La
localizacidon de

superredes de
comparados con
Y Sse encuentra un

Fibonacci
los obtenidos

acuerdo notable. Los
fendmenos cooperativos electrdnicos en sistemas unidimensionales
se estudian a partir del hamiltoniano de Hubbard, an ia
aproximacidn de campo medio, y se

pPredice 1la
nuevo estado

denominado

existencia de un
de baja dimensisén que
Se conjetura sobre la

onda pueda tener en el
superconductividad de alta Tc'

electrdénico en sodlidos

“Onda de Correlacidén’.
influencia que esta

hemos
posible
mecanismo de la

Por dultimo, se esboza la

posible
extensisdn de estos estudios a sistemas més complejos.

2
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INTRODUCCION

Los s&lidos han sido objeto de estudio desde
tiempo (Inman y Miilier, 1975)
grandes avances

hace mucho
v sin embargo, se han logrado
solamente en este altimo siglo, debido al
surgimiento de la Mecanica Cuantica. En la llamada Teoria de

Muchos Cuerpos se ha creado el concepto de los cuantos del
movimiento colectivo de las particulas microscédpicas en ssdlidos,
tales como fonones, excitones, magnones , Polarones, atc. ; los
cuales se denominan excitaciones elementales en sdSlidos (Apéndice

A). Este concepto ha sido uno de los elementos mas importantes en
el desarrollo de las teorias

rermite reducir un
Problema de contar
(Haken, 1976).

microscoépicas en ssSlidos,

Yya que
pProblema cuantico de

muchos cuerpos a un
simplemente el nuamero de quasiparticulas
En particular, para los ssdlidos cristalinos,

se ha
aprovechado la simetria traslacional para introducir, ademas ,
conceptos como espacio reciproco y zZonas de Brillouin (Kittel,
1976) . En base a todos estos conceptos, se han desarrollado
teorias microscspicas

capaces de explicar

fendmenos de alta
complejidad en los sdlidos cristalinos.

A partir de los finales de la década
en el ambito cientifico
desordenados. Ademas de
tecnolsdgica,

de los cincuenta surgis
un gran interés por los materiales

su enorme potencial de aplicacion
la investigacidén sobre los amorfos ha permitido a los
fisicos revisar las ideas basicas de la Fisica del Estado Sélido e
introducir conceptos nuevos; tal es el camo de la localizacién de
estados electrdénicos (Anderson, 1958). La relacisn entre

los
estados localizados y el ancho de la banda electrdédnica permitida
ha sido también Ampliamente estudiada (Thouless, 1974). Hoy en
dia, se ha llegado a comprender la exageracion de considerar a la
periodicidad como la

causa fundamental de muchas Propiedades

fizjcas en sdlidos. El estudio de lo8 amorfos ha mostrado la

3
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importancia del orden a corto alcance (Taguefa, 1983).

En los ultimos afios, un nuevo y excitante desarrollo en la
fimica de lom s6lidos ha sido el descubrimiento de las estructuras
qQuasicristalinas, es decir, arreglos aperiddicos de
poseen picos del tipo Bragg en su patron de
simetrias que no existen en los cristales.

observados recientemente en un

Atomos que
difraccién, con
Estos patrones fueron

experimento (Shechtman @t . al ,
1984) realizado en el material Al et Mo, e . dando un gran
impulso a las investigaciones

de los sistemas quasiperisdicos.
Inmediatamente despuds de este descudbrimiento, Levine y Steinhardec
(1984) encontraron que las estructuras icosaedrales ’
transformada de Fourier que coinciden exactamente

obtenido previamente en forma experimental.
explicaron cémo la simetria

tienen una
con el patron
Ademas , los autores

icosaedral puede coexistir con el
orden de largo alcance y se~alaron que esta estructura

caso aislado, sino pertenece a una nueva clase de
ordenadas que denominaron quasicristales.

no es un
estructuras

Algunos quasicristales

unidimensionales
alternando dos elementos

se han fabricado

diferentes, en forma de superred de
acuerdo con la secuencia de Fibonacci. En la pPrimera muesctra
(Merlin et . al |, 198%5) de este tipo de superredes que se
construys, ambos elementos estan

constituidos por

dos bloques,
siendo uno de GaAs y el otro de AlAs.

La udnica diferencia
los dos elementos estriba en el espesor del bloque

pesar de que estas superredes no son

entre
de GaAs . A
perisdicas, en el

sentido
estricto, el sistema retiene muchas propiedades que comunmente se
asocian con la simetria traslacional de los cristales. Los

estudios realizados mediante la dispersisn Raman sobre
coherentes de vibraciéen en

sorpresa que en el
inconmensurados de la

los modos
mostrado con
se obsearvan

estos sistemas, han
espectro obtaenido

dobleces
“Zona de Brillouin™

en las bandas acusticas

4
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Yy la existencia de dobletes en la regidédn de

baja frecuencia; estos
resultados son similares a los

que se tienen en 1las superredes
parisddicas ordinarias. :

Se ha reportado también que estos sistemas quasiperiddicos
unidimensionales poseen

dimensisn fractal (Mookerjee y Singh,
1986) v estructura exdtica de bandas electrénicas (Kohmoto,
Sutherland y Tang, 1986), Se ha demostrado (Kohmoto y Oono, 1984)
qQque el espectro eléctrénico es un conjunto de Cantor con medida de

Lebesgue igual a cero. Es decir, el espectro consiste de

bandas
rermitidas infinitamente delgadas embebidas en bandas prohibidas
también de ancho infinitesimal, b4 ademas exhibe una simetxria
auto-similar (una requenfa regisn del espectro amplificada

reproduce idénticamente al espectro completo).

Los ssSlidos de baja dimensién se han estudiado histéricamente
ror su simplicidad matematica y son utiles como limites analiticos
de los sistemas tridimensionales

(Lieb vy Mattis, 1966) .
embargo,

bajo ciertas condiciones existe un mapec general

sistemas tridimensionales a cadenas lineales (Apendice
medio de este

Sin
de los

C). Por
mapeo se pueden  tracar como sistemas
unidimensionales a cristales que pierden la simetria

traslacional
en una direccisn dada,

tales como en los

sistemas que contienen
superficies, interfaces y superredes (Carrigo, Elliott v Barrio,
1986) .

Por otro lado, los sslidos de dimension restringida han

despertado, recientemente,

el interés de muchos fisjicos debido
sus propiedades peculiares.

En primer lugar, estos
inestables ante perturbaciones' va Qque tienen un

de primeros vecinos v
inestabilidades de Peierls.

a
sistemas son

n’mero reducido
consecuentemente se presentan las

Las propiedades de cransporte son
enteramente diferentes en estos sistemas debido a la localizacidon

5
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de los8 electrones. Finalmente, se especuls también que los nuevos
materiales ceramicos superconductores de altas temperaturas de

transicidn son producto de la bidimensionalidad del sistema.

En esta tesis se presentan estudios

efecto de la quasiperiodicidad en la
dimensionalidad restringida,

quasiperiodicas de Fibonacci,
analisis de la influencia de

realizados sobre el

fimica de 1los sdélidos de

particularmente en las cadenas

rponiendo especial interés en el
la falta de

periocodicidad en los
fensmenos coherentes b4 l1a localizacién de las excitaciones.
Tambieéen se analizan los efectos de la correlacisn electrédnica en

sélidos de baja dimensién y las similitudes encontradas entre

los
espectros producidos por l1la variacién del numero de electrones an
estos sistemas

Y los espectros de sistemas qQuasicristalinos.

En el primer capitulo de lia tasisn se introduce un nuevo
método de tratamiento de las excitaciones

elenentales en las
cadenas de Fibonacci, usando la técnica de grupo de
renormalizacién en el espacio real. Como una 1ilustracisen del
método, se hace un calculo de las densidades de estados
electronicos locales en cadenas de longitud

macroscopica. Usando
el mismo método,

se examina también la localizacién de los estados
electrdénicos analizando los exponentes

de Lyapunov.

En el segundo capitulo se estudia el espectro fonédnico en las
superredes de Filibonacci. Se desarrolla

general que permite calcular
reales,

una teoria microscopica
la respuesta Raman en superreades

usando el modelo de polarizabilidad de enlaces y el sgrupo
de renormalizacidén. Los resultados obtenidos son comparados con
los datos experimentales, encontrandose un acuerdo notable entre
la teoria y el experimento. '

En el tercer y ultimo capitulo se analizan las correlaciones

6
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electradnicas b4 las inestabilidades de Peierls an sistemas
unidimensionales, usando el hamiltonianoc de Hubbard extendido y la
técnica de campo medio. Se pone especial atencién en la formacion
dinamica de las ondas de densidad de
correlacison (Barrioc, et al., 198688)
la ultima banda.

carga, de espin, v de
en funcién de la ocupacion de
Se discuten la conmensurabilidad de dichas ondas

Y su posible relacisdn con las nuevos superconductores ceramicos de
alta temperatura de transicioén.
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. CAPITULO 1
ELECTRONES Y SU LOCALIZACION EN CADENAS DE FIBONACCI

I.1. Secuencia de Fibonacci ¥y 1la

Quasiperiodicidad

La secuencia de Fibonacci mse conoce

desde la Edad Media. En
1202,

el matematico italiano Leonardo Fibonacci de Pisa,
aquel entonces va habia introducido los
modelo de la
probvlema se supone ' que los
pProcrean un conejo bebé cada mes y los conejos
en adultos también en €l lapso de un
conejo adulto,
de n memas?
Figura 1-1ia,

qQuien en
nameros arabigos
reproducciéon idealizada

Europa, pPropuso un de
conejos. En este conejos adultos
bebés se convierten

mas . Si se inicia de
sQue tan grande sera la colonia

El probvlema se puede abordar como
en donde se aprecia

aplicar las reglas de reproduccidn
los conejos adultos por las letras
las letras mindasculas b,
b (ver Fig.

un
de conejos después
se muestra en la
graficamente el resultado de
mencionadas. Si substituimos

mayusculas A y los bebés por

una secuencia de las letras A Yy
I-1b) que se conoce como la secuencia de Fibonacci.

NoStese que la secuencia no es perisadica ni tampoco es al azar,
decir, tiene un desorden bien

secuencia repetitiva bilien
simetria espacial,

obtenemos

es
estructurado con respecto a unha

definida. Debido a esta perculiar
las secuencias de Fibonacci poseen propiedades

Sean NA(n). N°(n) ¥y N(m) los numeros de
A, by el numero total de letras _que

generacisn n de la secuencia de Fibonacci,
decir, N(n) es el numero total de conejos

muy interesantes. letras
se eancuentran en la
respaectivamente; as

después de n meses. Se

puede notar de la Figura 1I-1b qQue estos numeros estan relacionados
de l1la siguiente manera:

N(n) = N(n-1) + N(n-z),
N_(n) = N(n-1),

(2.1)
N _(n) = N(r-2).
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Figura I—l.'a) La secuencia de Fibonacci determinada a
un modelo de reproduccion idealizada de conejos

partir de
. El modelo supone

que un conejo adulto procrea un bebd cada mes y éste se

en adulto en el mismo lapso

convierte
adulto en
=1 primer mes, mes a mes .
aj, rara las
representada por las letras A vy b,

Si se parte de un conejo
se observa la evolucidn de la colonia
b) Secuencia de Fibonacci similar a la mostrada en
Primeras 7 generaciones,
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Se tiena que los cocientes C(n) entre las poblaciones de A y b, es

decir C(n)sN.(n)/Nb(n). para las pPrimeras generaciones de la
secuencia de Fibonacci estan dados por:

Cc(2) = 1/1 = 1, C(3) = 2/1 = 2, C(4) = 3/2 = 1.5, (1.2)
. C(5) = 5/3 = 1.67, C(6) = 8/5 = 1.6, C(7) = 13/8 = 1.625, - .
Se puede demostrar que la sucesion C(n) converge. Para
determinar este limite se escribe convenientemente la C(n), usando
las relaciones (1.1), de la siguiente forma:
N _(n) N (n-1a)
-~ N(n-12) N(n-2)+N(n-9) b 1
CM =N 7Y “"N(A-a) ~ N(n-a) =l N _(rmoy = ' Y et
Para n +» o, C(n) = C(n-a2) = o y por lo tanto,
o =1 + -1 » o= X221 2 1.618034-, (1.3

A esta udltima cantidad o se la conoce como la razén dorada, que es
una caracteristica importante de la secuencia de Fibonacci.

Existen diversas maneras de

senerar li1a secuencia de
Fibonacci. Por ejemplo,

en forma similar como se habtia

generado
la colonia de conejos; es decir,

dada la generaciésn n se obtiene

la generacisén n+1i substituyendo A por Ab y b por A. otro método

de construirla consiste en adherir dos secuencias de Fibonacci de
generacion menor, © sea Qque S(n) = S(n-1) ® S(n-2). Este altimo

método nos proporciona una clara nocisn del numero de generacion n

Y el numero de elementos que se contiene en cada generacisn N(n);

ademas constituye el punto clave

para al proceso de
renormalizacisn,

qQue discutiremos mas adelante.

9
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La secuencia de Fibonacci pertenece a una familia amplia de

objetos quasiperisddicos; por ejemplo, en dos dimensiones los
mosaicos de Penrose (1974) y los arreglos de icosaedros en tres
dimensiones.

Estos quasicristales son sélidos
poseaen un desorden traslacional altamente estructurado, a
diferencia de los sdlidos cristalinos y de los amorfos. Aunque la
investigacidén sobre los quasicristales comenzd
conceapto de la quasiperiodicidad es bien
matematicos, desde principio del siglo.

Quasiperisédicos que

hace pocos afNos, el
conocido, entre los

La teoria de las funciones quasiperiddicas fue creada y
desarrocllada por H. Bohr (1924, 1925, 1926), coOmO una
generalizaciosn de las funciones perfectamente periddicas.

En esta
teoria una funcién f£(x),

definida sobre todo el espacio real,
quasiperisddica si y sdlo s8i: para toda « > O,
R, tal que

as
existe una (s, f) -

|€E(x+T)I-FE(X) |} = &, (1.4)
para toda x en el dominio de la funcion. un

ejemplo de estas
funciones es:

£f(x) = sin(2nx) + Bin(2v2nax). (1.5)

Esta funcidén no es perisddica, ya que no existe ningun periodo T
tal que f(x+T) = f(x), para toda x @« R. Sin embargo, dada una
>0, siempre podemos encontrar un entero T tal que +v2 difiere

a
otro entero por una cantidad menor qQque «</2n,

por lo tanto

£(x+7T) = sinl2rn(x+T)] + sinli2r(x+T) v22

sin(2n7x) + sin(2nxvZ.+6«s) (1e1 s 1)
f(xX) + & ;

IA
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es decir, la desigualdad (1.4) puede satisfacerse para toda « > O.

Las propiedades analiticas de las

funciones qQuasiperidédicas
fueron cuidadosamente

estudiadas por Besicovitch (1932) .

Se
Pueden expresar estas funcionaes en una serie de Fourier
generalizada de la siguiente forma

£(x) ~ Z\AL exp (iA X)), (1.6)
en donde A\. son los coeficientes de Fourier vy A‘_- r.n ErmB®em® siendo
T ndameros racionales

v a nameros reales linealmente
independientes (en el sentido de que si :“‘rmam- 0, entonces r. = (o]

para toda m) que forman una base para Ar

Se puede definir una funcion F(x‘.x’....). multiperidédica con
perfodos respectivos inconmensurados para todas las variables, de
la forma

F(xX o%,,.-.) ~ ZA‘_ exp(E_r  a x ). 1.7)

Por lo tanto, cualquier funcion

qQquasiperiddica puede aexXxpresarse
como la parte diagonal de una funcisan multiperiddica de mnayor
dimensidén; es decir

£f(x) = diag F(x‘.x’....)} = F(x,»x,...). (1.8)

A partir de esta ultima

propiedad se Pueaden construir en

general estructuras quasiperidadicas de una forma elegante. Se
trata del método de proyecciédn (Zia y Dallas, 1985) qQque consiste
en proyectar los puntos de un hiperespacio de N-dimensiones hacia
una hipersuperficie de D-dimensiones. En el caso particular de

las secuencias de Fibonacci, se puede partir de una rad cuadrada
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bidimensional y se proyectan los puntos de la red hacia una
recta que forma un angulo & con el eje X,
un ejemplo,

linea
tal qQue cot(O)=o. como
en la figura I~-2 se muestran las proyecciones de
puntos de la red que se encuentran dentro de una
alrededor de la linea recta I y de
secuencia de

los
distacia w
esta manera sea obtiene una
segmentos largos y cortos del tipo de la secuencia de
Fibonacci en la direccion ¥. Por otro lado, a partir de la
ecuacisn (1.8) se pueden derivar muchas caracteristicas fisicas
generales de los quasicristales (Romerio,

1971) .
I.2. Electrones en las Cadenas de Fibonacci
Existen muchos modelos para describir los electrones en
solidos. Histoéricamente,

Prude (1900) fue el primeroc en formular
la hipdtesis de que la gran conductividad eléctrica y térmica de
las substancias metalicas podria explicarse debido a la
de grandes concentraciones .de
materiales. Sin embargo, el

Presancia
electrones libres en estos
modelo de electrones libres s&lo
funciona moderadamente para s8lidos metalicos y tiene
Para explicar los
materiales,

dificutades
ean otros
vya gque en el modelco no se toman €n cuenta la geometria
v las interacciones en el sistema. La manera mas simple de tomar
en cuenta la simetria traslacional del cristal y las interacciones
es por medio de la aproximacisdn de un
aproximacién,

comportamientos electrénicos

s0l0 electron. En esta
se estudia el comportamiento de un electrdén en un
potencial perisddico como resultado de la distribucisn periddica de
carga asocociada con los jiones situados en los pruntos reticulares,
afiadiendo el potencial promedio aportado pPor todos los demas
electrones qQue pertenecen al cristal.

lL.as soluciones de la ecuacidén de Schraédinger para potenCiale-

perfectamente perisdicos son las funciones de Bloch (1928). Para

el caso del potencial periddico de pozos cuadrados

2 .



Figura I-2. Construccién de la secuencia de Fibonacci por madio
del método de proveccion. Los circulos ablertos son imagenes
- proyectadas en el aeje I de los puntos, que se encuentran entre las
lineas punteadas, de la red cuadrada bidimensional.
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unidimensionales (ver Fig. -3y, Kronig v Penney (1931)
encontraron soluciones analiticas del problema, que se muestran en
la Fig. 1I-3. Se puede

notar que los estados electrdnicos forman
reciproco los bordes de las bandas se
encuentran en las fronteras de las zonas de Brillouin, como si se
estuviera doblando la curva. de particulas

En estos puntos se
v consecuentemente la onda Be
refleja coherentemente destruyendo la onda que venia con la
longitud de onda, provocando
resultados son consecuencias
del sistema y,

bpandas y en el espacio

dispersisn para las
libres y en cada doblez se abriese una brecha.

cumple la ley de Bragg (1912)

misma
Estos
traslacional
hace la pregunta de scomo

quasicristal donde no se puede doblar
la curva de dispersidn commensuradamente?. Esto se discutira mas
adelante.

un estado estacionario (e =0).

directas de la simetria
por . 1o tanto, uno se
podrian ser las bandas en un

En general, se conocen las dos soluciones

pProblema de los estados electrénicos en sélidos,
lade la de ondas planas y por el otro,
individuales. En el m&todo de

extremas del
que son pPor un
la de los estados atomicos
ondas planas, se expresan el
potencial y la parte periddica de las funciones de Bloch como una

combinacidn lineal de ondas planas y de esta manera el problema de
la ecuacidn de Schradinger

se reduce a resolver una ecuacion
secular. En el otro caso,

se <tienen las funciones de Wannier
(1937) que son funciones centradas en los sitlios

i, parecidas a
las funciones orbitales,

pero ortogonales entre si, es decir, con
las integrales de traslape Sq = Lili> = 0. Para estudiar los

quasicristales, se encuentra mas conveniente utilizar este altimo

método, ya que se trata de un sistema aperiddico y los estados son
generalmente mas localizados.

El hamiltoniano expresado por medio de las funciones de

Wannier se denomina hamiltoniano de enlace fuerte b4 para

los

13
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electrones tipo s tiene la siguiente forma:

% = 3 o _liedlial + 3 4 _liediol,
L g i, o .

1.9

en donde o es la coordenada de
. cCore

ﬁi.j,a - <"a‘l-‘co -

este caso, HS®"

espin, o
lie> son los rarametros del
7% - E, 1/Ir-R, . las coordenadas

los iones, respectivamente. uUn analisis
detallado de estos parametros o y {3 recientemente

Por otro lado,

= Lo |H®"® o> v

"hamiltoniano. En

siendo r v R
del electrdén v de

fue realizado
POor Barrio y del Castillo-Mussot (1988).

se nota
que el hamiltoniano (1.9) neo incluye

correlaciones electrdnicas,
que son las responsables de muchos fendmenos colectivos
electrédnicos y que para incluirlas se puede usar el hamiltoniano
de Hubbard (1963).

Dentro de la aproximacisén de campo medio, el
hamiltoniano de Hubbard puede reducirse al hamiltoniano de

fuerte, siendo los parametros o y (3 funciones
electrénicas.

enlace

de las densidades
Este punto lo discutiremos en el capitulo tres.

En la aproximacidén de interacciones sélo a primeros vecinos y
en el caso de problemas unidimensionales,

el hamiltoniano (1.9)
para cada o puede escribirse como

se = thtn.)(q - th?i(li)<i_4-a| + lieadG 1) .

(1.10)
Para el caso de las cadenas perfectamente periadicas existen
muchas maneras de resolver la ecuacidn de Schradinger
correspondiente al hamiltoniano (1.10). Aqui lo haremos con l1a
ayuda de las funciones de

Green (ver

Apéndice B). En este
formalismo, las ecuaciones de movimiento para las funciones de
Green estacionarias estan dadas por:

(E —- o) G':,.o = 1 + (3 (G‘.o + Gﬂ‘o) 1.11)

14



Maye 1989 TESIS Chumin Wang

Yy

(E - e) G =8 (6, ,+ G ). (1.12)

Uno de los métodos para rescolver el Problema es transformar la

ecuacisn (1.12) al espacio reciprocoe (G, = E, I PR G,
- .
Ya que en este caso todavia exXiste la simetria traslacional. De
modo que
(E - o) G, =3 (e g+ el* g, (1.13)

en donde o es la distancia espacial entre los sitios de la cadena.
Por lo tanto, la relacisdén de dispersisén tiene la foma sigulente:

E = a + 2 3 cos(ka). (1.14)

Otra manera de resolver las ecuaciones (1.11) ¥y (1.12) es por

el método de la matriz de transferencia (Matsuda, 1962) .
G =T G

o= o’ donde T es la matriz de transferencia v
caso es simplemente un escalar;

Sea

en este
de la ecuacien (1.12) se tiene que

(E - o) T = (T® + 1), (1.15)

Yy por lo tanto,

2 2
T=- E -~ == ‘rz“;;"") - 4 3 (1.16)

Substituyendo la expresisdn (1.16) en la ecuacidsn (1.11) y teniendo
en cuenta de gque G = G =T G

1,0 ., 0 o,0 ° se obtiene que

T 1 . (1.17)

> I*kg_a)z_ “ p’

O
U
Bigd

15
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La densidad local de estados electrénicos en el sitio o

esta
relacionada con la funcion de Green a traveées de la expresion
siguiente (Apéendice B):
1
PLLE) = - — Im G, L(E). (12.18)

Por lo tanto, 1la densidad de

estados para una
periodica se expresa como

cadena lineal

1 1 — , si |E-a| = 2|3].
P(E) = I a - (E-o0?

o,

(1.19)
si |E-a} > 2|4}-

En la figura 1-4 se muestra graficamente la solucion (1.19) para o

= 0, £ = -1, y con una pequefa parte

imaginaria en 1la energia
(10”%).

Notese que la densidad de estados para una cadena lineal
tiene singularidades en E = a * 2 3 y los estados rermitidos

se
encuentran dentro de estos dos limites.

El resultado (1.19) constituye
regsultado general que se
Frobenius (Ziman, 1979).

un caso particular de un
conoce como el teorema de

A continuacién, deduciremos el
Sean las soluciones de la

Perron v
teorema

ecuacidén de

Schradinger ¥ = Eicﬁi>, entonces las ecuaciones de

movimiento
para los coeficientes c, son
(E - &) ¢ = Zi,jﬂi-i c;- (1.20)
Asi qgue
IE - ol legl = |‘2ﬁrst_j o5l S 3 18 0 deyl (1.21)

16
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Para el caso de un cristal perfecto
sitios son identicos, si
interacciones a primeros

tiene que

le. 1

= chI.Aya que todos los
ademas se supone que solamente las
vecinos son importantes, entonces se

IE - a) < 2 18},

(1.22)
en donde Z es la coordinacién local, o ‘sea, el numero de primeros
vecinos gue tiene un sitioco del sistema. Para el caso de las
cadenas lineales, la condicién (1.22) se reduce a

a - 2 (Bl € E = a+ 2 103\ (1.23)

en otras palabras,

la banda permitida para los electrones s en una
cadena lineal tiene un ancho de 4|f3| y esta centrada en o,

Hasta aqui se han estudiado los

rerfectamente periddicos.
sistema, el problema

sistemas unidimensionales

Debido a la simetria traslacional del

se puede tratar facilmente tanto

en el
espacio reciproco como en el espacio real.

En cambio, en los
sistemas quasiperiddicos la ausencia de la simetria traslacional
impide estudiarlos con facilidad, ya que no existe el espacio
reciproco correspondiente y en el espacio real, el tiempo de

cHMmputo requerido por los méetodos usuales

(método de matriz de
tranferencia o método recurente) crece como el

que se quiere tratar.
Fibonacci,

namero de sitios
Particularmente para las cadenas de
a pesar de que ha habido numerosos trabajos

realizados
sobre el tema, casi todos tratan con sistemas pequernios (ver por
ejemplo: Nori v Rodrigue=z, 1986) o introducen periodicidades
adicionales

(VillaseNMor-Gonzalez, Mejia-Lira y Moran-lépez,
A pesar de que muchas propiedades fisicas se

forma aproximada por medio de
propiedades no

i1988) .

Pueden estudiar en
sistemas pPeque~os,

muchas otras
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 tedrico
Prermita tratar de una manera eficiente las
Fibonacci.

que
cadenas largas de

A partir de los metodos de construccidn de las cadenas de

Fibonacci (Lu, Odagaki v Birman, 1986) v las ideas de
renormalizacisn (Ma, 1973; Niu y Nori, 1986), hemos desarrollado
un nuevo método para estudiar las cadenas largas -de Fibonacci

(Wang y Barrio, 1989), en el cual se simplifica enormemente el
pProblema. Para ilustrar el Prrocedimiento v la exactitud del
méetodo, usaremos un hamiltoniano de enlace fuerte para electrones
s con interacciones s&lo a primeros vecinos del tipo (1.10).
el problema de las cadenas de Fibonacci,

En
se pueden definir los dos
tipos de sitios asignandole a un sitio dado i alguna de dos

auto-energlias diferentes o S a,. Este caso de desorden diagonal

en el hamiltoniano corresponde al problema de
Alternativamente, se podria definir el

sitios.
problema de enlaces, o
desorden fuera de la diagonal, suponiedo dos valores para las
integrales de traslape ﬁl v ﬁc qQque representan enlaces largos (L)

Y enlaces cortos (<), respectivamente.

Primeramente, analizaremos el problema de enlaces. En el
lado izquierdo de la figura I-5 se muestran las
generaciones de las cadenas de Fibonacci.

pPrimeras cuatro
Las ecuaciones de
movimiento de las funciones de Green para la generacisén n=0
dadas por: ' ’

estan

18
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Figura 1-S. Esquema qQque muestra el procesc de renormalizacidn para
resclver una cadena de Fibonacci. Los8 circulos negros reprascentan
los Atomos reales en una cadena de generacion n, conectados por
aenlaces largos y CoOrtos. Al final del proceso, se obtienen dos
atomos efectivos {(circulos blancos) comnectados por un enlace
efectivo. Existe un paso intermedio donde las cadenas
renormalizadas de generaciones anteriores se conectan entre s1 .
La auto-energia del Atome de conexiéon es la suma de las
auto-energias de 1los extremos de cada cadena, como 1o indican los
circulos dobles.
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E Gii(E) = 1 + ﬁl Gid(E)
E G,,(E) = 1+ 3 G,.(E)
dd voTds (1.24)
E Gid(E) = fa Gdd(E)
E

Gdi(E) = 3, Gii(E)

en donde i y d etiquetan el sitio a la izquierda y a la derecha,
respectivamente. las 'auto—energias =1
tienen el mismo valor para todos los sitios y consecuentemente
le asigna el valor de cero.

es irrelevante,

En el problema de enlaces,

se
Esto se debe a que su valor

absoluto
vya que solamente desplaza el

espectro como un
entero en la escala de energia y no modifica la estructura de

bandas. Debido a la simetria del hamiltoniano (1.10),
es siméetrica y por lo tanto se
necesarias. El conjunto de

las
la matriz G
ecuaciones

para 1la

reduce el numero de
ecuaciones de movimiento
cadena n=1 es ideéentico a las ecuaciones (1.24), excepto que se
reemplaza ﬁl por ﬁc. Para la generacion n=2,
de ecuaciones del tipo

se tiene un conjunto
E G (E) = 1 + e Gmi(E)

E Gmi(E) = 3, Gii(E) + 3, Gdi(E)

3, Gmi(E)'

(1.25)

E Gdi(E)

en donde m etiqueta el sitio medio. Se Ppueden renormalizar las
coordenadas del sitio medio substituyendo la segunda

ecuacian de
(1.25) en las ecuaciliones para los extremos.

Por lo tanto, las

ecuaciones de movimiento para la generacidsn n=2 quedan expresadas
como:

19
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(E — 21(2)) Gii = 1 + t(2) Gid
tE - = _(2)1 G =1 + t(2) G
d da iq . (1.26)
tE - Z,(2)3 Gy = t(2) Guqy
tE -— Zd(Z)! Gcli = t(2) Gii .
en donde T, (2) = (./E, TL(2) = BI/E y t(2) = B_B/E. N&otese que

existe una analogia entre las ecuaciones (1.26) y (1.24), excepto
qQque las auto-energias () y las interacciones (t) son dependientes
de la energia, como un resultado de la renormalizacidn

del sitio
medio.

Para las generaciones posteriores se puede
el mismo procedimiento,

para la generacidén tres,

saeguir empleando
como se indican en la figura I-5. } Ass ,
la cadena esta formada por dos cadenas,
una de generacidon n=2 a la izqulierda y la otra de generacidén n=1 a
la derecha. En esta cadena se puede realizar el

renormalizacidn como indica la flecha después de
la figura I-5.

procedimiento de

la cadena n=3 en
Se debe tener cuidado de

sitio gque conecta las dos cadenas sea la
correspondientes a los
cadena por separado;
dicha figura.

que la auto-energia del
suma de las auto-energias
renormalizados en
POYr un doble circulo en

.generacién, se partcte de
las dos cadenas renormalizadas de las generaciones anteriores,
define la auto-energia del

coordenadas del sitio medio,
las ecuaciones (1.26).

sitios extremos
estos se simbolizan
Para cadenas de cualquier

cada

se
renormalizan las
Justamente como se hizo para llegar a

sitio medio 4 se

Las férmulas generales de recurrencia para las

auto-energias
¥ las interacciones efectivas estan dadas por
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Zm(n) = Sd(n—l) + Ei(n—z)
t(n) = t(rn—-1) t(n-2)/LE - Zm(n)l
2 (1.27)
Zi(n) = Ei(n-1) + t(n-1)/LE - zm(n)l
I m = T (n-2) + ¥ (n-2)/1E - T (M.

Los valores iniciales para las dos primeras generaciones son

Zy;00) = T (1) = T (0) = £,(1) =0 vy t(0) = 3 , t(1) = 3_.

Por lo tanto, se puede calcular inmediatamente la densidad
de estados para el sitio medio en una generacidn
ecuacidén (1.18) y

local
dada usando la

2 2 -1
_ _ - t (n-2) - t (n-1)
Smm = { E Eptm E - Z,(n-2) E - £ (n-1) }' (1.28)

De las ecuaciones (1.27) se nota que el tiempo del cémﬁuto
necesario para resolver el problema crece linealmente con el
numero de generacidén n. Por otro lado, sabemos que el numero
total de atomos que contiene una cadena crece exponencialmente con
el numeroc de generacisn de la cadena (N(n)
meétodo nos permite calcular propiedades
dimensisén macroscdpica.

~ oYy, por lo tanto el
fisicas en cadenas de

En la figura I-6a se muestra la densidad

local de estados
electrdnicos del tipo s en el sitio

medio de una cadena de
generacidén n=50 con los valores Iﬂ=—1.0 v ﬁc=—1.5. Se puede notar
reportadas para

para las cadenas con

que la estructura de bandas es muy similar a las
cadenas cortas (Fujita y Machida, 1986) vy
perisdicidad adicional

(VillasefMor-Gonzalez, Mejia~Lira v
Moran-Lépez, 1988), excepto que la estructura de bandas en nuestro
caso esta mejor definida. Esto se puede apreciar claramente

21
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Figura I-6. Densidad de estados local del sitcio central an una
cadena de generacion n=50. El comportamiento auto-similar del
espectro se ilustra a traveées

de la doble amplificacisn de la
regisn de energia alrededor de la porcidn central; a) de -3.0 &
3.0, b) de -0.15 a 0.15, ¢c) de -0.065 a 0.065.
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ampliificando una pequefia porcidén del espectro alrededor de E=0,
como se muestran en las figuras I-6b y 1I-6c.

En cada figura se ha
aadido a la energia una pequefia parte

imaginaria del orden de
10”* veces el ancho de la banda.

Como se muestra en la Fig. I-6, es evidente la estructura
fractal del espectro de la densidad de estados, puesto que la
distribucién de bandas prohibidas es

en una cadena infinita esta propiedad
amplificando el espectro un numeroc

embargo, debido a las fluctuaciones
numéricas este proceso de amplificacidén tiene un limite practico y
es cuando la computadora

significativas (en cuadruple
después de repetir el

bandas prermitidas v
auto—-similar. En principio,

deberia de conservarse aun
infinito de veces. Sin

prierde la mayoria de sus cifras
precisidén esto ocurre tipicamente
pProceso ocho veces) . A pesar de la
apariecia auto-similar del espectro, las alturas de los

varian de una escala a otra, debido a que el espectro es del
de conjunto de Cantor (Kohmoto y Oono,
funci®n, para una rejilla dada de

picos
tipo
1984) y las alturas de la

energia de la graficacion,
dependen de que si se hallan exactamente a los maximos locales.

Se hace notar que las graficas de la figura I-6 se han hecho con
una malla de 500 puntos igualmente espaciados.
Ahora pasaremos al estudio del

Problema de sitios. Este
problema puede resolverse de una

manera enteramente analoga,
como se resolvid el problema de enlaces,

paso del proceso de renormalizacidn se
lugar de tres. Esto se debe a que

a

excepto que en el ultimo
tienen cuatro sitios en
las dos cadenas n—-1 v n-2
tienen que unirse por un enlace real (3 para construir la cadena de

generacisn n. Las foérmulas de recurrencia para el pProblema de
sitios son:
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t(n) = t{n-2) t(n-2) /3 _
lE—Zi(n-z)!lE—Sd(n—a)l-ﬁ

- t({n-1) t(n)
Zi(n) = Li(n—x) -+ Thmay [ re] ]lE—Zi(nrz)l (1.29)

Zd(n)

- t(n—-2) t(n)
Ld(n—z) + t(n—s)][ el ]tE—Zd(nwx)l.

Nétese que las auto-energias de los dos sitios medios en la cadena

n sSon exactamente las mismas, que las auto-energias id(n—l) V.
zi(n—Z) para los extremos en las cadenas n—~1 v n—-2 . Las
condiciones iniciales del problema son
21(2) = o, Sd(Z) = a,, t(2)=73; (1.30)
o _ 2 _ = z _ *
21(3) = Ld(B) = o+ 3 /7(E L t(3) R /(E o).

En esta ilustracién del métodeo, se obtuvieron solamente las
densidades locales en el sitio medio o

en los extremos de una
cadena finita,

a pesar de que no es dificil establecer
equivalentes para cualqQuier sitio dado en la cadena. Por lo

tanto, en principio, se puede obtener la densidad total calculando
la traza de la funcion de Green.

ecuaciones

Hasta aqui hemos estudiado una de las peculiaridades de
sistemas quasiperiddicos: la fractalidad en la
densidad de estados electrdnicos. otro

los
estructura de su
punto interesante a

investigar es la naturaleza de estos estados, la cual discutiremos

en la. siguiente seccidn.

I.3.

Localizacidn de los Estados Electrdédnicos y los Exponentes de

Lyapunowv

Un problema fascinante, que aun hoy en dia

rermanence sin
aclarar, es la localizacidn de los estados

electrodnicos en los

23
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quasicristales y en particular, en las cadenas de Fibonacci.

e
los estudios realizados en los sdlidos amorfos se sabe que, en
sistemas unidimensionales perfectamente perisdicos, una
Perturbacién infinitesimal provoca una localizacisn de todos los
estados electrdnicos (Mott y Twose, 1961). Sin embargo, a Pesar

del “desorden> en las cadenas de Fibonacci,
demostrade (Delyon y Petritis,
delocalizados,
sitios). Porxr
Riklund,

recientemente se ha
1986) que todos los
para el caso de desorden diagonal
otro lado, existen

estados son-
(o pProblema de

calculos numéricos (Liu
1987) que afirman la coexistencia de los tres tipos de

estados, a saber: extendidos, localizados y criticos (o exsticos).
Los estados criticos se definen (Kohmoto, Sutherland y Tang, 1987)
como estados que no estan localizados, ni que estan completamente

extendidos, sino que tienen funciones de onda auto-similares en el
espacio real. Un buen méetodo,
desordenados,

calcular los

b4

que se ha comprobado en
para estudiar el problema de

exponentes de
discutiremos a continuacion.

sistemas
la localizacisn as
Lyapunov cuyo significado fisico

En general, siempre se

puede expander la solucion de la
ecuacidn de Schrédinger en las funciliones de Wannier 1> de la
forma W = :L Ct“>' va gque éstas forman una base completa. En
sistemas unidimensionales, cuando se tratan problemas de enlaces

(o desorden no diagonal) en la

aproximaci<én de interacciones a
pPrimeros vecinos, se obtienen ecuaciones de movimiento para los
coeficientes <. similares a las ecuaciones (1.20),

siendo &stas:

i—a i—a . N [P (1.31)

En el formalismo de las matrices de transferencia M (diferentes a
las matrices de transferencia T que actdan sobre las funciones de
Green) la ecuacisdn (1.31) puede reescribirse como
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< 1 o Si-a

De la ecuacidén (1.32) resulta qQue

Sres) F| M. (E) T = M(n;E) Ca (1.33)
cn i=s i co ' co ’ '

M(n;E) es el producto de las

Chumin Wang

c. (1.32)
Mi.(E) C.
iT—91 .

en donde

matrices M (E). De i1a
ecuacisn (1.33) se tiene que, para una energta dada, si lia
magnitud de M(n:E) crece con €l numeroc de matrices que contiene el
Producto, entonces las diferentes funciones de

Wannier, que

corresponden a diferentes sitios, tienen contribuciones c

< muy
.

diferentes a la funcisn propia W¥w. Consecuentemente se dice que ¥

es un estctado localizado, Puesto que 2tcf=1 (condicidén de

normalizacidn de W) . Existen diversas formas de localizacien

dependiendo del comportamiento del producto M(n;E) con respecto

a
n. Borland (1963) demostrd que para sistemas desordenados
unidimensionales la norma del pProducto M(n; E) crece
exponencialmente con el numero n, e€s decir
il M(n;E) || ~ ™, (1.34)
en donde la norma || || se define como
h g
Hall =<«a,a = tr(a A). (1.35)
13
A partir de (1.34), los exponentes de Lyapunov se definen
{Kohmoto, 1986) como
r& =1im [ L an )| MmomiE) | ] (1.36)
m-= O
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Para los estados localizados exponencialmente,
Lyapunov se identifican (Delyon, Lévy y Socuillard, 1985)

inverso de la longitud de localizacion. Para
localizados en forma no exponencial,

los exponentes de
con el

los estados
los exponentes de Lyapunowv
siguen proporcionandonos cierta idea del grado de localizacidon
que se encuentra el estado,

longitud de localizacidn.

en

a pesar de no ser el inverso de la

En las cadenas de Fibonacci, M(m;E) es un producto de Mt

cuyo
orden estaA determinado por la secuencia de Fibonacci.

En estas
cadenas, hay sdlo tres tipos diferentes de Mt {Kohmoto, Sutherland
v Tang, 1987), siendo éstos:

E/ﬁ\. _ﬁc/ﬁl ' E/ﬁc —ﬁl/ﬁc E/ﬁc -1
M\.c= M Mc\.= y Mcc= *
1 o] 1 o 1 o

en donde los dos subindices en M simbolizan la naturaleza

de los
enlaces a la izgquierda y a la derecha del sitio

.

Usando el método de adhesidén que discutimos en la

anterior y aprovechando la propiedad asociativa de
de matrices,

seccisén
los Productos
una manera muy simple.
para la generacion n-1 v
entonces el producto M(muro; E)

se puede evaluar M(m;E) de
Supongamos que se conoccen M(mun-n;E)
M{mun-2; E) para la generacidn n-2,
para la generacidén n esta dado por

m(n.)_—1 (N—-2)> -4 (N—4)>—41
M(mousE) = [f M, = (u T ,M_L] M, [m n M.], (1.37)
k=1 i j=a J
es decir,

M(murw; E) = M(mn-2;E) Mm M(mun-2; E), (1.38)
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en donde Mm puede ser MC o MdJ segun sea la

generacidn par [=]
impar, respectivamente. La relacidn recursiva (1.38) es facil de
evaluar numéricamente. Una vez teniendo la matriz M(murv; E) se

calcula la suma de los cuadrados de los elementos de la

finalmente se obtiene el logaritmo de la suma y
m(r) .

matriz vy

se divide entre
De esta manera se obtienen los exponentes de Lyapunov

para
cada energia E.

Los resultados para generacisn n=50 (m~10’° atomos) con los
mismos parametros de la figura I-6 ([ﬁs—l.o v ﬂc=—1.5) se muestran
en la figura I-7. En esta figura se Puede notar qQue la
distribucisdn de las bandas esta mejor difinida que
de las densidades de

Lyapunov no contienen

en el espectro
exponentes de
energia. La

estados, puesto que los

partes imaginarias en la
estructura fractal del espectro es también

evidente, si se
mostrados en

diferentes escalas de
Una distribucién de bandas,
1-7,
el coeficiente de
Fibonacci de 56 enlaces.

comparan los dos espectros

energia (Fig. I-7a y I-7bl.

la Que se muestra en la Fig.
1987) para

similar a
se ha reportado (Vergés, et al

transmisidn en una cadena de

En la figura I-7 podemos notar que el estado central (E=0) es
siempre extendido, ya qQue el exponente de Lyapunov correspondiente

cero. Esto se puede apreciar con mayor

del exponente contra la energia
figuras i-8. El
proporciona la medida de

es practicamente
sl se grafica el
muestra en las

claridad
como se
inverso del exponente nos
la extensién del estado alrededor
real. En la figura 1I-8a se

inverso

de un
sitio dado en el espacio

presenta el

Lyapunov en una escala logarftmica,
el mismo caso de las graficas I-7.

inverso del exXxponente de

para
Notese que los estados mas
localizados se encuentran en medio de la llamada banda prohibida vy

tienen una extensidn de aproximadamente 7 sitios de la red; esta
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Figura I-7. a) Exponente de Lyapunov (E), calculado en una cadena
de generacisn ns=50. b) Amplificacion de la Tegidn alrededor de la
energia E=0 indicada en a).
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extensidn es razonable ya que son estados superficiales.

Para una
cadena realmente infinita,

es decir sin extremos, no existen

estados accesibles en las bandas prohibidas.

Los estados en las bandas permitidas,
figura i-8a, Presentan varios grados de localizacion. En
particular, el pico central se extiende a lo-
cadena (~ 10* sitios de 1la red). La
longitudes de localizacisdén no es regular,

una cadena finita perfecta mostrada
/a=pc=—1). donde se

que se muestran en la

largo de toda la
distribucisén de las
como la es en el caso de

en la figura I-8c¢c (siendo
nota claramente qQue los estados en los
de la banda son los mas afectados por
(Abrahams, et al:

bordes
la finitud de l1a .

cadena
1979; MacKinnon y Kramer, 1983).

Las alturas
manera arbitrarias,
es un conjunto de Cantor (Kohmoto y Oono, 1984)
la altura de los picos dependen de los valores
de la energia que se escojan para hacer la grafica. En el caso de

que los maximos se irracionales de la
energia, es imposible obtenerlos con un calculo numérico.

de los picos en la figura I-8a son en cierta
Yya que el espectro

Y consecuentemente

encuentren en valores

En la figura I-8b se muestran los resultados del calculo para
la generacidén n=100 ( 10%® sitios de la red;

las fluctuaciones
numeéericas empiezan a ser importantes

cuando moloﬂo). En esta
figura, podemos observar que el unico estado que se extiende a lo
largo de toda la cadena es el estado con E=0. Obviamente, es

incorrecto excluir la posibilidad de que otros estados,

en medio
de algunas de las sub-bandas,

pudieran ser también extendidos. EY
pico central siempre crece conforme se aumenta el numero de sitios
en la cadena; es decir, el

estado correspondiente siempre
Ppermanece delocalizado.
Sabemos que los bordes de banda son los estados mas

coherentes y consecuentemente, son

los mas afectados por la
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Figura I-8. a) Logaritmo del inverso del exponente ae Lyapunov en
funcisosn ge l1a energia, para una cadena con aproximadamente
2.036x10 atomos . b) Lo mi o que en a),

pero para una cadena
con aproximadamente $.731x10 atomos . Obsérvese que la extencion
del pico central es del orden de la longitud de la cadena. c) La
misma cantidad calculada en una cadena finita perfecta Uﬂsﬂcs—l)
con igual numero de atomos que en a).
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Presencia de superficies. En nuestro caso, tenemos una cadena
Y la existencia de extremos en la
localizan los estados que se encuetran

banda. Por otro lado,

finita aunque muy larga, cadena
cerca de los bordes de

la qQquasiperiodicidad del sistema

hace qQue
el espectro tenga una forma fractal,

de tal manera que los
de las sub-bandas se encuentran casi en todo el espectro.
tanto, en nuestro calculo numérico todos
localizados excepto el

bordes
Por lo

los .estados resultaron

pico central, debido a su posicisn
privilegiada dentro del espectro. A pesar de que el analisis
solamente satisfactorio para el pico central,

picose similares en el

es

se esperan encontrar
centro de cada sub-banda,

como se ha
demostrado en el problema de sitios

(Delyon v Petritis, 1986) .
Esto mismo se sugiere también de los resultados del calculo de las

correlaciones de largo alcance involucradas en la respuesta
de una superred de Fibonacci (Das Sarma, Kobayashi, hY4
1986; Wang y Barrio, 1988) . El detalle de este
dicutiremos en el segundo capitulo.

Raman
Prange,
calculo lo

Hemos hecho el mismo calculo del exponente de Lyapunov para
el problema de sitios, es similar al
Por lo tanto, se

esenciales en la

v el cuadro que se obtiene
del caso de enlaces discutido anteriormente.

Pruede concluir que no existen diferencias

naturaleza de los espectros de ambos casos.

En resumen, hemos descrito un método

primera, estudiar las
aunque finitas.

que permitcte, por vez
cadenas de Fibonacci muy largas (10*°%)
Uno de los resultados mas notables de

es la no localizacidén del pico central del espectro de
Se debe de recordar qQue el

la teoria

Fibonacci.
“desorden®™ quasicristalino se
reteniendo muchas de
usualmente asociadas con los cristales.

desorden aleatorio ni

comporta

las propiedades
Este sistema no

en una forma peculiar

presenta

sino un desorden bien
periodicidad de lia

desorden local,
estructurado que refleja la estructura, de
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mayor dimensidn, a partir de la cual fue

construido el sistema
(Zia y Dallas, 1985).

El presente estudio ha sido util para aclarar la controversia
acerca de la naturaleza de los estados electrdnicos en una
de Fibonacci. Los resultados obtenidos a partir de
nunérico estan de acuerdo con las

cadena
este calculo
conclusiones extraidas de un
analisis cuidadoso de la funcisén de onda del pico central (Kohmoto

Y Banavar, 1986) y sugieren que la ausencia de la localizacioen
demostrada para el problema de enlaces es tambiéen cierta para el

problema de sitios (Wang y Barrio, 1989).

En particular, un punto de extrema importancia aes

presencia de superficies puede modificar
sistema en forma drastica.

que la
las propiedades de un
En general, para una cadena lineal
sSlo existen 2 estados de superficie y su peso en el espectro
total es Z/NT que es despreciable cuando el ndumero total de atomos

NT es muy grande, siendo exactamente cerc cuando Nf=m.

del desorden quasicristalino el efecto de
despreciable,

En el caso
la superficie no es
no importa cuan grande sea el NT.
categdricamente que no es lo mismo una

(matematicamente esto significa sin superficies)
infinitamente grande.

Podemos concluir
cadena infinita
que una cadena

El nuevo méetodo de renormalizacidén que hemos discutido en

este capitulo puede ser util también para analizar situaciones mas
complejas que los electrones tipo s, ya que se l0o puede extender a
sistemas con mas de un electrédn por aAtomo, y a otras excitaciones,

tales como fonones, maghones y plésmones.
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CAPITULO 1
EFECTO RAMAN EN SUPERREDES QUASIPERIODICAS

Il.1. Dispersibn Raman

La interaccidn de lia radiacisn con la

ampliamente utilizada en la investigacidn de
los sdlidos.

materia ha sido

las propiedades de
Particularmente, el proceso de la dispersisdsn de’
en sslidos destaca por su - -simplicidad,

cantidad de informacidn

lu=z
gran

Histdricamente,
dispersion de la

(1923) quien desarrolld en 1923
una teoria sobre la dispersisn de la luz por un

niveles cuanticos de energia.

su pPrecisidn v la
que nos proporciona.
Brillouin (1922) fué el primero gue predijo la
luz por ondas sonoras y es Smekal

sistema con dos
Esta altima teoria contiene las
caracteristicas esenciales del fendmeno que fue descubierto por

Raman (1928) e, Landsberg v Mandelstam
al que posteriormente se le

constituye una excelente
estudiar las excitaciones

moleculares.

independientemente, por
(1928). Este nuevo efecto,

denomina
dispersidn Raman,

herramienta para

en los s&dlidos v las estructuras
la dispersidén Raman en sddlidos no fusés
con la aparicisn de los rayos L.aser,
debido a la pequelez de la seccidn transversal de la dispersisn
Raman para mucheos materiales. La potencia, monocromaticidad,
coherencia y colimacidn del Laser han cambiado drasticamente la

situacidn de la espectroscopia de la dispersisdn inelastica,
que se explica a continuacién.

sSin embargo,
accesible sinoc hasta 1960,

misma

Cuando un haz de luz de una frecuencia dada pasa por un
material, una parte del ha=z=z se desvia de la

propagacidn incidente (Fig. 1II-1),
dispersi®on de la lu=z.
frecuencias,

direccisdn de
este fendmeno se conocce como la
Esta lu= dispersada puede contener otras
ademras de la frecuencia de la luz incidente, formando

asi un espectro de dispersidén como se muestra en la parte inferior
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Figura 1I1-1.

Representacison esquemastica de las dispersiones de las
ondas electromagnéticas en sélidos (diagrama superior), en donde
W, Y "s simbolizan las energias del haz incidente b4 del
dispersado, repectivamente.

En la parte inferior de la figura se
mUesStra un espectro tipico de la intensidad del haz dispersado en
funcion de la frecuencia w. El simbolo D representa la
dispersion Brillouin.
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de la figura II-1.

La parte de dispersién a frecuencias diferentes
respecto al haz incidente,

se denomina dispersisn inelastica.

La
dispersidn Raman es una dispersidén inelastica.

En general, la descripcidn tedrica de los procesos
microscopicos involucrados en la dispersisn Raman es bastante
compleja, puesto gque se trata de un problema de muchos cuerpos en
donde ademas intervienen interacciones  de varios tipos de
excitaciones.

En el modelo de fonones para la dispersisn Raman,
los procesos microscédpicos que intervienen son los siguientes:

fotones incidentes excitan a los electrones del sdlido,
vez interaccionan con los

los
éstos a su
fonones del mismo v finalmente los
electrones regresan a su estado base emitiendo fotones,

Que forman
] haz de dispersidn con frecuencia diferente

al haz incidente.
Si uno renormaliza las coordenadas de los electrones,

el proceso
se reduce simplemente a una dispersidn

de fotones por fonones.
Las reglas de seleccidn para el efecto Raman de primer orden son:

w = w 0, k = k' * KX, (2.1)

en donde w es la frecuencia del fotén incidente y k el
onda del mismo; w' vy k°

Por otro lado,

vector de

son, a su vez, los del fotsdn dispersado.

en las ecuaciones (2.1), Q2 vy KX representan la
frecuencia y el vector de onda de una excitacidn elemental que se
invaolucra en el proceso de dispersidsn, y que en nuestro caso se
trata de un fondn.

Debido a que el inverso de la longitud de onda
de la lu=z es muy pequelio comparando con la extensisn de la primera
zona de Brillouin del sdlido, la

regla de 1la conservacioén de
momentum s<$10 permite la participacion de los

encuentran alrededor del punto I©
En otras palabras,

fonones que se
(K=0), en el espacio

reciproco.
por medioc de dispersiones de lu=z,

sdlo podemos
estudiar las excitaciones que sSe encuentran cerca del centro de la
z=ona de Brillouin en cristales.

En materiales amorfos se relajan
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estas reglag de seleccién ya que K no es un buen numero cuéntico y
el espectro Raman contiene en

principio todos
vibracionales.

los modos

Existen muchos modelos para describir la dispersion Raman
(Cardona, 1975); entre ellos, el modelo de polarizabilidad de
enlaces se distingue por su relacidén directa con las propiedades
microscopicas del sédlido. Sabemos qQue la luz como una onda
electromagnética que se propaga en un medio induce la polarizacidn
elécrtrica de éste.

El vector del momento dipolar inducido P @asth
dado por:

(2.2)
en donde E es el vector eléctrico de la luz incidente con
frecuencia w y &« es el tensor de polarizabilidad.
peolarizabilidad cambia cuando los

posiciones de equilibrio.

En general, la

desplazan de sus
En las coordenadas

nacleos se

normales de
vibracisén [, se tiene que:
O
o ik ]
o, = er, + (———~——- . + - (2.3)
13 ik Z.L c"Ct o v
Teniendo en cuenta que Cl = C? Cos(Oit). Et = E? Cos (wt) v
substituyendo en la ecuacidén (2.2), se obtiene:
O
o o (-] o o o 1 € o
P, = (o ET + o ED + of_EZ) Cos(wt) + Z‘——z [ [_6"(.‘ ]og” -
ao‘xy o ao‘xz o ()
- [-_a-(_———_‘ ]oEY - [_ar..L ]oz.:== ] £® {c°s [(w+0>t] + cos [(w—ﬂi)t]} R
e (2.4)

Con expresiones similares para Py v Pz. El primer término de la

-33
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expresisdn (2.4)

describe la
inducido con 1la

oscilacidn del

momento dipolar
misma frecuencia w de la

ilu=z incidente que
corresponde a la dispersidén de Rayleigh © dispersidédn elastcica.

El
segundo término describe las oescilaciones con frecuencia wzni .
que corresponden a las dispersiones inelasticas (Stokes C+> v
anti-Stokes «—) .

En la ecuacison (2.4) podemos

observar que las
dispersiones inelasticas estan claramente relacionadas con el

gradiente de la polarizabilidad.

En la teoria clagica del electromagnetismo, la
emitida por unidad de tiempo y de angulo sdélido,

de un momento dipolar P
frecuencia w,

energia
por la radiacisn
que se encuentra vibrando

con una
estia dada por (Landau y Lifschitz=,

1962) :
2

a Ws

dfade

<
«w

(An)zsoc’

(2.5)

en donde & es la constante dieléctrica del medio, c es la
velocidad de luz y és es el vector unitario de la polarizacidn de
la lu=z dispersada. Supongamos que la dimensidén del dipolo
que ia longitud de onda de 1la luz,

ecuacidén (2.2) se obtiene:

radiante es mucho menor
entonces utilizando la

“‘

2 -
(L) €.c

2
a“wW,
dfidt

z (2.6)

en donde el campo els<ctrico incidente esta dado por E:=Ef§’.

Por
lo tanto, lia seccisn transversal de la dispersién en forma
diferencial se obtiene dividiendo (2.6) entre la energia

incidente por unidad de area y de tiempo (wx=c°cE:):
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- - ¢

(4"co)zc4 = x

o
e
g
ot
I

0y
R
0

1% (2.7)

Considerando que

la frecuencia vibracional de los fonones
pequefia comparada con

la de la luz y usando la expresion (2.3), se
encuentra que para las dispersiones Stokes la seccidn transversal
diferencial debido a un solo fondn esta dada por (Cardona, 1982):

2
d” o - ¢ ~

o~ e 2
= a - - e_|i < g Lg* >, (2.8)
dfadt (Anco)zc‘ | - F- 1 4 z

en donde < > representa un promedio termodinamico.

Hasta aquli, hemos discutido unicamente la dispersisn debido a

un solo dipolo. Para el caso de un s&lido, la dispersisn total
debido a N dipolos es una superposicisn de las radiaciones
dispersadas por cada unoc de los dipolos. La diferencia de fase
¢L . entre las radiaciones debido al dipolo en el origen v al
dipolo gque se encuentra en el sitio roos esta dada por {Kittel,
1976) :
P = (k- ko) - r . (2.9)

fPor lo tanto, la seccidn transversal diferencial debido a N

dipolos es propeorcicnal a:

2 . _ = Do - = Oen N -
gngT- o l'zm e"(¢l ¢vw) [es‘ —3r: M ex] < tl :; > [es‘ jt—f - e!] °

en donde o, es la polarizabilidad asociada al atomo en el sitio

con coordenadas -

1
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En la representacién de las funciones de Green (Apéndice B),
sabemos qQue la funcién de correlacioéon, <« :l ¢: >, estiA relacionada
con la parte imaginaria de la funcisén de Green (Elliott, Krumhansl
Yy Leath, 1974). Por lo tanto, la seccidn transversal diferencial

per unidad de angulo sdlido y por unidad de frecuencia

esta dada
por:

X - - ~ -~ o~ ~ iad

-gn& x — w n(w) Im 2 P ™ le--v.ll-e’l -G(l,m)-le'-v‘m-exl .
1Le.m
----- (2.11)

en donde q = kx - ks es el vector de dispersidén, n{w) el factor
estadistico para fonones v G es la funcisn de Green
desplazamiento-desplazamiento; es decir, 6(l.m)£<<ul;u;>>, siendo
u, el desplazamiento del atomo L con respecto a s8u posicidén de

equilibrioc (Apéndice B).

Se puede definir un tensor de la dispersiédn Raman (S) tal que
su relaciosn con la intensidad de la

dispersion (1), iL.e. la
seccidn transversal diferencial,

sea de la forma:

I =&, -5 - e, . (2.12)

De la relacion (2.12) se tiene que

Toes & Sﬁ v Iuv o Sﬁ . para imj, (2.13)
en donde el subindice HH indica el paralelismo entre los vectores
de polarizacidn de la lu=z incidente v la dispersada, Yy el
subindice HV indica que los vectores de polarizacidon son

mutuamente perpendiculares.
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A fin de derivar resultados explicitos, discutiremos un
modelo de polarizabilidad de enlaces, que fue introducido
originalmente por Bell y Hibbins-Butler (1976é), para los amorfos
sz. Se ha utilizado este modelo para calculos del tipo cuamulo de
la seccidén  transversal de la dispersisn Raman (Bell v
Hibbins-Butler, 1976 ; Laughlin v Joannopoulos, 1977), v los

resultados obtenidos son comparables con los datos experimentales.

En este modelo el tensor de la polarizabilidad local -

ruede
escribirse como:

_ ~ (N 1
o, = 2 tat 5.0+ M (nfnf 5.1

3 (2.14)
)

en donde n” es un vector unitario a 1lo largo del enlace Y] que

llega al sitio, o es 1l1la polarizabilidad isotr&pica, vy A 1a
magnitud de la parte anisotrdpica.

Con base en este modelo,

el tensor Raman S se puedeon dividir
en dos partes: La parte

polarizada (s que se debe

exclusivamente al primer término isotrdpico de la expresion (2.14)

v la parte depolarizada (Sﬁp) que se debe al segundo términoc de la

exXpresisén (2.14) . Mediante un promedio sobre todas
orientaciones posibles del angulo entre -‘dos enlaces, se
demostrar (Martin y Galeener,

las

pPuede

1981) que la parte depolarizada del
tensor Raman tiene la siguiente relacidon:

Sdp = A _ sIP

L 3 +3 para i=j, (2.15)

Usando las relaciocones (2.13) y (2.15), se encuentra que:

&
R
0
il

£ dp  _ L d “ dp S
— W = Sor SL 0= S, 0+ _3_'Stj N para i=j, (2.16a)
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— <P dp  _ dp
Law = S5 = S5+ S0 = 555 (2,16b)
puesto que Sfj=0. De las ecuaciones (2.16) se notan que las
intensidades Raman experimentales I"“ v I“v deben combinarse para
relacionarse con la parte polarizada del tensor Raman. Por lo
tanto, la parte polarizada de la intensidad Raman I (IPGSP=STQ
esta dada por:
I = I - A1 (2.17)
e M 3 HYV T -

En una pPrimera aproximacidsn,

se calcula s5lo la parte
pclarizada del tensor Raman; es decir, se supone que ﬁ” e mucho
menor que ot Esta aproximacidn nos permite escribir l1a
polarizabilidad local e&(l) de un sitio como una suma de las

polarizabilidades de cada uno de los enlaces que llegan al sitio.
sSi, ademas,

se supone que la polarizabilidad de los enlaces o

‘es
una funcidn lineal del estiramiento o del enlace x, entonces, de
la ecuacidn (2.14) se tiene gque la polarizabvpilidad local e (i) del
sitio v esta dada por:

o (1) o Z oMy e () = o0 para i=j,
. N . - . de( L )
Si el sitio L es un sitio simétrico, entonces Y1 3 = o, Ppuesto
L

que los estiramientos o™ (1) debidos al movimiento CL

del atomo L
se anulan entre si.

la actividad Raman local de
es nula. Este hecho ic

I1.3. pPara renormalizar todos
sitios simetricos en un sistema real,

Consecuentemente,
los sitios totalmente simétricos
utilizaremos en la seccidn los
va que no son activos Raman.

Ti.2. Densidad de Estados Fononicos

LLas energias de las wvibraciones de una red u ondas elasticas
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en un sdlido estan cuantizadas (ver e.g., Haken, 1976) . Estos
cuantos de energifia reciben el nombre de fonones y constituyen un
tipico ejemplo de las excitaciones elementales en sdlidos
cristalinos (Apéndice A).

La primera evidencia experimental de la
fue la observacisn de la
de la red a la capacidad calorifica de los s&lidos.
Que la capacidad calorifica tiende
temperatura se aproxima al

existencia de los fonones, contribucisn
Se observa

siempre a cero cuando la

cero absoluto,

contrario a lo que
predice la teoria clasica (Kittel, 1976).

El hamiltonianc que describe las vibraciones armdnicas de la
red se puede escribir, en la representacisn de sitios, en la
siguiente forma:

e = 3y Palt) e (L) W () < 8)

= — + = 2 > 1,V u L u 1 2.1
L T AMa(") = o, o .\..l.'o"a ke ha '
en donde uo‘(\) es el desplazamiento del atomo con masa Ma(l-) .

po‘(L) la variable candnicamente conjugada de ua(L). v el i ndice L
especifica la celda unitaria en R(LV) v o es una de las 3
coordenadas Cartesianas de los v aAtomos en la celda. En una red
pperfecta Mu(l) es independiente de . y depende udnicamente del
de atomos gque constituyen la red,

son funciones s5l0 de (R(LV)-R(L)]I.

tipo

mientras que las constantes L

Para el caso en que el hamiltoniano del sistema esta dado por
(2.18), las ecuaciones de movimiento de Heisenberg son

n %€ u_(L.t) = € u_(1,€).% ) = p_(1,t)/M_(1), (z.19a)

. o =
th 3T po‘(\._t) = 1 pa(\.,t)_x }y = - Z

'iaagl,v) u_.(v,e). (2.19b)
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Si se sustituye (2.19a) en (2.19b), se encuentra que:

2
o
Mot S u ey - :,Za_*ac-“"” u_(v,ty. (2.20)

Si uno hace la transformada de Fourier de la ecuacidn

(2.20), se
obtiene una ecuacidén secular de la forma:
2 .
L‘Z"'lm‘,_(n 5,..50,1) « - F__(1,1)) u_ (1) = O (2.21)

La ecuacidn de movimiento correspondiente al (2.21)

para la
funcidn de Green esta dada por (Apéndice B):

. 2 M_(LS__ S’ &__(1L,1)I1G6 (v, = 5 5(1L,17).
* . Ot

...... (2.22)

Existen diversocs modelos (Torres y Stoneham, 1985)
describir las interacciones interatdmicas en sélidos,

reproducen razonablemente bien las curvas
fonones que se obtienen

para
los cuales

de dispersisn de los
experimentalmente. La

principal
diferencia entre estos modelos se ubica en el contenido fisico v
el numero de parametros involucrados. Entre esos modelos, el
modelo de Born (1914) destaca por su simplicidad y por sU poder
prredictivo. El modeloc de Born asigna a cada par de atomos i v i
un potencial de interaccidén central
1 . R =~ 2
- = |lu(;)—u(:)l-rtj| (2.23)
Y un potencial interatémico no-central
- 1 ~ A 3 ~ 2 :
> 3 |lrij x (Wv-wep) ) x ru| . (2.24)
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en donde, wu(i) = r{i)
partir de
de fuerza
el vector

R(i) es el desplazamiento del

aAtomo i a
su posicidn de equilibrio,

oy 3 son las constantes de
de Born central y no-central, respectivamente, vy :lj
unitario que apunta a lo largo del enlace. A partir de
lios potenciales (2.23) Yy (2.24), se tiene que la energia potencial
vibracional U de Born tiene la forma:

1 . . -~ 2 1 R . 2 -
U= = izj(a—ﬂ) Mfuty—uad1-F 1%« ——Z—_‘E’_ﬂ fudiy-uls) |2 (2.25)
El hamiltonianco de Born no reproduce los modos acusticos

transversales en forma satisfactoria, ya que existe una fuerza

ficticia ante rotaciones de longitud de onda muy larga,
hecho no es importante para el presente

modos longitudinales son los importantes.

pero este
estudio en el que los

Para el caso unidimensional,

considerando danicamente las
fuerzas centrales e interacciones a Primeros vecinos, las
constantes # del hamiltoniano (2.18) se reducen a:
2 20 - (o] -
= "y _ ma 2aa —ax
=1 = [‘foﬁ:‘ﬁﬁ‘j‘] =] o -az2a | (z.26)

.- . e ~

Esto se debe a que por un lado se sabe que la

fuerza ejercida al
atomo i+ es

F. = & (u  -u) - o (u-u ) =au - 20 u + au (2.27)
¥ por otro lado, como
u = 2 o ® v u, (2.28)
L.
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siendc § los primero vecinos de i, entonces
48]
Fo= - da, tieaBies T BV - OB Y. (z.29

Iguando las fuerzas (2.27) y (2.29) se obtiene la expresisn (2.26).

Obsérvese que la forma de
parecida a la del hamiltoniano

discutisd en el primer capitulo,
elementos

la energia potencial U es

muy
de enlace fuerte

(1.9) que se
excepto que en este caso los
diagonales no son independientes de
no-diagonales.

los elementos
Tenemos asi

que, la ecuacidn (2.22) puede
resolverse de la misma forma en que sBe resocolvid, en el capitulo
uno, €l hamiltoniano de enlace fuerte, substituyendo, en (1.9), E
por Mw® . Resclviendo la ecuacidén de movimiento (2.22) se obtiene
que la densidad local de estados fondnicos pl(w) para una cadena
lineal esta dada por:

Zzw k3 si 'sz—zal = 2

= 2Mow ; =

Plw) = - = Im Goo(w) =

I;az—(sz—Za)z

o. si |Mw®-2a) > 2a

En general, l1los espectroe de la dispersidén inelastica
neutrones constituyen una buena medida de la densidad de
fondnicos (DDEF) . espectros Raman

proporcionan una amplia informacidén sobre la
estados,

de
estados

e infrarrojo
naturaleza de

En cambio, los

los
directa de la DDEF .
coeficientes de acoplamiento o
elementos de matriz que relacionan esos espectros con la DDEF no
son faciles de obtener (Shuker y Gammon,

Pero noe proporcionan una medida muy
Esto ultimo se debe a qQue los

1971) .

Para el caso de la dispersisn Raman,

los estudios realizados
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en estructuras amorfas muestran,

(Martin y Galeener,
espectros polarizados

(HH) estan fuertemente
‘correlaciones del movimiento de los atomos.

un analisis de estos espectros

1981) Que los

afectados por las
Consecuentemente, en
sSe tienen que tomar en

cuenta
correlaciones del movimiento de toda la red. Por otro lado, los
espectros depolarizados (HV) son similares a la densidad de
estados, salvo por un factor que varia lentamente con la
frecuencia.

De lo anterior, podemos decir que los espectros polarizados
de Raman nos proporcionan informacidn sobre la coherencia de un

modo vibracional dado. Debido a que la

coherencia esta
fuertemente afectada por la simetria traslacional del sistema, un
analisis detallado soﬁre los espectros polarizados de Raman
constituye un medio ideal

para estudiar los efectos de la
quasiperiodicidad en las propiedades fisicas de los sdélidos.

I1.3. Respucsta Raman en las Superredes de Fibonacci

“You see things;

and you say,
CwWhy?' But 1 drean

palabras de George Bernard

Shaw que reflejan el espiritu
creativo que ha caracterizado
a algunos cientificos

A partir de este tipo de
logrado la construccidn artificial de

qQue, en principio,
natural.
1970,

things that
never were; and l say ‘Why not?°' ™
desde
ideas, se ha

hace mas de una década.

superredes semiconductores
podrian existir pero que no se dan en forma
L.a primera superred de estado sdlido fueé
por Leo Esaki y Ray Tsu del Thomas J.
(IBM Corporatiocn),

propuesta, en
Watson Reseach Center
vy fué¢ crecida unos afios despuées por Esaki, Tsu
v sSus colaboradores. Las superredes composicionales son cristales
constitulidos por dos materiales, con diferentes
electrdnicas, intercalados entre si en
( ~50A) como

caracteristicas

forma de capas delgadas

Sse muestran en la figura I1I-2, v sBO0N

producidas,
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Eeneralmentc, por la técnica de

(molecular-beam epitaxy).
medio para estudiar,

epitaxia de haz
Estas superredes nos
detalladamente,

molecular
proporcionan un

los efectos de la simetria
traslacional sobre las propiedades fisicas.
Una de las propiedades peculiares de las superredes, es la

formacidn de minibandas electrdnicas que son bandas extremadamente
angostas (ver figura 1II-2). Esta formacidsn

se debe a los dobleces
que sufre la zona de Brillouin‘que.

a su vez, se deben a la
periodicidad adicional de la superred. Una

es la

consecuencia inmediata

llamada oscilacidn de
1983) de los electrones que sSe ancuentran en aellas,
cuando se aplica una diferencia de

Erande en la direccién de la superred.

de la existencia de estas minibandas,
Bloch (Dohler,

potencial suficientemente

En un semiconductor convencional, los electrones que sBe

encuentran en la banda de conduccidn son acélerados hacia el borde
superior de la banda, debido a un

Mucho antes de gque llegen al borde,
emitiendo fonones.

voltage aplicado al sistema.

los electrones pierden energia

Sin embargo, en una superred la

situacidn es
diferente. LLas minibandas son angostas, v por lo tanto, la
probabilidad de que un electrén alcance el borde superior de la
banda de conduccidén inclinada por la diferencia de potencial, es
alta. En el borde superior,

los electrones son reflejados,
a que no pueden pasar a lia

atravezando la minibrecha.

esencialmente,
rermitida,

debido
siguiente minibanda

Después de tal reflexidn
(el fenodmeno cuantico se conoce como la reflexisn de Bragg), lios
electrones regresan hacia el borde inferior de la minibanda,
siendo reflejados nuevamente.

e esta manera, los
antes de emitir un
conoce como la oscilacidén de Bloch.

electrones se

oscilacién se

quedan oscilando, fonodn; esta

Debido a la oscilacidsn de Bloch, la distancia promedio
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recorrida por un electrdén, disminuye al incrementar la pendiente
de la banda, que a su vez se origina por el voltaje aplicado. Por
lo tanto, las superredes exhiben una resistencia negativa 4 al
mismo tiempo emiten microondas,
un milimetro. Hasta hoy en dia,

con longitudes de onda menores que

no existen otros generadores tan
eficientes como estas superredes, capaces de producir
en este intervalo de longitud de onda.

radiaciones

La primera superred gquasiperiddica fué construida por Roberto
Merlin- -y sus colaboradores (1985) siguiendo la secuencia de
Fibonacci y utilizando los semiconductores GaAs y AlAs, ya que las
interfaces gque se forman entre estos semiconductores 50N casi
perfectas (ver e.g., R.T. Tung, L.R. Dawson y R.L. Gunshor, 1988).
La estructura de esta superred (Fig. II-3a) consiste en bloques
alternados que contienen N y N®' planogs atdmicos del tipo (001) de
GaAs y M planos del mismo tipo de AlAS. La secuencia de Fibonacci
se sigue entre los bloques A=M+N y B=M+N"'.

Las pPropiedades fisicas de esta superred pueden ser
examinadas experimentalmente (Todd et «al.,1986). Por ejemplo, la
dispersidn Raman constituye un medio ideal para estudiar las
vibraciones, puesto que las actividades Raman de un modo
dado estan gobernadas por las reglas de seleccidén (2.1).

normal
Sabemos
Que en los sdlidos amorfos €l espectro Raman es un continuo (J.E.

Smith, Jr., et al., 1971), debido a que el vector k no es un buen

numero cuantico en estos sistemas y consecuentemente la
conservacion de momento no existe.

regla de

Los espectros Raman tomados de la superred de

Fibonacci,
muestran picos discretos en ciertas frecuencias an la region
acustica (=100 cm_‘). qQue forman una progresisn de maltiplos de 1la
“razsén dorada®” (Bajema y Merlin, 1987). Ademas , cada pico se

pParte en dos, un hecho que fue explicado por K. Bajema y R. Merlin
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(1987) en teérminos de un doblez=

inconmensurado de
Brillouin ficticia,

una zona de
Y de la conservacidn del momento g de la
No es claro por qué se tiene que invocar el doblez de
en el casoc de superredes peridsdicas,
este sistema en el que,
bien definido.

Barrio, 1988),

lu=z.
Zona, como
para explicar el fendmeno en

el espacio reciproco no esta
discutiremos una teoria

en principio,
A continuacidén, (Wang v
la cual nos permite calcular la respuesta Raman sin

suponer ninguna pseudoperiodicidad en la direccidn de la superred.

Esta teoria se basa

en el modelo de polarizabilidad de
enlaces. En ia seccidon IT.1. hemos demostrado que en la
aproxXximacidén de considerar sdlo la parte isotrdépica

(escalar) de
las fluctuaciones de 1la

polarizabilidad y dentro de la

respuesta
lineal, la actividad Raman local de los sitios totalmente’
simétricos es nula. Es decir, para casos similares a las
superredes de GaAs-AlAs

s4lo los Atomos Que se encuentran
activos Raman,
que se encuentran en sitios asimétricos

en los
vya que ellos son los dnicos

(ver figura II1-2a). Este
hecho nos permite renormalizar las coordenadas de todos los sitios
simétricos intermedics quedandose sdlamente con las
efectivas entre sitios asimétricos.
el prcblema,

Planos de interface son

correlaciones

Esto simplifica enormemente
como se notara a continuacidn.

El primer paso del calculo consiste en mapear el

tridimensional en una cadena lineal unidimensional
cy,

cristal

(ver Apéendice
por medio de definir un vector k bidimensional que se situa

lo largo en los planos del tipo (001) que forman
Este mapeo se muestra como €l paso (a)

a
las interfaces.
» (b)) en la figura I1-3.

El siguiente paso del calculo es eliminar las coordenadas

de
los sitios intermedios de la

cadena, usando la técnica de
renormalizacién en el espacioc real, debido a que

soclamente los
rlanos As en las interfaces entre los

dos materiales son
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asimétricos y por 1o tanto,

son los UUnicos activos Raman.
de esta renormalizacidn, se

Despuéds
tiene una cadena muy simple con
constantes de fuerza efectivas (N,w) y energias de sitio D(i,w),

las cuales contienen toda la informacidn de los planos intermedios

4 son funciones de la frecuencia como consecuencia de la
renormalizacisn. Esto se describe en la figura II-3 como el paso
(b) =» (c).

Una vez terminados estos pasos de renomalizacidén, la

expresién (2.11) puede reescribirse para la cadena lineal como

- € wnle Im JeUIETI g (i, (-1t (z.31)
o4y

en donde i y j son etiquetas para numerar los planos
As y la distancia entre ellos es r(i)-r(;) .
Gk es la transformada de Fourier de G
bidimeneiocnal k (ver Apéndice C).

selectos de
La funcién de Creen
con respecto al vaector

El factor (-1)'"% proviene de
que interfaces adyacentes estan invertidas con respecto
de los aAtomos vecinos,

figura II-3a.

al orden
lo cual se puede notar claramente en la
En la expresisn (2.23) el valor absoluto del cambio
de polarizabilidad local debido a vibraciones lvatl se ha
absorbido en la constante de proporcionalidad

c, va que en la
aproxXximacidén lineal este valor es constante. ’

Notese que para evaluar la expresison (2.31)

se tiene que
realizar la doble sumatoria v

en general esto es bastante
laboriosco. Para esto hemos desarrollado

un método que puede
vencer esta dificultad con muy

poco enpefo computacional
rermitiendo una evaluacidn exacta de la expresison (2.31). Si uno
define

8(i,))

. PR T qerdir—rj»
Gy o (i, 3y @ 3T, (z.32)
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las ecuaciones de movimiento para las funciones

de Green pueden
escribirse convenientemente como

IMo®-D(1,w)1g8(1,1) = 1 + r(N,w)g(2,1)b],
Mo®-D(2,0) g(2,1)b]

i

(N, )E(1,1) + r(M,w)g(3,1)bLbY

Mw®-D(1,w) 8(1,1)b, = »(N,s)g(2,2)

sz-D(Z.w) g(2,2) = 1 + y(N.w)z(l.z)bN + r(M.w)g(3,2)b: (2.33)
Me®-D(1,0) S(1) = 1 - P(N,e)S(2)b]

Mo®-D(2,w) S(2) = 1 -

¥(N,w)sS(1)b , - r(M.w)S(B)b;

en donde M es la masa del As. El factor bN = exp(iqu)

toma en
cuenta el cambio de fase incluido en g

v el espesor dN de un
bloque con N Prlanos puede tomar sdlamente tres valores,
dependiendoc de la naturaleza del bloque (N, M, N*)Y. La suma
parcial S(i) = 23 (—1)Lﬂ g(i,) puede obtenerse sumando todas las

ecuaciones con €l mismo indice i en g(i,3j).
Notese que las dltimas

ecuaciones en (2.32)
“ecuaciones de movimiento*

para S,
las ecuaciones para g(i,j) por un

parecen ser
las cuales s8dlo difieren de

signo. Por lo tanto,

este
sistema de ecuaciones puede resoclverse por el método de la

matriz

de transferencia que habiamos utilizado en el capitulo I para el

Frroblema de electrones. La respuesta final esta dada por

RK(w) = — C @ n{w) Im z S . (2.34)
-

Ahora la calcularemos para un caso particular y

usaremos el
hamiltoniano de Born que habifamos dicutido en

la seccisn I1.2.,
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con constantes de fuerza central interatdmica a =

= 3.83%10* dyn/cm,
para GaAs, y o' = 4.00x10* dyn/cm, para AlAs. Las constantes de
fuerza no-central correspondientes son 3 = 2.39=x10* dyn/cm y 3" =
2.66x10* dyn/cm. Estos valores fueron extraidos de un

modelo
(Dulling y Waugh, 1965) que reproduce razonablemente bien la parte
acustica de la densidad de estados fondnicos (DDEF) . En la

muestra particular del experimento de

Bajema b4 Merlin (1987),
N=30, M=12, N'= 14,

Y €l numero total de bloques A-B es 377 que
corresponde a la generacisn 13 en la secuencia de Fibonacci.
La figura II-4(a) muestra la DDEF en

k=0 para los rlanos
interfaciales, obtenida con

pPlw) = — —3%2-Im ™ Z Gkso(ht). (2.35)
t

Se puede nocar qQque las bandas acusticas (0=w=165S em™*) son
enteramente diferentes de las bandas Spticas de

GaAs (165=<w=x23S
em™) y de las modos Spticos de AlAs

(280<w=330 cm ). Estos
ultimos modos deberian estar alrededor de 400 cm *. Sin embargo,

ellos no pueden ser ajustados simultaneamente con la parte baja
del espectro sin considerar interacciones de segundos vecinos v
trangferencia dinamica de carga (Kunc y Martin, 1983) . Tampoco
fueron consideradas las fuerzas coulombianas de largo alcance

que
son responsables del desdoblamiento de los modos Spticos
longitudinales y los 4pticos transversales. Sin embargo, puesto
que el experimento £$lo muestra la regidn acustica, as apropiado
utilizar el hamiltoniano de Born, debido a su simplicidad, a f£fin

de reproducir los datos experimentales.

En la figura II-4(b) se muestra el resultado obtenido de la

ecuacidn (2.31) sin el factor estadistico, y con q=4nn/xh

que es
.apropiado para experimentos de retro-dispersiosn,

donde el indice

de refraccidn n=4.5 gue fué tomado del articulo de Colvard et al.
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Figura I1I-4. a) Densidad de estados vibracionales en k=0 para
Ttodoe los sitios que se encuentran en las interfaces. Espectrose
Raman folarizados, calculados a partir del modelo propuesto, para
) rectro-dispersidn y c) q=0.
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(1985), ¥ la longitud de onda del laser kL=51é5A se tomd del
experimento (Bajema y Merlin, 1987). Se Ppuede notar que el
espectro Raman no contiene todos los modos, siendo similar al
esquema de un doblez inconmensurado de “zona de Brillouin®, como
s8i existieran reglas de smselecciosn. Ademnas, e desdoblamiento de
los modos acusticos es notable, semejante al comportamiento

198S) .

Para ver las frecuencias exactas de los modos activos

Raman,
se calcula el espectro para q=0,

lo cual se muestra en la figura
picos intensos en l1a region
frecuencias u5=13.4. w&’21'7'

II-4a(c). Se pueden notar que los
acustica se encuentran ean las
w,=35.0, ¥y w =56.7 cm™ siguiendo 1la

“razoén dorada*® que habtamos
discutido en capitulo I.

Observemos que existe una pequefia
desviacion de este comportamiento en wb/w‘, donde ubses.e cm™
cual concuerda muy bien con los resultados experimentales
y Merlin, 1987). Ndtese también que los

. lo
(Bajema

desdoblamientos no son
exactamente simétricos alrededor de cada frecuencia,

efecto esperado de dobleces de zona,
Spticos tienen un

contrario al
¥ por otro lado, los modos

comportamiento enteramente diferente a los
acusticos.

Una comparacisn precisa con los datos experimentales se
muestra en la figura I1II-5S. Los parametros téoricos usados son los
mismos que las de la figura I1-4(b), excepto que se ha incluido el
factor térmico n+1 para la poblacidn de fonones,

a la temperatura
ambiente. Ademas se ha afMadido

una distribucison Lorentziana

centrada en cero con ancho medio de 15 cm-‘. ¥y una requeta parte

imaginaria (0.5 cm™) a la frecuencia. Todo esto se hizo
sSlamente . para simular artificialmente las condiciones
experimentales. Los dunicos parametros de la teoria son las
constantes de fuerza y el indice de refracciéen del medio. Los

cuales se han extralido de otras fuentes independientes al espectro
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Raman.

A pesar de la notable
experimento,

espectros.

concordancia entre la teoria v el
existen algunas paquefias diferencias entre los dos
Las intensidades relativas de los picos no

bien reproducidas ya qQque no se incluyeron los cambios
de polarizabilidad debidos a

estan tan
del tensor

los movimientos angulares de los
enlaces (Alben et al., 1975). En el experimento se notan unos
modos activos Raman que se encuentran alrededor de 40 cm—‘, los

cuales no son predichos por la teoria.
(Barrio y Wang, 1989a) por el
experimental reportado,

Esto se ruede explicar
hecho de qQue [_>§ espectro Raman
no es exactamente 1la parte polarizada
(Ecuacion 2.17) que hemos calculado, sino gque es la configuracisen

HH dnicamente, y por lo tanto algunos de los modos transversales
deben estar presentes en los datos experimentales (Colvard et ol ,

198S) . Se pPuede notar tambieén

que la separacion entre
dobletes no es suficientemente

grande en el espectro
Esto se debe a que el valor del indice de refraccison n fue
cuando RL=4579A (Colvard et al.,

los
té¢orico.

tomado

1985), la cual es menor que la
usada en este experimentoc (Bajema y Merlin, 1987) . Por 1lo tanto,

no resultaria sorprendente que con un valor mayor para n (~5.5) se
reprodujese mejor el espectro.

En resumen, hemos discutido una teoria bastante simple

hemos aplicado a superredes de Fibonacci.
virtud,

v la

Esta teoria tiene la
ademas de su simplicidad, de proporcionar una relacidsén

directa entre las propiedades microscodpicas de vibracién,

en todas
las frecuencias,

Yy los efectos coherentes medibles
En esta teoria, se han utilizado las
mapeo (3D-1D) y de renormalizacidn.

en muestras
técnicas de

Ademas se ha introducido el
concepto de sumas parciales para simplificar aun mas

va que se reduce el tiempo de CPU de

macroscopicas.

el calculo,

2000 a 3 minutos (en
Burroughs 7800) para €l sistema que hemos analizado. Debido a la
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eficiencia del calculo, esta teoria es rerfectamente accesible
para aplicarse a otros sistemas finitos, tales como superredes
periddicas reales (Barrio v Wang, 1989b) . El modelo pueade
extenderse, si se necesita, a hamiltonianos mas realistas, para
que pueda describir los fonones con mayor exactitud en todo el
espacio reciproco y en todas las frecuencias.
excitaciones elementales en sslidos
la presente teoria.

Electronaes y otras
puaden modelarse también por
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CAPITULO 1l
CORRELACION ESPACIAL E INESTABILIDADES DE PEIERLS

I1I¥.1. Inestabllidades Electronicas en Sistemas de Baja Dimension

En la mayoria de los sdlidos, las propiedades elécetricas,
tales como la ley de Ohm, el efecto Hall, etc.,
For medio de modelos

particulas

pueden describirse

dunicamente. procesos de
Este hecho simplifica
v an base a estca

independientes, se han
diferencia entre lo= metales,

qQue involucran
independientes.
Problema de muchos cuerpos
particulas

enormemente el
aproximacison de
podido explicar la gran

los semiconductores y los aislantes.
Un ejemplo de las excepciones a esta aproximacidn se tiene

en la
teoria BCS ({Bardeen, Cooper, v

Schrieffer, 1957) pPara la
superconductividad, en donde la corriente se transporta por un
condensado de pares de Cooper. En estos materiales

superconductores la interaccison electrén-electrén (por medio de un
fondn) es tan importante qQue l1a

aproximacian de
independientes ya no es valida.

electrones

Existen otros fendmenos cooperativos en sdélidos
se pueden describir en l1a
independientes .

que tampoco

particulas
onda de densidad de
Peierls fué el primero que
electrdnicas en redes metalicas
Predijo (Peierls, 1955) que an un conductctor
la energia total de los electrones siempre Puede
reducirse abriendo una brecha energética alrededor de
de Fermi. Esta aberctura de la
traslacional adicional del
formacidn de ia CDW .

aproximacidén de
Un ejemplo de ellos es la
carga (CDW) en sdlidos. R. E.
la idea de las inestabilidades
unidimensionales.

unidimensional,

propuso

la energia
brecha requiere una simetria
sistema qQue es precisamente la

La formacién de 1la CDW
distorsidn periddica de la red cristalina, v

distorsiones aumentan la energia de la red.

produce una
an general las
Por lo tanto, la
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transicién de Peierls ocurre s4lo en el caso

en que la energia
electrdnica se reduzca lo suficiente como para compensar el
aumento en la energia debido a la deformacisn de la red, ademas de
tener en cuenta el cambio sistema a

en ia entropia del
temperaturas finitas.

La conjetura tedrica de

la formacién de la
comprobada sino

hasta el descubrimiento de
constituidos por cadenas de atomos

estructura electrénica.

[adnl?] no fud

los solidos
con alta anisotropia en su
materiales la conductividad
medida a lo largo de las cadenas difiere tipicamente de la medida
perpendicularmente por tres ordenes de Los Primeros
ejemplos de estos sSlidos de

En estos

magnitud.

materiales conocidos como

bajia
dimensi®n que han sido ampliamente estudiados desde el punto de
vizta estructural, incluyen al compuesto inorganico KCP (Comes <t
al., 1973) y a una gran familia de compuestos organicos, de los
cuales el TITF-TCNQ (ver o.g.:

: Devreese, et al.,
mas estudiado. En

reriddica de 1la

1975) ha sido el

tales compues tos linealas

densidad de
direccidn de las cadenas,

la modulacion

carga ocurre a lo largo de la

v sBe puede describir como

Sp(R) = Po cos(ZKFx + @), (3.1)

an dondea Py, ¥ ¢ son, respectivamente,

la amplitud y la fase de la
CDhDUW, ¥ X es la posicién a lo largo de la cadena. En general, el
reriodo espacial de lia Ccbhw (x=n/kr) no es necesariamente un
multiplo simple de la constante de la red original, sino que
depende del numero de electrones en la banda semillena, ya que se
trata de un conductor en su estado normal. En otras palabras, la
CDW puede ser inconmensurada con respecto a 1a red cristalina.

Esto lo discutiremos en la seccidn I1I.3..
Lase propiedades estaticas de la CcCDW se han estudiado por
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métodos de difraccisén de rayos-X, de

electrones v de neutrones
(ver e.g.: Devreese, et al., 1975),

Yy recientemente también se ha
investigado a traves del microscopio de tunelaje (Slough,

et al.,
1986) . En estos materiales anisotrdpicos,

el transporte elsdctrico
es generalmente no lineal, resultado que se deriva del

movimiento
de l1a CDW,

cuando el campo eléctrico aplicado excede de un

cierto

valor umbral (Fleming, 1986).
En el caso de cadenas lineales, una demostracison
fenomenolsogica de la inestavilidad de Peierls para bandas

semillenas puede obtenerse a partir del hamiltoniano de enlace

fuerte (1.10). Teniendo en cuenta la existencia de dos tipos de
energia de sitio (c-1 v az) ¥ de dos tipos de integral de traslape

Ua v ﬂz). vya que en este caso el periodoc de la CDW es el doble de

la distancia interatdmica. Las ecuaciones de movimiento

homogéneas para la funcidén de Green (1.12) pueden escribirse como:

(E - &) G = .G + B, G

n—1,0 2 n.o "n—-2,0 (3.2)
(E - an) Gn.o =3, Gnos.o + 7, Gn-—n.o (3.3)
(E - o) Gr.ot.o = 3, Grvz.0 * ﬁn. Gn,o . (3.4)

Substituyendo las ecuaciones (3.2) y (3.4) en la

ecuacisan (3.3),
se encuentra que:

2 2 o
L(E-a ) (E-c) = 1, — 3 G o = 0B,3; G 20 ¥ B3 S a0 (3.5

Si se define la matriz de transferencia T de la siguiente forma:

Gloz.o = L.o ° (3.6)

entonces la ecuacisn (3.5) Puede reescribirse para T como:
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2
C(E-a)(E-a) - 3 - A3V T = 3,8, T° + B4, (3.7)
FPor lo tanto, de la aecuacion (3.7) se tiene que:

1

T = -2-(;‘—{,: {ﬂf + A2 - (E-a) (E-ay) = jxn:q—s:-u-:-a') (E—aa)!’-aﬂ:ﬂ:}.

------ (3.8)

Fara gue la matriz de transferencia tenga parte imaginaria, o
sea, Que la densidad de estados (p = - Im Go-:) sea diferente de
cero, se tiene que:

2 2 E
t A+ B - (E-a)(B-a) 3 — 4 67 A7 < O, (3.9)

es decir,
Gl - 1o,1% <« E® - (o, + o) E + a, oy < (|08, + |7, 1" (2.10)

Por lo tanto,

reescribiendo las
energia E,

desigualdades (3.10) para la
se encuentra que los intervalos

de energia para las
bandas permitidas son:

(A, B ¥y (C , D),

(3.11)

los cuales pueden ilustrarse graficamente de la siguiente manera:

. E Sh— ——— E

en donde
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A = —%— { A ¥y Ikat'az)z + 4 (|p‘|+|p:|)’ }‘
e {a .o [T w e animie 0" |
C = ; { a, + o, + j(a‘—a 7 .+ 4 n, |- " }.
R i R R RN PR N P &
NStese

que la brecha energética A debido a la CDW es:

A =C-B = 1 (a‘—a’): + 4 (|ﬂ‘|—|f9.|)’ .

Para calcular la densidad de estados local se

utilizar las ecuaciones de movimiento inhomogéneas de
de Green (1.11) qQue sON:

(E - az) G—:.o = ﬂz Go.o + ﬂ‘ G_z.'°
(E - o) CGhoo =1 + 8, G+ 5,C .0
(E ~- o) G, o, =, Geo * P Sg.0 -

Substituyendo las ecuaciones (3.14) v (3.16) en

(3.15), EBe encuentra que:

E - o
G = 2

.0 = = M
(E-a ) (E-a ) - B5- AL- £,0,(2T)

Por lo tanto, de la ecuacidén (3.7), se tiene que:
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la ecuacison
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E—uz : E--ol2
= =
©.,0

{12+ -(E-a ) (E-a 17 -4n%0t

(3.18)
lE-ar (E-B) (E-C) (E-D)

en donde loa valores de A,
(3.12). Finalmente,
por (Apéndice B):

B, C€C vy D estan dados por las ecuaciocnes
la densidad de estados local p(E) estd dada

E - o
PE) = - -2~ Im G, (E) = - 2~ 1m 2 - . (3.19)
fcs—-m(s—a)(s-c) (E-D)

Otro ejemplo de las inestabilidades electrdénicas
de baja dimensidn es la onda de densidad de
1962) . En este caso, a

en ssdlidos
espin (Overhauser,
diferencia de las cDw, la modulacidon
en el valor del espin v no existe
variaciones de la densidad de carga. un ejemplo tipico de lom
materiales que presentan las ondas de densidad de espin (SDW) es
el cromo (Fawcett, 1988), v sus estructuras magnéticas Pueden .
estudiarse con detalle por difraccisn de neutrones. En similictud
con las CDW, energética en
el nivel de Fermi y la conmensurabilidad de la onda con respecto a

la red depende tambieén del llenado de los electrones en la
- panda.

espacial se encuentra

en las SDW también se abre una brecha

altima
De esto discutiremos con detalle en la seccion III.3..

ITI.2. Modelo do Hubbard y 1la tecnica de Campo Medio

Como habiamos visto en la seccidén anterior,
de electrones independientes
cooperativos, es decir,

l1a aproximacisn
no describe los fendmenos
el hamiltoniano de enlace fuerte (1.9) va
no es suficiente para simular los procesos que se llevan a cabo en
sistemas donde la correlacion

electrénica es importante.
forma general de introducir

Una

las interacciones electrédnicas en
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sSlidos es el Hamiltoniano de Hubbard (1963) que esta dado por:

ge = o M P v U 3.2
- z Ci.e Sie *.z. z i Ciie Sie T Z Py Doy (3.209
e i ®j i

. .
en donde c - Y c... Son, respectivamente, los operadores de

creacisn y anigquilacidn para un electrdn de espin o en el estado
*
de Wannier del sitio +

« Y N = (=38 ) [~ es el operador de
t,or i, e i,
numero.

NStese que los dos primercs términos son idénticos al
hamiltoniano de enlace fuerte (1.9) de una sola particula b4 el
tercer término repraesenta la interaccidn entre dos
el mismo sitio con espines contrarios.
no especifica el tipo de
electrones,

partxculaq en
El hamiltoniano de Hubbard
interacciones que existen
tales interacciones se caracterizan por
parametro U que se determina fenomenoldgicamente.

entre los
medio de un

En principio, U
es positivo representando una repulsidsn coulombiana intra-atémica.

En el hamiltoniano (3.20)

se han despreciado las
interacciones electronicas

inter-atdmicas, va que éstas son
interaccisn intra-atdmica, segun el
articuloe original de Hubbard (1963).

demcostrs (Cabib y Kaplan, 1973)
incompleto para describir
especialmente cuando se

pequefias comparadas con la

Unos aMos mas tarde, se
que el modelo de Hubbard eas

fendmenos cooperativos en s5lidos;
trata de explicar las pPropiedades
magneéticas del material NMP-TCNGQ, en donde se cncuentra que hay
una diferencia notable entre la prediccion

tedrica v los datos
experimentales.

Una de las formas de completar el hamiltoniano es
introducir un término adicional que toma en

cuenta la repulsion
coulombiana entre electrones de

sitios diferentes. En la

aproximacison de interacciones entre pPrimeros vecinos solamente,

este nuevo hamiltoniano puede escribirse como:

* * *
= -+
%€ o‘_zct_a ci.,a + r’z (ci.,a ci.o:.a + ci.ol.,a ci..o)
Lo io
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en donde n. = n + ni+ es la ocupacidn electrodnica total del
. [P . ;
sitioc . A

la expresisn (3.21)

se le conoce. como el
de Hubbard extendido.

hamiltoniano

Primeramente discutiremos cualitativamente un caso limite del
hamiltoniano (3.21):

Se trata del casc de acoplamiento fuerte,
decir,

jUl>>12 ¥ cuando los términcs con <,
simplemente como perturbaciones.
resultante es

IEd v \'4 | 1 3 consideran

si la interaccion
atractiva - (U<0), la

estado base de sistema es aquella

intra-sitio
configuracion espacial del
en la que los sitios estan
ocupados por pares de electrones con e€spines antiparalelos o estan
vacios. En el caso de bandas semillenas,
varia perisddicamente
electrdnica)

la densidad de

(en unidades de la

formando una CbhW y en materiales reales,
anclada por defectos en la

carga
entre 2 v ¢

carga
la Cbw esta

red. Si ademas se introduce la
posibilidad de movimiento por saltos (c:_’ cul',). los pares de
electrones que son “vosones ** pueden superfluir, formando una
corriente de superconduccion. En general, la temperatura de
transicion Te de la superconductividad es diferente a’ la
temperatcura \U|/k- Quec caracteriza gnicamente la formacisdn de
Ppares. A este

respecto los conductores
difijieren de los metales tridimensionaleas,
de pares v la

quasiunidimensionales

en los que la formacion
condensacidn de bosonas ocurren a la
temperatura para acoplamiento deébil (Bardeen,

1957) . Para el caso en que la

repulsiva (U»>0), el estado base del sistema es
SDW.

misma
Cooper y Schrieffer,
interaccion intra-sitio seaa

simplemente una

Hasta ia fecha, no se conoce la solucidn

exacta del
hamiltoniano de Hubbard extendido (3.21),

Yya que se trata de un
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hamiltoniano de muchos cuerpos que interactuan entre si. En esta
tesis lo resolveremos €n forma autoconsistente usando la técnica
de campo medio.

La tecnica de campo medioco se ha utilizado ampliamente

Problemas de muchos cuerpos y ha dado resultados
e.g.: Ziman, 1979). El espiritu de la

Pproblema de muchas particulas como si fuera
sola particula,

en
excelentes (ver
técnica es tratar el

un problema de una
inmersa en un campo medio producido por las demas
particulas. En principio, la solucidén exacta del pProblema se
obtiene al calcular el campo medioco en forma exacta, 1o cual es

difficil y sdlo se puede calcular usando alguna aproximacisn,

en la
que generalmente se supoﬁe que todas las particulas son idénticas
v ademas son estadisticamente independientes. Esto rermite

escribir la funcién de onda del sistema como un producto de
funciones de onda de cada particula de la siguiente forma:

(3.22)
P

= — Ld Bl o (1) W (2) W (3) oo
® =AY (-1) P{ Wo(1) W, (2) W (3) }
en donde A e&s la constante de normalizacidn de la funcién de onda,

£ es el operador de permutacidn de los indices y para el
fermiones, el factor (-1 F

Consecuentemente, podemos
cuerpos a una de un

caso de

antisimetria.
reducir el hamiltoniano de
solo cuerpo,
esperados del hamiltoniano
siguiente manera:

es necesario por

muchos

en el sentido de que 1los valores

original se pueden obtener de la

<EjoE|®> = <W(1) |, |¥(1)> (3.23)

en donde !;ff es el hamiltoniano efectivo

coordenadas de todas las particulas excepto la
uno.

que contiene las

particula numero
Este hamiltoniano efectivo (*Eff) generalmente es dificil de

cocnocer en forma exacta, va que se tienen qQue conocer
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funciones de onda de casi todas las particulas, que
precisamente la solucidn del problema. Esta dificultad se puede
superar suponiendo que las funciones de onda de todas las
particulas son idéenticas a la del representante [(¥(1)]}, :

son

v por lo

tanto, el hamiltonianc efectivo u;ff es una funcién de W(1i1). De
esta forma, la ecuacisdn de Schréddinger que corresponde a x;ff se
convierte en una ecuacion autoconsistente qQue Puede resolverse
numéricamente con relativa facilidad. un tipico ejemplo de la

téecnica de campo medio seria el conocido método de Hartree-Fock
(Fock, 1930).

I1I.3. Formaclon Dinamica de las Ondas de Densidad de Carga ¥ de
Espin en Sistemas Unidimensionales

Recientemente, se ha puesto suma atencidén (Hirsch, 1984) en
los estudics de las CDW y las SDW, va que estas inestabilidades
son inherentes a los sistemas de baja dimensison v afectan
sustancialmente a las propiedades fisicas del material (Fleming,
1986) . Sin embargo, existen pocos trabajos relacionados con el
anadlisis de los factores importantes en el procesc de la formacidn
de estas ondas. En esta seccién estudiaremos la influencia de las
interacciones magneéeticas en las inestabilidades de Peierls, v su
posible relacidén con la superconductividad de alta Tc.

Fara dicho propoesito, escogemos un sistema muy simple a
tratar Que consiste en una cadena de 100 atomos, saturando sus dos
extremos con cadenas infinitas. En este sistema, el problema del

hamiltoniano de Hubbard extendido (3.21) puede resolverse en el
espacio real usando la aproximacisn de campo medio, la cual reduce
el problema a un sclo electrdn de la siguiente forma:

* * hd A d h g
C . C. [ c. (=2 C. LC. C, >
Ve g L, b L, top L,y tag

I

+
c. c. <c [T (3.24)
L.y teg L, g
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Y
N e ML) Mosa 0 v Pl )
~ * A g
= n, «n, > + N, <N, > + n. - c, c. <c. c. > +
o I.O‘,* "‘“‘P t.a top e \,0:,* Lol.¢ LI 3
* *
+ P S T T T R S T PO nt,*<niot.¢> + na<‘,,‘nt.*>
-+ n. <n. > + N, <. > + N <n, > + N, <N, > -+
e e, Les, e ey LOI.* tes, o ‘e
v h 4
+ N - <, c. <C. c. > +n, - c, c. <c. [~ >
LN Ly tes, g Les, b,y LY Lo, o bty L, Lea. g
e 3.25)
en donde se han despreciado los términos de creacion v
. N . . * h g
aniquilacidn de pares (tipo ci'dpi.‘_"<ciq.uchd>) v los términcs
qQque cambian espin de los electrones (spin Slip, tipo
* *
i'apt“'_’<ci”'_’cba>). Los primeros se desprecian puesto qQue
no estamos interesados en estudiar

superconductividad

convencional, porque en metales normales

Yy los segundos,

no son
importantes. PDe esta forma, €l hamiltoniano de Hubbard aextendido
(3.21) se reduce a un hamiltoniano del tipo enlace fuerte(i1.9)
. of f A of [ r * -
x = e CiL o Sl * z ﬂi..a (ci..a Cirs. oo ¥ ci-os.a ci—.a)' (3.26)
v, o v,
en donde
of f . - o —<r 4 -
Hr = N2 U P+ VP ies” Fiigias® Poias® Pulg,i-4?
cf § o - - ' PR
e =P - VP =P -V Pl —(3.27)
r
siendo la matriz de densidad PT. = <G, _ 5 .- NStese que en
este caso los parametros del hamiltoniano (3.26) no son
constantes, a diferencia de aquellos en un hamiltoniano de enlace
fuert=s normal. La matriz de densidad se relaciona con la funcion
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de Green de la forma (Apéndice B):

P-4

P = 1t I &7 (E) dE (3.28)
O e !w m [N ° -

El calculo numérico autoconsistente se realiza de
siguiente: se propone una matri= de
condicisan inicial,

l1a manera
densidad de Ppartida
que en nuestro caso
distribucisn electrdédnica uniforme,

como
corresponde a una
v Be@e calcula el hamiltoniano’
Las ecuaciones de
para la funcidén de Green correspondientes a este
resuelven usando el método de
(Matsuda, 1962).

efectivo de enlace fuerte (3.27). movimiento
hamiltonianoc se
las matrices de transferencia
Integrando la funcién de Green con respecto a la
energia (3.28) se obtiene una nueva matriz de densidad.'
el limite superior de la integral (la energia
del llenado electrdnico.

en donde
de Fermi) depende
Esta nueva matriz de densidad se utiliza
como la de partida, v este procedimiento se repite

en forma
iterativa hasta que se obtenga convergencia. Es

decir, hasta
iteraciones
tolerado. La

puedea acelerar mediante
teécnicas de méetodos numericos (Pettifor y Weaire, 1984) .

cuando la diferencia entre

las matrices de dos
sucesivas sea menor

que un numero pequeBo
convergencia del calculo se diferentes

Los resultados de este calculo numérico confirman

qQue
las inestabilidades de Peierls son inherentes a los sistemas
electrdnicos unidimensionales. Esto se debe a que los sistemas
con diferentes dimensionalidades efectivas responden en una forma
esencialmente distinta a las fluctuaciones espontaneas del
sistema.

Fara visualjzar esta diferencia, imaginemos un sistema
de M Atomos con interacciones de corto alcance, y que el sistema

se guiebra 2n dos partes, cada una de las cuales posee

parametros
de orden diferentes. El cambio en la energia libre SF debido

a
esta inestabilidad esta dado por:
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SF = ¢ - T 1In(M),

en donde ¢ es la energia

libre superficial debido a la frontera
in(M) es el cambioc en 1la

entropia,
PoOr cualquicera de los M aAatomos.

o es finita siempre.

y
Ya qQque la frontera podria pasar
Si el sistema es
Por lo tanto, SF es
sistemas suficientemente grandes.

es valido para sistemas de

unidimensional,
menor qQue cero para
Sin embargo,
dimensionalidad d4) mayor qQue uno,
Puesto que en estos casos la energia superficial o es proporcional
a M‘d/d Y crece mas rapido que 1n(M) cuando Ma+m.

la existencia de una inestabilidad depende de
efectiva del sistema.

este argumento no

Por lo tanto,

la dimensionalidad
La discusidén se modifica si existen
interacciones de largo alcance © hay un cambio del signo en al
termino superficial.

Por otro lado, en este estudio numérico de

cbservado la formacidn de solitones en sistemas
ia banda casi

las CcDhw hemos
electrdnicos con
solitones se definen

quasiparticulas que viajan sin sufrir modificaciones en su
de onda.

semillena. Los como

funcién
de bandas
el numero

En la misma figura
se puede apreciar la existencia de un estado en el interior

“banda prohibida*. La presencia de éste, en
densidad de estados,

En la figura III-l1a se muestra la estructura
Fara una CbW, cuando el llenado electrdnico (es decir,
de electrones por atomo) es de 53 por ciento.

de ia

el espectro de la
es una de las

caracteristicas de los
solitones topoldgicos (3Su y Schrieffer, 1981). Para apreciar
me jor estos solitones, se muestra en la figura ITl1-1b, la
configuracién espacial,

es decir, la densidad electrdnica

del estado mostrado en la Fig.
por cada 23 sitios,
en dos atomos vecinos con

local en
III—-1a. Noétese
de una singularidad que consiste

densidad electrdnica
Estas singularidades se identifican

funcisen de sitios,
la presencia,

cercana a dos .
como solitones topoldégicos,

Que se propagan sin modificar su forma (Su, Schrieffer v Heaeger
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1979) , y ademas tienen cargas eléctricas

fraccionarias (Su v
Schrieffer, 1981) .

La pericdicidad de las CDW cambia con el numero de electrones
por atomo (llenado electrédnico).

bandas con respecto al llenado,
Machida y Nakano (1986).

La variacidén de la estructura de

fué estudiado cuidadosamente por

Este estudio se realizd en el espacio k,
usando €l hamiltoniano de Frohlich

v la aproximacison de campo
medio. Los resultados de Machida v Nakano se muestran en la
figura 11I-2. Notese que nuestros regultados (Fig. I1III-1a)
confirman 1los raesultados de dichos autores. Por otro lado, la
fractalidad de la Fig. 11I-2 se observa claramente, t.e., una rama
.de la figura es idéntica a la figura completa.

En el caso de tener banda semillena, es decir, cuando el
llenado electrdnico es del 50 por ciento,

la periodicidad es dos
veces la de la red y aparece una brecha energética A a la mitad de
la banda (Fig. 1II11-2), cuyo valor es (3.13):

A_ = l S L S LV R B T4 E (3.29)

2.

en donde Aa puede ser A o A que son iguales,
+

puesto que en
ausencia de campos magnéticos externos los

electrones con espin
hacia arriba y los con espin hacia abajo son indistinguibles.
De la ecuacidn (3.29) se nota que existen cuatro egtados
posibles con brecha energética en el caso de banda semillena. Dos
de ellos se deben a

fluctuaciones en
la matriz de densidad P,

diagonales.

los elementos diagonales de

se deben a los elementos no
Los primeros producen una CDW, en el caso de que

densidades parciales locales para cada espin oscilen
una SDW, cuando las densidades oscilen fuera

¥y otros dos

las
en fase, (=]
de fase para cada
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espin. Los otros dos estados aparecen cuando las correlaciones

(elementos no diagonales de P) oscilan en fase o fuera de fase.
Estos ultimos estados, “Ondas de Correlacion™ (Cw),
s5lo 2Ee alcanzan en el proceso autoconsistente si se fuerza a
no haya variacidon en las densidades,
una brecha menor (Fig.III1-3).

que llamaremos

que
vya Qque estos estados tienen

En la figura Ill-3a se trazan

las
densidades de estados locales con espin

hacia arriba (de forma
similar se encuentra para las con espin hacia abajo)

para el caso
de sSDW,

Y Ee compara con el caso de CW (Fig. III-3b).

Notese que
la brecha para el casco de CW es simétrica,

similar a la brecha de

la superconductividad. En cambio, la brecha de CDW o SbWw en la
densidad local es asimétrica (Fig. I1I-3a), como Se muestra a
continuacion.

Para el caso de CDW o SDW, se puede suponer que P;’ > P;a v
<o
Ptj = constante, entonces L= >> e Y Bh’ = ﬁma . Por lo
tante, de las ecuaciones (3.12) se tienen que::

~ 1 - o~
B, & 5 (o % % ~ |a"’ az.al) = Y
(3.30),
~ 1
C, = = (e ¥ “20 * |°':.a - az.al) =F o, -
Consecuentemente, la densidad de estados local (3.19) resultante
estaA dada por:
‘ E - o
P _(E) = - -2 _1m - 2.2 - . (3.31)

B - mE - a, HE-D»

De tal manera qQque la densidad de estados

local sSlo tiene tres
singularidades en lugar de cuatro.

Sin embargo, la densidad de
estados total (la suma de las densidades locales de todos los

sitios) sigue teniendo cuatro singularidades, puesto que
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sitios vecinos poseen espectros para la densidad

de esctados que
son imagenes especulares con respecto al nivel de Fermi.

Las CcW son sumamente inestables,

basta una
rertubacién que modifique el equilibrio de

Paquefia

espines inicial para
que el sistema prefiera los estados de CDW o de SDW. Esta falta
de estabilidad del estado de CW se debe al hecho de que en la
aproximacidn de campo medio se han despreciado

los términos que
cambian el espin de los electrones,

cuando éstos saltan de un
sitico al otro (3.24-25). Este tipo de términos se desprecia, en
general, puestco qQue las reglas de Hund nos dicen que dadas muchas
opciones para acomodar los electrones an una read metalica, el
estadoc de menor energia se

logra cuando se

(Hubbard, 1963) . FPor lo tanto,

maximiza el espin
pPara estavilizar los estados de CW

se tiene que completar el hamiltoniano de Hubbard extendido.

En
el caso de haber un arreglo antiferromagnético en la red, se hacen
importantes términos como

N Y (3.3

J ci.,a Ciumer ci.o-i,—c Civro -32)

Al realizar la aproximacidsén del campo medio, de estos
terminos Be obtienen pares de Cooper, términos de spin Fflip vy un
nuevo tipo de términos de la forma:
* h 4 -
J <ci.o‘_-a ci..—a> ci_,a ctot.a - (3.33)

Los téerminos del tipo (3.33) son faciles de incorporar al
formalismo del hamiltoniano efectivo de enlace fuerta (3.26-27) de
la siguiente manera:
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of § - —r < - g -—
Mo =+ 2 u Pi..i * V(Pi.o:.i.oi* L, it Pi-—n.i.—n"' Pi,—-s.i.—:)
ol f o - o -
Bio = F - VP a0 73 P =8 -V P, - IF y-m(3.30)

La Justificacisén de

introducir términos
hamiltoniano se basa

como (3.32) al

en una posible separacidn del gas
electrdnico: un gsas de conduccisn en dimensidn restringida,
responsable del comportamiento metalico del material, v un
conjunto de electrones

situados en una serie de estados
localizados que estan estrechamente relacionados con la estructura

cristalina tridimensional. Estos daltimos electrones

podrian
producir un arreglo antiferromagnético en la cadena.
En suma, al poner J = o

se supone un
asociado a la red.

Al hacer esto y formar el
la energia ganada al abrirse 1a

que el estado de CW se astabiliza. Mientras que an

O basta poner un millonésimo de espin de
un sitio para destruir el estado;

antiferromagnétismo
campo medio, se
brecha de (47 ] es

encuentra que
mucho mayor y
el caso de J =

sobra en
ahora con J = 2V, éste

no se
pierde ni con desviaciones de medio espin. La aparicidn de CW an
vez de CDW o SDW depende del valor relativo de U, V y J, de la
misma manera que el limite entre CDHW y SDW es aproximadamente U =
2V (Hirsch, 1984).

En la figura 1IIl-4a se muestra con linea continua la energia
electrdnica total del sistema como funcién del numero de
iteraciones N cuando J = 0, en donde la energia electrédnica total
se define como (Apéndice B):

E = ¢« 9 > = Tr (P 92). (3.35%)

Observando la figura IiIIl-4a se nota la aparicidn del estado de cW
alrededor de N=20,

el cual finalmente es vencido por el estado mas
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estable que es la CDW cuando J = 0.

= Este hecho es mas evidente si
uno traza

(lineas punteadas en la Fig. III-4a) la cantidad

S(N) = max { l PY (N) - PT (N-1) ‘ } (3.36)

siendo Pfj(N) un elemento de la matriz de densidad obtenida en la
iteracidén N.

En la figura 1I1I-4b mse grafica la energia electrdnica

total
del sistema para diferentes valores de J. Los escalones
(alrededor de N = 20) en las curvas corresponden a la transicison

al estado CW y se nota claramente un

incremento de magnitud en
estos escalones,

conforme J3 estabiliza al estado.

Recientemente, se han

analizado (Parmenter, 1987) lasg
propiedades del término (3.32) en relacisn con la
superconductividad. Si se hace 1la transformada de Fourier del

termino (3.32), se obtiene

* * ’
Z Z Jk.q k-0 kiq,o Ckeq—o Cro ? (3.37)

1o cual se puede representar diagramaticamente como

keq,o k,-c
q
\¢.~~
b 3 .{ k;"g.-—a

que se parece al apareamiento de BCS.
del mismo en que no s<lo los
impcortantes,

Sin ambargo, se diferencia
eletrones al nivel de Fermi

lo cual es sugestivo en relacisn a la baja
de estados al nivel de Fermi,

son
densidad
encontrada en un <calculoc numérico de
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la estructura de bandas

en el material Y Ba,Cu O, . (Mattheis,
19875 .

En resumen,

a partir del hamiltoniano de Hubbard extendido
dentro de 1la

aproxXximaciosn de campo medio, hemos
electrdnico que se denomina

y

encontrado un
nuevco estado

“Ondas de Correlacion*™
(CW) . Hemos visto Qque un orden antiferromagnético en la red puede
dar origen a un estadoc de CW estable. Este estado pPresenta una
brecha parecida a la super¢onductora Y los electrones sSe aparean a
través de su interaccién de intercambio en el espacio real, en
donde la distancia de correlacidn es del orden del parametro de la

red. Por ultimo, la densidad de estados al nivel de Fermi

juega un papel crucial en el apareamiento (Barrio,
1988) .

no
Wang y TagiueRa,

Como extensisn del modelo Presentado, as necasario
desarrclilar una teoria sin la aproximacién de campo medio, va que
&sta no describe con exactitud las electrénicas .
modelo a sistemas mnas
interaccionan entre
los cuales pueden ser
nuevos materiales ceramicos superconductores.

correlaciones
se puede extender el
tales como

sistemas bidimensionales,

Por otro lado,

complicados, cadenas qQue

s1 o
aplicados a los

7
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CONCLUSIONES
En el presente trabajo hemos efectuado un estudio cuidadoso
acerca de los efectos de la quasiperiodicidad v la correlacisn
electrdnica, sobre el comportamiento de las excitaciones

elementales en s&lidos de dimensionalidad restringida.

Se pueden
resaltar los siguientes puntos: )

1) Desarrollo de un nuevo método de renormalizacidén en el

espacio
real aplicable a cadenas de Fibonacci.

2) Obtencison de espectros autosimilares e
densidad de estados electrdnicos,
sobre el comportamiento de los

hiperfinos de la
a traveées de un estudio original

electrones en cadenas finitas
quasiperictdicas gque contienen 10%° Atomos,

usando el mencionado
méetodo de renormalizacidén.

3) Demostracisn de la existencia de un

estado no localizado en
cadenas de Fibonacci,

basada en el criterio de Lyapunov.
4) Desarrollo de una teoria microscdpica para obtener espectro
Raman polarizado en superredes de Fibtonacci.

5) Acuerdo notable en la comparacion

entre los resultados
obtenidos cuando sa aplica dicha

teoria a superredes
duasiperiédicas de GaAs-AlAs y los datos experimentales.

6) Confirmacién de la aparicisn de solitones en un gas de

electrones correlacionados con la banda casi semillena.
7) Praediccion tedrica de la existencia de

un nuevo estado
electrdnico en solidos de baja dimensison

que hemos denominado

“Onda de Correlacidn®™ (CW).

8) comprobacidn de la vital importancia del orden
antiferromagnético en la red, en la formacisn dinamica del estado
de CW.

Es posible concluir que la presencia de la quasiperiodicidad
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en un sdlido modifica completamente la conducta de

todas las
excitaciones elementales en el mismo, va que la estructura de
tandas de estas excitaciones es sumamente exdtica.

Uno de los
resultados mas importantes del estudio de los

electrones en las
cadenas de Fibonacci es la no localizacidén del estado E=0. Esto
se debe a que el sistema no presenta un desorden local ni al azar,
sino un desorden bien estructurado que refleia las
pericddicas de la estructura de mayor dimensisn,

cual se deriva la secuencia de Fibonacci.

propiedades
a partir de la

Aunadas a la importancia que tienen los quasicristales en los
estudios fundamentales de los soslidos,
aplicaciones tecnologicas.
MOS

se encuentran sus posibles

Por ejemplo, las uniones del tipo
que estan formados por un metal, un $xido y un quasicristal,

podrian usarse en la construccidn de interruptores sumamente
sensibles.

Los sdlidos que presentan ondas de densidad

de carga (Cbw)
inconmensuradas constituirfian un sistema ideal para esgtudiar la
quasiperiodicidad, vya que es posible controlar el periodo de estas
ondas por medio del llenado electrdnico. Los espectros de la
densidad de estados en sistemas quasiperiddicos son extremadamente
similares a los que

se encuentran en s5lidos con CDW
inconmensuradas, debido a la superposicion de dos reriodos
inconmensurados en ambos casos. En el caso de las cadenas de
Fibonacci, estos periodos correaesponden a los de una red
bidimensional,

mientras que en el caso de CDW, éstos corresponden

al pericdo de la onda de carga y al de la red original del sslido.

Por otro lado, la

correlacion electrsnica
dimensiconalidad efectiva,

v la baja
constituyen los factores primordiales en

el surgimientc de las inestabilidades electrdnicas en sSlidos.

Hemos visto gue con el hamiltoniano de Hubbard extendido, se
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rueden describir casi todos los fendmenos colectivos

electrédnicos
en sdlidos,

a pesar de que es la forma mas inmediata de
cuenta la correlacisn electrdénica.

presentan fendmenos colectivos,
mismo cambian drasticamente.

tener en
Cuando en un s&lido se

las propiedades de transporte del
Por ejemplo, la condensacisén de

mientras qQue las ondas de
de carga muestran una conductividad no lineal.

pares de Cooper superconduce, densidad

Como mencionamos en la seccion IITI. 3., la dimensionalidad es

de crucial importancia con respecto a la forma en que un sistema
responde a fluctuacicnes estadisticas espontaneas. La existencia

de inestabilidades electrdnicas esta intimamente relacionada con
la dimensionalidad efectiva del sistema.

Con respecto a los meéetodos que hemos empleado en los calculos
podemos concluir que los

modelos fenomenoldgicos, tal
hamiltoniano de enlace

fuerte, son simples en el
matematico y son bastante efectivos en la

propiedadoes fisicas del sistema.
podemoss citar el calculo de
superredes de Fibonacci.

como el
tratamiento
descripcisn de las
Como ejemplo de este hecho
las excitaciones vibracionales

Los remsultados del esp&ctro
comparan con los obtenidos en forma experimental vy,
complejidad del efecto Raman,

en
Raman se
a pesar de la

se encuentra: un notable acuerdo
entre la teoria y el experimento.
Los nuevos méetodos de renormalizacidn que hemos desarrollada

simplifican enormemente el tratamiento matematico,

sin introducir
aproximaciones adicionales,

v constituyen un punto clave

en los
calculos que hemos realizado. La nueva tecria de ia

respuesta
Raman en superredes de Fibonacci, basada en (=33 A=% 3 méetodos de
rencormalizacion, tiene la virtud, ademas de ser simple v
eficiente, de proporcionar una relacisn directa entre las

rropiedades microscdpicas de .vibracidn y los efectos coherentes
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medibles en muestras macroscdpicas.

En relacidén al nuevo estado electrdnico de Cw,
que posed¢ una brecha energética al nivel

tener oscilaciones=s ni de la carga ni del
Ademas,

podemos kdecir
de Fermi, a pesar de no
espin en el espacio real.
estados de CDW (SDW) con

Fpor lo cual, nunca se dan simultaneamente. La
apariciéen del estado de CW se debe a la baja

existe una competencia entre los
los estados de CW,

dimensionalidad del
sistema v al orden antiferromagnéetico en ia red. El
descubrimiento de Ccw nos muestctra que las Propiliedades de un
hamiltoniano, tan simple como el de Hubbard, no estan

completamente exploradas.

Por dltimo, durante lo= esctudios realizados

en sistemas
finitos pero de tamafo macroscdpicos,

hemos observado que existe
una diferencia sustancial entre una cadena infinita y una cadena

con un numero de atomos que tiende al infinjito, ya que mientras en
<]l primer caso se desprecia los efectos de la superficie, en el

segundo, los estados superficiales son siempre accesibles al
sistema.

Como posible extensisn del
interesante estudiar el magnetismo y
quasicristales.

presente trabajo, resultaria

otras excitaciones en
importante realizar
diferentes

los
Asimismo, es un estudio
dimensionalidades,
Por otro lado, con el fin de
acercarse mas a la situacisn real de los electrones en sslidos,

comparativo en sistemas de

incluyendo las fraccionarias.

eas
necesarioc incluir las diferentes configuraciones electrdnicas en
el estudio de las correlaciones entre ellos, v desarrollar una

teoria sin la aproximacién de campo medio.
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APENDICES

A. Excitaciones elementales en solidos

Existen basicamente dos caminos diferentes para
investigaciones tedricas en Estado Solido:
modelos fenomenoldgicos macroscdpicos.

contienen tipicamente 102’ eleclrones y

realizar
teorias microscédpicas y
Sabemos qQue los sdlidos

nucleos por cm® v
movimientos estan correlacionados debido a las
existen entre ellos.

sus
interacciones que

Es decir, si uno desea hacer una teoria
microscspica que describa algun fendmeno en los

que resolver del orden de
simultaneamente.

s&lidos, tendria
10** ecuaciones de Schradinger

Esto parece ser imposible dentro de nuestra
potencia de calculo actual.

Una manera de superar esta dificultad es la
la teoria cuantica de campos.
estado del sistema, a

introduccisn de
En esta teoria, se describe el
partir de su estado bpase, simplemente

las excitaciones elementales,
cuantos del movimiento colectivo de las
2n el ssSlido,

contando el numero de que son

particulas microscdopicas
bpajo determinadas interacciones.

L.as excitaciones
elementales pueden representarse por

quasipartlcdlas qQque
energia y quasi-momento bien definidos.

la simetria traslacional

tienen
En un cristal perfeaecto,
asegura que cualquier excitacisn
elemental se puede especificar por un vector de onda k lo cual

encuentra dentro de la primera zona de Brillouin:
de banda < rama

se
Y un indicador
los operadores de

excitacion, respectivamente, el
Hamiltonianco correspondiente tiene la siguiente forma

r
i- Si aj(k) v a“k) son
creacisén y aniquilacion de la

] ve = zkz.u:) a’ (k) a, (k)
it ’

en donde Eﬁk) es la energia de la excitacion (j. k)
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eleccidn arbitraria del origen. Los operadores a? vV a satisfacen
determinadas relaciones de conmutacisn. Como un ejemplo tipico,
se estudiaran primeramente los estados excitados vibracioconales

en
cristales unidimensionales. :

Considérese una cadena lineal de N atomos neutros que

tienen
la misma masa m y la misma distancia de

separaciéon a entre
aAtomos vecinos en sus posiciones de equilibrio.

solamente las vibraciones longitudinales,

los
Se analizan agui

puesto que el estudio.
sobre los movimientos transversales es completamente similar.

Sea
N el desplazamiento del L-ésimo Atomo con respecto a su posicidn
de equilibrio, como se indica en la parte superior de lia figura
A-1. como Primera aproximacion, se consideran solamente

interaciones a primeros vecinos.
entre dos Atomos vecinos
entonces ,

Sea U(a) la energia potencial
en sus rosiciones de equilibrio,
despues de un desplazamiento relativo entre
D la energia potencial sara UV(a+d) .
expansidén de Taylor de U(a+rd)
equilibrioco se obtiene

ellos [ =
s1 se hace una
alrededor de la posicisn de

U(a+8) = U(a) + [——d—-—duf(") ] 5 + ; [dzU;’” 52

R=cx dax X=a

Notese que el primer término del miembro derecho de la ecuacion
(A.1) es constante que& puede ignorarse redefiniendo el cero de la
enegia potencial y el segundo es cero ya qQque la energia potencial
toma su valor minimo en la posicison de equilibrio. Cuando &

pequefo, los términos a partir del cuarto son insignificantes. Asi
la aproximacisn armdnica:

- 2
-~ _ 3 A U(x) 2 1 2 :
U(ax+d) = -5 —T xfa = = r &, (A .

N
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2
en donde F = —S—E%EL— es la constante elastica. Dentro de
dz>: R=cx
esta aproximacion, el hamiltoniano del sistema esta dado por

> 1 2 rd 2
x = ma ZPL r Tz Z(qlot— QI (A.3)

en donde Py = m

dl son los momentos - conjugados de

los
desplazamientos Q- La ecuaci®n de movimiento del

L—ésimo Atomo
Pruede escribirse como

moay= S da—ay) - F a9 ) (A4

Para resclver la ecuacién (A.4),

ciclica a la frontera Q.=
forma

se introduce 1la condicion
QA.n Y Se proponen l1as soluciones de la

Q, = N Z(Ak etttk (A.5)
en donde solo N vectores de onda (k) son no equivalentes; en l1a
primera zona de Brillouin (-~rr/ack=n/a) a@llos son k = —%2%~. siendo
n un numerc enterc y su

valor esta limitado

en el intervalo
se tienen que las

—N/2<nsSN/z2. Ademas funciones etttk

son
ortogonales para diferentes valores de k y L, esto es:

1 ick-k“s>lta _ o 1 tel=-l >ka _

8 zLe =5, v —N—Zke = S,.- (A.6)

Sabemos que tanto ql como Ak varian con el tiempo, Yy se puedes
=fectuar un analisis de Fourier de la dependencia temporal v
tratar en forma separada cada una de
5k(t)~ck(w)e"uM. Ademas teniendo en cuenta las
y (A.6), de la (A.4) se obtene
lw(k)) esta dada por

las componentes
ecuaciones (A.5)

que 1la relacisn de dispersisn
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m w® = 2 F 11 - cos(ka)l. (A.7)

Analogamente se puede tratar el caso de cadenas que contienen

celdas unitarijias de dos atomos de masas diferentes m Yy M. la
relacisén de dispersisn para este caso es

m M w = F {(m + M) = oy My 2 m M cos(ka))‘/’}. (A.8)

en donde a es l1a periocdicidad de la cadena diatomica,
se& indica en la parte superior de la figura A-1. Las

como

relaciones

. (A.7) ¥v (A.8) se muestran graficamente en la parte inferior de las
figuras A-1 y A-2, respectivamente. En la figura A-2, se nota la
existencia de una brecha entre dos bandas permitidas en el eje de
frecuencias; la rama de baja frecuencia (05w5l21/rn‘/’) sa llama
rama acustica y la otra ((2f/m}* P=w=t27/1%*) se

denomina rama
de oscilaciones opticas, en donde p = mM/(m+M) es la masa reducida
de los dos tipos de atomos.

De los desplazamientos de Atomos individuales aQ, conviene

pasar a las nuevas coordenadadas generalizadas Ak que caracterizan

los movimientos colectivos de los aAtomos correspondientes a

determinados valores de k. Las nuevas variables

satisfacen la
condicisn Ak = A:k puesto que q, debe ser real siempre. Usando la

transformacisn (A.5S), las ortogonalidades (A.6) ¥y la relacisn de
dispersisén (A.7), €l hamiltoniano del sistema en las

coordenadas
generalizadas puede expresarse como
1 mw>
%= = 2P Poe * TH— 2 A AL (A.2)
en donde P = N2 b > H_eu'ﬂ =m Aqlson los momentos conjugados
correspondientes a las coordenadas generalizadas A La

X
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constante de elasticidad.
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cuantizacisen de los hamiltonianos (A.3) v (A.9) se hace
reemplazando las coordenadas v sus momentos por los
correspondientes operadores que satisfagan las relaciones de
conmutacion

~ ~ . ~ o~

t9,.p, ) =1 AS5 . , A P ) =41hrs5  _, (A.10)

-~ o~ AN A
en donde los parentesis ()] se definen como [B,C) = BC-CB. De los

*
operadores ﬁk v Kk puede pasarse a lo= operadores de creacison (by)

vy aniquilacion (b)) de fonones (excitacién elemental de las
vibraciocnes) por medio de las relaciones

~ " 1.2 * ~ mriw 1.2 A\

A = (—E—_—) (by+ b_) , P.= (__E——a (b, - b_). (A.11)
A este ultimo paso se le conoce como la segunda cuantization. Los

*
nuevos operadores bk v b deben satisfacer las

X relaciones de
conmutacisn
T 5 'y = (b, ,b. .} = :
to, .b . = S8, ... b _.b_ .1 = Ib, _,b, = 0, (A.12)
para que se cumplan las relaciones (A.10) . Los operadores que
obedecen (A.12) se llaman .operadores de Bose v las
correspondientes quasiparticulas se denominan bosones.
Sustituyendo (A.11) en (A.9) 4 tomando en cuenta las
-relaciones de conmutacidn (A.12), el Hamiltoniano del sistema
puede expresarse como
” * v _ * 1
H = 2—_2kw(k> (b, b+ b, b ) = Zkﬁ-w(k) (b, b+ —2—) (A.13)
en donde b; bk|nk> = "k'“k>‘ lnk> es la funcisén propia del
hamiltoniano en la representacidn de numero de ocupacion v los
valores n, = o, 1, 2, - caracterizan los estados del sistema
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mediante la ocupacion en el

estado correspondiente al
vector de onda.

k-&simo

Hasta aquli hemos discutido las
solidos relacionadas con
neutros .

excitaciones elementales en
los movimientos colectivos de
Los cuantos de estas excitaciones,
SsSe conocen como fonones.

Atomos
como ya hemos dicho,
Existen otros tipos de

excitaciones
elementales en s&lidos (Haken 1976),

por ejemplo, los plasmones
son cuantos de las oscilaciones en la densidad de carga
electrdnica dentro del sslido mientras que los magnones son
cuantos de las ondas de espin. Las quasiparticulas de la

cuantizacion del movimiento conjunto entre electrones v

deformaciones de iones de los alrededores se denominan
FPor otra parte, los exct tones

las
polarones
son cuantos qQue describen los

movimientos correlacionados entre electronas v hoyos;

estos
ultimos, a su vez,

son excitaciones elementales derivadas de la

ausencia de los eclectrones en una banda ocupada. QOtro ejemplo de

guasiparticula que
luz vy las ondas de
oscilacien acoplada de dos osciladores
A esta Quasiparticula se le llama polarizén

las excitaciones elementales en sélidos es la
caracteriza la interaccién entre la
polarizacion como una
armonicos.

Los procedimientos de cuantizacion para muchas excitaciones

elementales en sdlidos son similares (ver, por ejemnplo, Davidov

1981 o Pine 1963) y se pueden

resumir en dos pasos siguientes.
Primero, partiendo de un hamiltoniano clasico (si existe) del
sistema, se cuantizan las variables clasicas a sus
correspondientes operadores con las reglas de conmutacidn

determinadas por los paréntesis de Poisson.

El paso siguiente es
la segunda cuantizacidn,

en el cual se diagonaliza el hamiltoniano
cuantico del sistema en la representacison de ocupacison mediante

los operadores de creacidon v aniguilacion de los cuantos del

movimiento colectivo. De esta manera se logra describir el estado
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del sistema por medio de simplemente contar
excitaciones elementales que son quasi-particulas
colectivo microscsdpico. )

82
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B. Funciones de Green

El método de las funciones de Green es poderoso para

conocer
la evolucion temporal de un

sistema, puesto que todas las
cantitades fisicas medibles se pueden escribir en términos de la
funcién de Green. por medio

cuandc las soluciones |*x.t> de

Esta cantidad puede ser introducida
del propagador. Particularmente,
la ecuacisn de Schrodinger del

sistema forman un conjunto
completo,

cualquier estado ¥ del sistema puede escribirse como una
combinacién lineal de estas soluciones de la siguiente manera:

W(x' ,t') = fdx «x',t'|x,t> <x,t|¥ = I dx K(x®',t';32,t) ¥(x,t),
------ (B.1)
en donde W(x,t) = <xm,t ¥ es ia funcisen de onda, v

K(x',t';x.t)s<x',t'|x,t> es el pPropagador, que nos proporciona

informacion sobre la dinamica de los estados del sistema, y por 1lo
tanto, puede relacionarse con la funcion de Green. Para tener en
cuenta la direccion temporal definimos

G(x,x',t,t’) = T K(x',t';x,t), (B.2)
en donde T es el operador gque ordena el tiempo.

La funcioén de
GSreen puede visualizarse

fisicamente como una funcisén

que
correlaciona la accioen externa A(x,t) a un sistema con la
respuesta del mismo Bi(x*',t"') en cualquijer otro punto del

espacio-tiempo. En este caso, la

funcioen de Green causal se
define por:

Gc = <<A(t);B(t')>>c = (zrt/ih) <T A(EIB(t')> (B.3)

donde A 4 B son

operadores de Heisenberg v el

promedio
-) es un promedio estadistico sobre

s =27 r (2~ FE/RT un ensamble
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gran cancnice, en donde z = Tr (e X¥/kT,

Frecuentemente uno esta
interesado en la respuesta de un sistema ante una perturbacion,
For 1o tanto,

es conveniente usar el esquema de interaccion.

En
este esquema, tanto las funciones de onda como los operadores
evolucionan en el tiempo. l.as funciones de Green retardada v
avanzada pueden definirse, en forma general, de la siguiente
manera:

G. = <(A(t);8(t‘)>>- = (2r/d) O(t-t') <TLA(L),B(TL')1xn> (B.4a)
GL = <<A(T);B(L’)>> | = (-2n/dh) 8(t'-t) <1A(L).B(t')Iv> (B.4b)
en donde LA, ,Bln=AB-9BA, siendo w = +1

o -1 para bosones (=]

fermiones, v & es la funcisén de escaldn unitaria.

respectivamente,

En €quilibrio termodinamico,

las funciocnes de Green
de ©t y t°'

s5lo a traves de la diferencia t-t°' .
perdida de generalidad,

expresiones (B.3-4).
(B.3-4)

dependen
En este caso, sin
se puede suponer que t'= O en las
Si derivamos ambos lados de las expresiones
con respecto a tiempo t, se encuentran las ecuaciones de
movimiento para las funciones de Green:

(P /9t)c<«A(L) ;B(O)>> =

2ﬂ5(t)<lA(t).B(0)’n> + «<TA(L), (L)) ;B(O)>>

Puesto que (d/4c)e(t) = S(tv),

Y (I /OCIA(T) = TA(T) ,92(T) ).
general, la ecuacion

(B.S) no se puede resolver en
puesto gque €l dultimo término es una

En

forma exacta,
funcisén de Green de

orden
superior. Sin embargo, €l problema se simplifica cuando se trata
de namiltonianos del tipo de enlace fuerte
hd *
(e) = 3 £G) @ (LT) ali, ) + J W, D a (i,T) al.t), (B.6)
v i
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(siendo a.' v a,

respectivamente, operadores de creacison v
aniquilacion de una excitacison elemental en ssdlidos) .
Consideremeos funciones de Green de la forma

G(i,j,t) = <<a(i.,t);a'(j.0)>>, (B.7)

en este caso, la ecuacidn de movimiento (B.5) se reduce a

M ZEG Gty = 2rs(t)dlat,t),a (1,0)) > + £(i) G(i.it) =+

+ Ztu(i,t) G(L,5, ).

(B.8)
puesto que
& gt—__d(i.t) = fa(i,t) ,(t)) = £(i) al(i,t) =+ zw(a,n a(i,t).
v
------ (B.9®)

En la ecuacion (B.8) el conmutador es (a(t,t),a’(j.O))ncéi

j .
Tomando la transformada de Fourier .
1 P /P
Gli,it) = —— [ e G(i,i,E) dAE (B.10)
-0

Y teniendo en cuenta que

o
_ 1 —WE /M -
S(t) = —5im - __]_'we dE, (B.11)
se tiene gue la ecuacidn (B.8) puede reescribirse como:
E G(iL,i,E) = &, + e(i) G(i,i.E) =+ leu.n G(1,5.E). S (B.12)

La ecuacion (B.12) se escribe simbdlicamente, en forma matricial,

85



Mayo 1989 ’ ' TESIS Chumin Wang

como :

(EXI - 9¢) G = I. (B.13)

Es decir, como una ecuacidn de Schrdédinger inhomogenea.

Aquli I es
la matri=z identica. La ecuacisn (B.13)

Se conoce como la ecuacion
de movimiento de Dyson para la funcisn de

Green en sistemnas
estacionarics.

Supongamos que los vectores |n> forman un
de eigen-funciones de ¢ y que E = X »
(B.13) estAa dada por:

conjunto completoe
e, entonces la ecuacidn

_ 1 _ In><n] )
G = 3T Z jn><n| = Z o E, (B.14)

en donde 9% |n> = E_ |n> ¥y 2 |n><n| = 1 . NStese que G es
Ll
diagonal en la representacisn en que % es diagonal. Considerando
la relacisn
1 = P e -\ n S(Z-E) (B.15)
= - En + L = _'g:— - .

(siendo =40 y P la parte principal de la integral), se tiene

la densidad de estados o(Z) esta relacionada
Green de la siguiente forma:

que
con la funcion de

— - _ 1 1 . _ A
o) = 2 S(Z-E ) = - —x— Im {2 — } 2 Im {Tr G}.
r 12l hal
------ (B.16)

La ultima igualdad en la ecuacion (B.16) nos permite calcular 1a

pPuesto que la
traza es invariante ante transformacione=s candnicas.

densidad de estados en cualquier representacion,
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En general, usando las relaciones (B.14) y

que los elementos de matriz de la funcisén de
representacisn |i> estan dados por:

¢<iin><nii> _ . _ . R
Gi.j(E) = P {Z éTE—L———} i Z S(E En) <\.|n><n|.\>.

(B.15S) se tiene
Green en cualquier

(B.17)
consecuentemente,
E’_ - -
fFim {G..(E)} az = - J (B eTE. (B.18)
ij g 19 1 2] ) Ral
e E <E
(o]
en donde los coeficientes cL(En) estian dados por:
In> = ¥ c (E ) | (B.19)
.
Por otro lado, sabemos que la matriz de densidad electrdnica
se define como:
P..o= 2 (E “(E B.20
i o zn Ss n) cj n)' (B. }
En<E'_
{(donde el factor 2 aparece por el espin de los electrones). Es
decir,
P, = - —2 Fe G (E)} a= (B.21)
o T Tw _i m < - -

Asimismo, la energia total del sistema E se puede expresar como:
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E =3 «nlseins = Y ¥ Y (B (B %> = Y Y P, % (B.22)
E_<E E_<g_* ? v
L o) Lol |

Por lo tanto, dicho de otra manera:

E = Tr (P 9¢). (B.23)

FPor dltimo,

las funciones de Correlacidn ak-(t.t') se definen
como :

Fawltt') = <cA(LIB(L')>,

{(B.24)
en donde A y B son dos operadores de Heisenberg arbitrarios. Se
puede demostrar (Elliott, Krumhansl v Leath, 1974) , qQque la

transformada de Fourier de la funcion de correlacisdn esta dada, a

través de la funcién de Green retardada,

de la siguiente forma:

-8
3A.(w) = - (A/m) exp(liw/K T) lexp(hw/k-T) - mn) TImIG (Aw)d. (B.25)
En resumen,

hemos discutido algunas de las propiedades de la
funcioen de Green.

Una discusidn extensa sobre la
las funciones de Green en la Fisica del Estado
encontrar en el articulo de
Economou (1983).

aplicacion de
SSlido, se Puede
Zubarev (1960) Y en el libro de
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C, Mapeo de Cristales Tridimensionales a Cadenas Lineales

Supongamos que sa tiene un cr;stal Y que uno se interesa por

alguna propiedad particular del cristal, la cual depende solamente
de interacciones entre pares de sitios (i,ji). En general, uno
puede imaginar que toda l1a informaciaen fisica de interes esta
contenida en una matriz W(i,j§).

Entonces, la

funcion de Graen
asociada a W obedece la siguiente ecuacidén matricial:

w-G = I C.1)
en donde I es la matriz identidad de dimensién NxN, siendo N el
numero de grados de libertad multiplicado por el numeroc de sitios
en el cristal.

El significado fisico de la w puede ser muy
variado, puede representar la matriz de conectividad
estructura cristaldsgrafica del s4lido),

elasticas entre atomos,

(que da la
o bien, las interacciones

las integrales de traslape entre funciones
de onda electrdnicas, o las integrales de

salto de otras
excitaciones, etc. .

Si los valores de los elementos de la

matriz Wi, i) no
dependen Jde las posiciones particulares del par Ci,3) ., sino
solamente depende de las posiciones relativas entre los sitios i« y
3 (es decir, existe simetria traslacional), se pueaede aplicar ia

transformada de Fourier a la ecuacidn (C.1) b4 resoclverla en el
espacio reciproco. se rierda la
de las direcciones
Se puede aplicar la
tridimensional a la ecuacidédn (C.1).
todavia se puede

En el caso en que
traslacional en una

cbviamente no

invariancia
cristaldsgraficas,

transformada de Fourier

Sin embargo, en este
definir un espacio reciproco k
las direccicnes que retienen la

caso
bidimensional en

simectria traslacional de la
siguiente forma
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G (n,n) = -%— zl Z.'G( Lor, Lonn ) @t " (Rym-R ) (c.2)

en donde Rﬁro es la posiciédn de equilibrio de un atomo particﬁlar
L en el plano mn y L es el numero de atomos del plano,
vector en la zona de Brillouin bidimensional. En
la ecuacidén matricial (C.1) esta dada por

Yy k es un
esta notacion,

Z. ) Z Wl L) BLrn  Lenn) = B8, L (c.3)

v aplicando la transformada de Fourier

11_. ZZZ Z W(Lins , tetme) G(L - Crn 3, ) -

.ei.k . (IZL (n)—RV(n' »)

(C.2) se tiene que

=5_ .- (C.4)

como W{lcro, L-irney) = w( Rl"\)— RL__(h">) = W(n,n-, RL ).,
siendo RL = R - RL" ., entonces la acuacion (C.4) puede escribirse
como

1 .. .. e ik - (R, _«»n) ~-R ) |
- Z--z—-z-e(‘. (R, L n’)) e L 1R

.Z‘(n.n-'.l)eik.kl =5 .. . (c.s)

Es decir

Zﬁ”k(n.r-") G (r,n) = &, (C.6)
en donde W (n,n-) = Z Win, -, 1) e* Ry, Notese que 1la ecuacisn

(C.6) es una ecuacidsn de movimiento

unidimensional para cada k
dada.
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Resumiendo, lo que hemos hecho es

tridimensional en un problema en que las
se tratan en el espacio k y la dltima se

descomponer el problema
dos primeras dimensiones
aestudia en el espacio

real, cuando el cristal que interesa estudiar plerde la simetria
traslacional en s4lo una de sus direcciones. Este mapeo ha sido
muy atil en el pasado para tratar pProblemas de electrones

(Falicov y ¥Yndurain,

1975) y otras excitaciones (Carrico, Elliott
vy Barrio, 1986),

cuando existen interfaces (-}
que rompen la simetria del cristal.
es totalmente seneral

pPracticamente todos los
interacciones,

superficies pPlanas
Se puede notar que este mapeo
v se le puedea utilizar Para

cristales v todos los tipos de

siempre y cuando la matriz W dependa exclusivamente
de las posiciones relativas entre los sitios.

tratar
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